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Definiciones



Modelado

O Planta: Conjunto de sectores
O Sector: Conjunto de equipos




Enfogues de simulacion de plantas

O Global u orientado @
ecuaciones

O Modular




Enfoque globadl



Enfoque globadl

REFERENCIA

F
CMAunenucxéu

O Toda la planta es un equipo. e

O Modelo de espacio de estado:
o Sistema ODEs
o Sistema AEs

O Datos




Enfoque globadl

REFERENCIA

F  aLIMENTACION

Cao
o Reactor con CT: To
O Reactor
o Serpentin
REFRIGERANTE
o Vdalvula

O Controlador
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Alternativas para la resolucion



Enfoques para la resolucion de modelos

m Ccuaciones

Diagramas

Enfoques

m Programacion




Orientado a

ecuaciones

O E-Z Solve
O JSim

0 EMSO

O Modelica
O gPROMS

o Berkeley Madonna @Y _UYs—Y
dt T

Video de Simulacion con Berkeley
Madonnd

{Sistema de primer orden.

ul: valor del escaldn en la entrada.
tau: es la constante de tiempo.

y: valor de salida}

METHOD RK4

STARTTIME = O
STOPTIME = 10
DT = 0.01

; Inicializacidn
INIT v = 0

; Sistema ODEs
y' = (u0-y)/tau

; Sistema AEsS
; Datos

u0 =1
tau = 1



https://youtu.be/u49-Ppmxi6Q
https://youtu.be/u49-Ppmxi6Q

Orientado a diagramas de blogues

P SisOrdl - Simulink (== =]
File Edit View Display Diagram Simulation Analysis Code Tools Help
PRr-rETJ-B| > 4 gn@-H - G b @ ¥y~ [10.0 | [ normal || @ -
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Video Simulacion con Simulink



https://youtu.be/3idOSdy9EAM
https://youtu.be/3idOSdy9EAM

Orientado a diagramas de blogues

File Edit View Simulation Format Teols 7

o Simulink @Y _Y% Y

. dt T
O VISIm Y(s) ¢
oxces  S)-g -

Simulacion con Xcos

[EelE &R e al>@ 6 l&@

SistemaOrdent FT (Czers Enrigueilnebrive Documentos EntiguetSimulacion v Opti

Condiciones iniciales iguales a cero.



https://youtu.be/em4JWFqFVZk
https://youtu.be/em4JWFqFVZk

Orientados o

programacion

O Lenguagijes:

o Fortran, C, Pascal, Python, Julia

O Entornos:

dy _Us,—Yy

o MATLAB, Octave, Scilab ~ df
O Spyder, Visual Studio Code
O Mathcad, SMath

Video Simulacion con MATLAB

Manual de GNU Octave

r

% Sistema de primer orden

% Datos
global tau u0
tau = 1;
u0 = 1;

% ODEs
function dy = ODEs(y,t)
global tau u0
dy = (ul-y)/tau;
endfunction

% Pardmetros de simulaciodn
tfin = 10;
nts = 20;

% Inicializacidn
tpts = linspace(0, tfin, nts)';
v0 = 0,

% Resolucidn
y = lsode('ODEs',y0,tpts);

% Grafica
figure (1) ;
plot (tpts,y)



https://youtu.be/RFTyU4YTdLk
https://docs.octave.org/latest/

Listado en Berkeley Madonna

{Reactor de propilenglicol con CT}

METHOD RK4
STARTTIME

STOPTIME =

DT = 0.01

; Iniciali
INIT CA
INIT CB
INIT CC
INIT CM
INIT T = 1
INIT Al =

; Sistema
CA' = FO*(
CB' = FO*(
CC' = FO*(
CM' = FO*(

T' = (FO*CO*CpO* (TO-T)+V*r* (-DH) -Q) / (V*C*Cp)

Al' = e

=0

zacioén
0.0377
2.1256
0.1439
0.2269
38.7

0

ODEs
CAO0-CA) /V-r
CBO-CB) /V-r
CCO0-CC) /V+r
CM0-CM) /V

; Sistema AEs
r = alpha*exp (-Ea/ (Rg* (T+460))) *CA

Ts = Ts0+(T-Ts0) * (1-exp (-UAs/ (NsO0*Cps0)))
Q = NsO*Cps0* (Ts-Ts0)

C = CA+CB+CC+CM

Cp = (CA*CpAO+CB*CpB0+CC*CpCO0+CM*CpMO0) /C

CO0 = CA0+CBO+CC0O+CMO

Cp0 = (CAO0*CpA0+CBO*CpB0+CCO*CpCO0+CMO*CpMO0) /CO
e = Tsp-T

Ac = Ab+Kp* (e+Ai/taui)

xs = 1-Ac

LIMIT xs >= 0

LIMIT xs <= 1

FsO = Cvs*xs*sqrt (DPs)
NsO FsO*rhos/PMs

Ver Reactor con CT.mmd

CpAO = 35
CpBO = 18
CpCO = 46

CpMO = 19.5

Ts0 = 60
Cps0O = 18
UAs = 16000

DH = -36000
alpha = 16.96E12
Ea = 32400

Rg = 1.987

Tsp = 138.7
Ab = 0.5
Kp = 4.25E-3
taui = 0.152

rhos = 62.43
PMs = 18

DPs = 4.383E11
Cvs = 8.71E-4




Modos de Simulacion



Intfercambiador de calor




Modos de simulacion

U —» U U <&
X —» Y X € Y X € Y
D —» D —» D —»

Modo Analisis Modo Disefo Modo Control



Emulacion de modo diseno

. A
U_v> TQ
X < Y
D —»

Modo Disefio



Emulacion de modo control

p
A
Lo
U =< T,
X < Y
D —»

Modo Control



Enfoque globadl

Ventajas Desventqjas
O Mas facil de programar. o Dificil de depurar.
O Hecho a medida para el sistema. o Dificil de adaptar a cambios en el
sistema.

o Puede funcionar en cualguier modo
de simulacion. O Requiere la solucion de sistemas

o Resolucidn eficiente grandes de ecuaciones no lineales.

o No amigable con el usuario.

Aplicaciones
o Investigacion
o EqQuipos especiales



Enfogues de simulacion de plantas

O Global u orientado @
ecuaciones

O Modular




Enfoque modular



Proceso Haber-Bosch

Generacion de la mezcla Generacion de amoniaco
—_— — \/apor
Metano CH., Precalentador
Agua H,0O N, H;, CO; E ,
‘ Agua Serpentin de enfriamiento
CH4+H20
e :  —
CO +3H> Catali-| Com- N,, H,, NH;
1 presor
9 . .
Are H,O s » Catalizador | |
............ » 450 °C I 1
e » 300 bar REfitigera or” ¥
............ G Amoniaco
N,, H, (liquido)
N,, H,, CO H.O, CO, ‘
Com-
presor Compresor




Planta de NH;

=




Enfoque globadl




Enfogque modular

1 &




Enfogque modular




Modulo en modo analisis

o Entrada (U y D)
O Pardmetros (P)
O Estado (X) U —»
o Salida (Y) D -9

T




Enfogque modular

Secuencml

Slmul’roneo




Enfogque modular

Secuencml

Slmul’roneo




Modular secuencial

MS —> Mé —>




Modular secuencial

MS —> Mé —>




Modular secuencial
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Methane
2

—

Steam

3
—
Oxygen

4

—
Carbon dioxide

8
oler 1Q Cleaned syngas

5 7

Syngas Cooled syngas Separator 1
Cooler 1
ATR
9
Waste water 1
6
ATR waste

Modulo de reciclo en HYSYS

Compressor
Q
Compressor
22 21
- ® = 2
Recyclﬁ: FTR Compre‘s:ed gas Recy::E gas
FTR recycle block
Purge
Cooler2Q g

10
Mixed stream 1
Mixer 1

Heater 1

Heater 1 Q
FTR
11 12
Reactor feed eactor products

Cooling water

13

Splitter 1
15

Gaseous products
Cooler 2

Separator 2

Cooled reactor products 16

Vapour products

14
Liquid products

17
Light liquid products
18
Heavy liquid products

3 phase splitter



Enfogque modular

Secuencml

S|mul’romeo




Modular simultaneo

Modelo
{ riguroso

Modelo lineqgl




Modular simultaneo




Modelo linedl

ai1ry +a122 +... FQA1Ty
a1 +taxry +... FapT,
Am1T1 T+TamaTa +... +ampy

(all aip - a'ln\ (a:l\
as

1 an? *ec Q2p Io

\aml Am2 - amn) \mn/

m) Ax=b =) x=A"Db

Sistema de ecuaciones lineales



https://es.wikipedia.org/wiki/Sistema_de_ecuaciones_lineales

Modular simultaneo

1. Proponer A para el sistema lineal Ax = b.
Resolver el sistema x = A7 1b.
Usar x y los modelos rigurosos para determinar la nueva A4,,.

~ LD

Si|A—Ay| <tol fin;sino, A« A, ir 2.



Linealizacion

Jx)

Salida

~f(x)

fxq)

Ll ¥

Entrada



Metodo de Newton

Errrtrrrtrr i
T T T T T

Funktion
Tangente

1

L2

3

L4

Ty

L6

F(zo)

0 Fla)

Fflz1)

1 — ——

f(z1)

0,5 —

cos(0,5)—0,53

— sin(0,5)—3x0,52

1,112141637097
0,909672693736

0,867263818209

0,865477135298

0,865474033111

0,865474033102




Enfogque modular

Ventajas Desventqjas
O Flexible a cambios en el sistema. o Dificil de programar.
o Grupos especializados en cada O No estd disponible para algunos
modulo. sistemas.
O Fisico-quimica separada. O Funciona solo en modo andlisis.
o Consume menos memoria. O Resolucion ineficiente.
O Amigable con el usuario.
o Generales.

Aplicaciones
o Simuladores comerciales
o Refinerias



Simuladores de planta



Estructura del
simulador




Fluid Package

O Propiedades de compuestos puros: O EQS:s:

o Termodindmicas: H, S. O Base teodrica

o Sistemas ideales: Petrdleo, gas y

O F, . .I_ -I- : , i k , ! , .
sicas y de fransporte: p, u, ky. o. petroquimica.

O Propiedades de mezclas: o PR PRSV
© Termodinamicas o Activity Models:
O Fisicas y de transporte o Empiricos
o Compuestos y propiedades del o Sistemas no ideales: Substancias
usuario liquidas polares.

O NRTL, Margules, UNIQUAC



Modelos fisicos-quimicos

o Chao Seader Models:
O H,, hidrocarburos pesados
O Vapour Pressure Models:.
O Mezclas ideales a baja presion
O Antoine
o Micellaneous:
O Amine, ASME Steam, NBS Steam

o QOpciones:
O Estimacion de entalpia
O Estimacion de fase vapor

O Estimacion de multiples fases liquidas



Seleccion del fluid package

Guia general Casos
O EQSs: Componentes no polares. O Hidrocarburos: Peng Robinson.
Amplio rango de Py T. O Aguay varpor: Steam Package.
O Activity Models: Liquidos no ideales. o H,S, CO,y NH,: Sour water.
o Comparar los diagramas de fase con 6 Hidrocarburos, 0-500 °C. menos de

los experimentales. 10000 kPa: Chao Seader.



LLE - Si
Wilson, UNIQUAC
Pardmetros de
interaccion - Si
LLE - No

: NRTL, UNIQUAC
Pardmetros de
No electrolito inferaccidon — No

UNIQUAC
> 10 atm

. SRK
Electrolito

AQ. Electrolyte
Pkg

Componente

Real

PR, SRK
> 1 atm
No polar Chaoo Seader,
Grayson Streed
Seudo redadl
Vacuum
Raoult’s Law




Modelos fisicos-quimicos

Fluid Package: Basiz-1

—Baze Property Package Selection Activity Model 5pecification
LNOnes apaur todel [deal
EhtIEﬂdN I:I"NFITL —Property Pkg Filter————— |UMIFAL E stimation Temp 25.0000 C
stende i i
Gereral NETL &l Types |L| ze Paynting Carrection (]
M argules = EOSs
MATL o Activity Models

S LAL {" Chao Seader Models
Wan Laar ~
Wilzon Wapour Prezs Modelz

" Mizcellaneous Types

—Component Selection Control

f* Only Property Package Compatible Components

= Full Pure Campaonent Library [Including Mon-Recommended Compaonents)

 Prop Pkg / Components }{r Parameters ,{r Binary Coetfs ,{StahTest ,{F!:-:ns ,{Tal:uular ,{Nntes {

Delete | Mame IEEISiS-1 Property Pka | UMIQUAL - Ideal




Modelos fisicos-quimicos

' I

—Baze Property Package 5electiar EOS Enthalpy Methad Specification
GCEDS :l {* Eqguation of State
k.abadi Danner —Property Plg Filter—————— i Lee-Kesler
Lee-k.esler Flocker -~
' Feng Robinzon ¥ EOSs=
f FPRSY ™ Activity Models
S our PR {" Chao Seader Models
Sour SRE
SRE " Yapour Press Models

Zudkevitch Joffee i Mizcellaneous Types

-

—Compaonent Selection Cantrol

{* Only Property Package Compatible Companents
™ Full Pure Companent Library [Including Mon-Recommended Components)

 Prop Pkg / Components ,{r Farameters ,{r Binary Coeffs ,{Stal:uTest ,{Fl:-:ns ,{Tahular ,{Nntes {

Delete | MNarne IEESiS"I Froperty Pka | Peng Robinzon




Modelos fisicos-quimicos

O Rango de aplicacion:
o Compuestos recomendados

o Condiciones del proceso (P, T, x)



Modelos fisicos-quimicos

O Personalizacion:
O Pardmetros;
o Tabular (regresion);
O Hypothetical;
o Oil Manager;

O User Property.



Modelos fisicos-quimicos

1=
| | =

—Baze Property Package Selection EOS Enthalpy Method 5pecification
Lee-k.esler Flacker :I {* Equation of State
Margules —Froperty Plg Filter——— " Lee-Kesler
MENWR &

NES Steam * All Types
MRTL = EOS:
Feng Raobinzon ™ Activity Models

i~ Chao Seader Models
Sour PR ~
& our SRE Wapour Presz Modelz
SRE lI ™~ Miscelaneous Types
FIKIICOD DA

—Component Selection Contral

f* Only Property Package Compatible Components

= Full Pure Component Library [Including Mon-Recommended Components]

. Prop Pkg |’ Components ,{r Farameters ,{r Binary Coeffs ,{Stal:uTest ,{Fl:-:ns ,{Tal:uular ,{Nntes /I=-
Delete Mame IEasis-'I Praperty Plkg | PRCY
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