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EO

RESUMEN

Los procesos industriales en operacién deben ser evaluados periédicamente para
satisfacer las demandas econdmicas (coste de produccién, eficiencia, etc.) y
medioambientales (disminucion de emisiones atmosféricas, residuos, etc.) a las
que se ven sometidos. Una de las formas de hacer esta tarea es mediante el

retrofit.

El objetivo de este trabajo fue desarrollar una metodologia para el retrofit de
procesos quimicos basada en representaciones jerarquicas para hacer mas

eficiente y menos costosa la evaluacion de nuevas condiciones de operacion.

La metodologia se fundamenta en:

= La aplicacion de manera inversa del procedimiento de disefio jerarquico
de Douglas [Douglas, 1988].

= La representacién de procesos mediante diagramas de bloques genéricos
de Turton [Turton et al., 1998].

= La estructura basica de los sistemas basados en conocimientos (base de

conocimiento, motor de inferencia e interfaz de usuario) [Han et al., 1996]

La metodologia que se planteo para el retrofit de proceso integra conocimientos
relacionados con el retrofit, disefio, sintesis y analisis de procesos, de forma que
se logro disefiar e implementar herramientas informaticas de apoyo al retrofit de
procesos. Ademas de los conocimientos de ingenieria quimica antes
mencionados, se incorporaron conocimientos del area de ingenieria informatica
para desarrollar un sistema basado en conocimientos utilizando algoritmos
computacionales de comunicacion, visualizacion y técnicas de inteligencia

artificial.

La metodologia consiste de cuatro etapas generales:

1. Extraccién de la informacion.

Vil
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2. Analisis y representacion de la informacion.
3. Generacion de alternativas de solucion.

4. Adaptacion y evaluacion de alternativas de solucion.

La metodologia se implement6é en un Sistema Basado en Conocimientos (SBC).

El SBC esta formado por tres prototipos informaticos y una ontologia que sirve de

base para un lenguaje comun entre los prototipos. Los prototipos son:

El

HEAD (Hysys Extraction Data), el cual permite la extraccion de
informacion de procesos simulados con ayuda del simulador comercial
Hysys.Plant™.

AHA! (Automatic Hierarchical Abstraction tool) el cual realiza el analisis y
la representacién de la informacién proporcionada por HEAD mediante el
enfoque de modelos multiples. Uno de los objetivos de AHA! es la
generacion de niveles de abstraccidn que permitan al usuario comprender
e identificar las secciones de un proceso quimico.

RETRO (Reverse Engineering Tool for Retrofit Options), el cual realiza
una busqueda de secciones susceptibles de mejora con base en
informacion proporcionada por el usuario y unos criterios funcionales,
para posteriormente generar y evaluar alternativas de solucion mediante

un sistema de razonamiento basado en casos.

SBC ha sido validado con 50 procesos quimicos. Ha sido aplicado

detalladamente a los procesos de produccion de amoniaco y acetona con

resultados satisfactorios en cuanto a la reduccion del tiempo y complejidad de las

tareas de andlisis, representacion y generacion de alternativas de solucién

durante el retrofit.

Los avances y resultados de la investigacion se han publicado en 9 articulos (3 en

revistas internacionales, 1 en un libro y 5 en libros de congresos con revisores) y

se han presentado en 10 congresos internacionales (7 ponencias y 3 posters) y 3

nacionales (3 posters).

VI
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Capitulo 1.
INTRODUCCION

El presente capitulo esta dividido en cuatro secciones. En la primera se presenta
el planteamiento del problema, el cual justifica el desarrollo de la presente
investigacién. En la segunda se hace la descripcion de los objetivos (general y
particulares) que se desean alcanzar con base en el planteamiento del problema
de la seccion anterior. En la tercera se presenta el estado del arte sobre las
metodologias de retrofit de procesos y en la ultima seccién se presenta la

hipotesis que sustenta el presente trabajo.
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1.1. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

Todos los procesos industriales en operacion deben ser evaluados
periddicamente para satisfacer las demandas econdmicas (coste de produccion,
eficiencia, rentabilidad, etc.) y medioambientales (disminucion de emisiones
atmosféricas, residuos o efluentes, etc.) a las que se ven sometidos. Un ejemplo
sobre las presiones medioambientales es el de la refineria de “La Pobla de
Mafumet” en Tarragona, en la cual el grupo Repsol YPF ha invertido en los
ultimos anos cerca de 95 millones de euros y prevé una inversion de 24 millones
de euros adicionales a los 18 millones que anualmente dedica en éste rubro
[Pérez, 2004]. Es claro que la evaluacion y control de la operacion es un factor

determinante en la vida y rentabilidad de un proceso industrial.

Como resultado de la evaluacién de un proceso podemos obtener que el proceso
en cuestiéon cumple con los requerimientos técnicos/econémicos 6 que necesita
modificaciones para continuar operando adecuadamente. Una de las formas de
implementar posibles modificaciones en un proceso es mediante la aplicacion del

retrofit.

El retrofit es una metodologia de analisis y evaluacion de posibles cambios en un
proceso existente para mejorar en una o mas métricas determinadas (econémica,
medioambiental, seguridad, controlabilidad, etc.). Dentro del retrofit existen varios
enfoques, segun la problematica del proceso que se plantee y el esfuerzo que se

quiera invertir [Nelson y Douglas, 1990]. Cuatro son los enfoques principales:

Estudios para mejorar en una unidad particular del proceso.
Integracion de una nueva tecnologia.

Estudios para eliminar los “cuellos de botella”.

0N~

Estudios sistematicos que analizan el proceso completo y sus

interacciones para reducir costos y/o incrementar rendimientos.

Es claro que a medida que se analicen y evaluen un mayor numero de

alternativas del proceso original de forma global, los costos de investigacion y
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desarrollo aumentaran. Por ello es deseable contar con herramientas
computacionales que permitan realizar las etapas del retrofit de forma semi-
automatica para disminuir éstos costos. Las etapas en las que se divide el retrofit

de procesos son:

a) Obtencion y analisis de informacion.

b) ldentificacion de la o las secciones del proceso susceptibles de
cambios/mejoras.

c) Generacion de alternativas de solucion.

d) Evaluacion y seleccion de las alternativas generadas.

Como parte de estos esfuerzos y de la investigacion que se realizd6 en el
Departamento de Ingenieria Quimica de la Universitat Rovira i Virgili, se justifica el
desarrollo de la presente investigacion con base en los objetivos presentados en

la seccion 1.2. y la hipotesis descrita en la seccion 1.4.

1.2. OBJETIVOS

1.21. GENERAL

Desarrollar una metodologia para el retrofit de procesos quimicos basada en una

representacion jerarquica.

1.2.2, PARTICULARES

Con base en la metodologia propuesta implementar una herramienta

computacional. La herramienta debera contar con la capacidad de:
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1.3.

Extraer la informacioén necesaria de un diagrama de flujo de proceso (DFP)
de un proceso existente para su posterior analisis y representacion. El
fichero que contenga al DFP podra estar generado con ayuda de algun
programa de simulacién comercial (Hysys, Aspen Plus, etc.). Con la
informacion obtenida se podran clasificar y representar visualmente las
unidades de proceso presentes en el DFP, dependiendo de la topologia del

proceso y de la funcionalidad de cada una de ellas.

Identificar la o las secciones de proceso susceptibles de mejoras con base
en el analisis del proceso y criterios aplicados por el usuario durante el
retrofit. En esta tarea la herramienta debera generar varias
representaciones del proceso a diferentes niveles de abstraccién con base
en la informacion del DFP, la proporcionada por el usuario, las reglas de

agrupamiento y la jerarquia de precedencia.

Generar una serie de alternativas de solucién a partir de un determinado
nivel de abstraccion aplicando la técnica de razonamiento basado en casos
(Case-Based Reasoning, CBR) y los criterios del usuario. Como resultado
de la aplicacion del retrofit, el usuario en colaboracién con la herramienta

podran encontrar una solucién que reuna las especificaciones planteadas.

ESTADO DEL ARTE

Muchas industrias quimicas tienen la necesidad de adecuar sus procesos a las

nuevas demandas econdmicas y medioambientales. En este sentido, las

investigaciones se han enfocado principalmente en la resolucion de las siguientes

problematicas:

1.
2.
3.

Incremento de la capacidad de produccién.
Incremento de la eficiencia de produccién y calidad del producto.

Implementacién de nuevas tecnologias.
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4. Reduccion en el consumo de energia.
Reduccion del impacto ambiental.
6. Implementacion de mejoras para la flexibilidad, operabilidad,

controlabilidad y seguridad del proceso.

Durante las ultimas décadas se han realizado avances significativos en el tema de
ahorro de energia y sintesis de secuencias de separacion mediante la utilizacion
de la metodologia Pinch [Linnhoff y Hindmarsh, 1983], el uso de programacion
matematica [Kocis y Grossmann, 1988] y métodos de Inteligencia Artificial
[Barnicki y Fair, 1990, 1992]. Gundersen [Gundersen, 1990] realizd una revision
de la aplicacién de los métodos sistematicos en el retrofit de procesos. Como

resultado de ésta revisidon destacan dos observaciones:

1. La mayoria de los proyectos en la industria de proceso (cerca del 70%)
eran proyectos de retrofit.
2. Los métodos sistematicos para el retrofit de proceso se basan en los

mismos métodos que en el disefio de procesos.

La diferencia entre el disefio y el retrofit de procesos es que en el primero se trata
de crear un proceso y en el segundo el punto de inicio es un proceso al cual se le

quieren hacer mejoras.

Las conclusiones de Gundersen han sido confirmadas recientemente por
Westerberg [Westerberg, 2004] al comentar por un lado que en las ultimas dos
décadas los proyectos en la industria han sido mayoritariamente proyectos de
retrofit y por otro que los métodos de disefio son aplicables a problemas de
retrofit. Westerberg hace especial mencion de que las soluciones de los
problemas de retrofit son mas complejos que en los problemas de disefno. Esta
consideraciéon es por el hecho de que en los problemas de retrofit ademas de
tener las soluciones proporcionadas por las metodologias de disefio se debe

considerar cuales de los equipos existentes se deben sustituir o reutilizar.
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Para el manejo y reduccién de la complejidad en el manejo de los problemas de
retrofit se han implementado en sistemas computacionales metodologias basadas
en representaciones jerarquicas y métodos heuristicos. En la aplicacion de
jerarquias para el desarrollo de herramientas de apoyo al retrofit se han realizado
varios esfuerzos. Kirkwood et al. [Kirkwood, et al., 1988] implementaron un
procedimiento de retrofit en un programa de cdomputo llamado PIP (Process
Invention Procedure). Combinaron reglas heuristicas con algoritmos para generar
un sistema experto que emplea un arreglo jerarquico. Fisher et al. [Fisher, et al.,
1987] desarrollaron un procedimiento sistematico para hacer busquedas de
oportunidades al aplicar retrofit. EI procedimiento considera modificaciones en la
estructura y la dimension de los equipos para un diagrama de flujo determinado.
Asimismo, proponen un procedimiento para identificar los equipos que
representan un “cuello de botella” dentro del proceso (enfoque 3 dentro del
retrofit, ver seccion 1.1.). El procedimiento presentado para aplicar retrofit esta
basado en un procedimiento jerarquico de 5 niveles. El nivel jerarquico
corresponde a una serie de metas, las cuales hacen posible terminar rapidamente
el estudio de retrofit si no hay suficiente incentivo econémico que justifique algun
esfuerzo adicional. Como ellos mencionan, los primeros cuatro pasos son los

mismos que se aplican en el disefio de procesos.

Por otro lado Nelson y Douglas [Nelson y Douglas, 1990] desarrollaron un
procedimiento sistematico y un programa de coémputo para estudiar problemas de
retrofit en plantas petroquimicas enfocado a la consideracion de rutas de reaccion
alternativas. El procedimiento es jerarquico y provee guias para reducir el
esfuerzo durante la identificacion de procesos poco viables. El procedimiento

plantea el estudio del problema de evaluaciéon del diagrama de flujo en dos partes:

1) generar y examinar alternativas de proceso sin considerar los sistemas de
energia presentes en el proceso original.
2) una vez encontrada la mejor alternativa, incorporar los sistemas de

energia que se requieran.
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Nelson y Douglas iniciaron el uso de ordenadores para hacer algunas tareas

semiautomaticas dentro del retrofit de procesos.

Uno de los enfoques no considerados en la aplicacion del retrofit de procesos por
Nelson y Douglas es el de la busqueda de mejoras del proceso para disminuir el
impacto ambiental. Fonyo et al. [Fonyo, et al., 1994] evaluaron y extendieron el
procedimiento de decision jerarquico descrito por Douglas para problemas de
retrofit de procesos en los que el objetivo era minimizar residuos. La evaluacion
se basa en la experiencia obtenida de numerosos casos industriales en los cuales
se habian realizado mejoras ambientales substanciales. Los casos de estudio
fueron analizados con base en una lista jerarquica de contaminantes para la
identificacion de la fuente de contaminacion. Como resultado, Fonyo et al.
lograron refinar, corregir y extender el procedimiento de sintesis jerarquico en el

proceso de retrofit para la minimizacion de residuos.

Recientemente se han desarrollado sistemas que resuelven simultaneamente las
restricciones de tipo econdmico, medioambiental y de seguridad. Ben-Guang et al.
[Beng-Guang, et al., 2000] desarrollaron una metodologia que se centra en la
identificacion y eliminacion de “cuellos de botella” en las secciones de reaccion y
separacion. Argumentan que gran parte de la generacion de contaminantes
proviene de éstas dos secciones. Sylvester et al. [Sylvester, et al., 2000]
describen el concepto de desarrollo sostenible desde el punto de vista industrial y
hacen una revision de las reglas heuristicas para la estimacion del costo de
tratamiento de residuos y seleccion de solventes. Con esta informacion y el
desarrollo de modelos realizan la optimizacion de procesos bajo el enfoque de
Greener Process. En este enfoque se tiene presente en todo momento minimizar
el posible dafio medioambiental. Por otro lado, Hertwig et al. [Hertwig, et al., 2001]
implementaron un prototipo para el analisis de sistema quimicos complejos. Este
prototipo permite la evaluacién simultdnea de restricciones econdmicas y
medioambientales mediante la aplicacion de Programacion Mixta Entera No-
Lineal (Mixed-Integer Non-Linear Programming, MINLP) para la obtencion de la
mejor configuracidén de la planta. Halim et al. [Halim, et al., 2001] desarrollaron

una metodologia sistematica que integra el andlisis para la minimizacién de
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residuos y seguridad. Hacen uso del enfoque material-centric, el cual utiliza las
similitudes entre estrategias de prevencion y objetivos relacionados con seguridad
y manejo de residuos. Smith et al. [Smith, et al., 2001] hicieron un estudio basado
en las corrientes de proceso para determinar fugas de compuestos con valor
comercial y/o con alto potencial de impacto ambiental. La idea de este trabajo era
examinar las posibles emisiones fugitivas de un reformador de catalizador en una
refineria empleando criterios econdémicos y de reduccion del potencial de impacto
ambiental. En este mismo sentido, Uerdingen et al. [Uerdingen, et al., 2001;
Uerdingen, et al., 2003] desarrollaron un método basado en el analisis de las
trayectorias de flujo de los componentes presentes en el diagrama de flujo.
Ademas del analisis de las trayectorias de flujo utilizan indicadores de
funcionamiento para clasificar el impacto econémico de cada componente. Estos

indicadores son:

1) El factor de acumulacion en el reciclo.

2) El flujo masico del reciclo por componente y funcion. En teoria un proceso
ideal no deberia necesitar reciclo, es decir, un flujo masico de reciclo alto
significa que el proceso no opera de forma éptima.

3) El coste que implica el reciclo.

4) El cociente del costo de reciclar y el valor econédmico de un componente en
un reciclo. El valor especifico es dado por la multiplicaciéon de su precio de

mercado con el caudal total en la corriente de reciclo.

Kheawhom y Hirao [Kheawhom y Hirao, 2001, 2002, 2004] proponen el empleo de
indicadores econdmicos, medioambientales y de robustez para el disefio y
seleccion de procesos. El indicador econdmico se basa en el calculo del valor
presente neto, el medioambiental utiliza el indice de proceso sostenible
(Sustainable Process Index, SPI) y el de robustez emplea el de probabilidad de
falla y el cociente de desviacién (Deviation Ratio, DR). Con estos tres indicadores
se construye un diagrama de Pareto y una superficie 6ptima multicriterio (Multi-
criteria Optimal Surface, MOS). De esta forma y considerando el diagrama de

Pareto y la MOS se realiza el disefio de procesos y la seleccion de condiciones de




UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI
METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:Q?& 693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica

EO

operaciéon con un minimo impacto ambiental, una maxima robustez y desempeio

econdmico.

Las metodotologias propuestas anteriormente consisten basicamente en generar
un nuevo disefo del proceso de acuerdo a las especificaciones para luego
compararlo con el ya existente. Las diferencias entre los dos procesos es la
propuesta de retrofit. En este sentido Rapoport et al. [Rapoport, et al., 1994]
plantean un algoritmo para realizar disefio de unidades aplicando retrofit a
unidades de proceso existentes. El algoritmo es una aproximacién de sintesis de
procesos con reglas heuristicas basadas en experiencias de ingenieros, calculos
detallados de procesos y evaluacion econdmica para obtener un disefio 6ptimo. El
algoritmo consta de niveles jerarquicos y reglas heuristicas que son utilizadas en

cada nivel. La secuencia de estos niveles jerarquicos para el retrofit son:

a) identificar posibles mejoras de un diagrama de flujo.

b) seleccidén de unidades de operacion adicionales.

c) determinacion de los flujos de alimentacion a las unidades.
d) especificacion de los equipos.

e) disefio de los equipos sin considerar la integracion de calor.
f) disefio con integracion de calor.

g) analisis de los resultados del proceso resultante por el disefiador.

Estos siete pasos se deben repetir hasta encontrar un disefio satisfactorio. Al final
de cada iteracién el disefiador puede modificar algunas especificaciones y

cambiar los pesos de algunas de las reglas heuristicas.

Por otro lado, de las actividades a considerar dentro del desarrollo de
herramientas computacionales de apoyo al retrofit de procesos estan el analisis y
representacion de la informaciéon que un diagrama de flujo de proceso (DFP)
proporciona. Para la representacion de la informacién Teck [Teck Chong, 1995]
propone el uso de Knowledge-Based Design System (KBDS), el cual es un
sistema de soporte al disefio basado en el conocimiento. En KBDS se toma en

cuenta el conocimiento funcional durante el redisefio de procesos. Estas




UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI
METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

Antonip Rodriguez Martinez
ISBI‘&g ﬁ -84-693-4062-2/DL:T-1161-2010 Departament d’Enginyeria Quimica

funciones son identificadas a partir de una clasificaciéon basada en aspectos tales
como estructura (numero de corrientes de entrada/salida) y funcioén (funcién o uso

previsto).

Con éstas funciones e informacion del usuario se construye una representacion
del proceso y se generan niveles de abstraccion. Los niveles de abstraccion son
generados mediante un sistema de reglas de produccion y un algoritmo de reglas
de induccion utilizando jerarquias de precedencia. Las jerarquias de precedencia
se definen por 4 funciones: reaccion, separacion, cambio de fase o temperatura o
presion y cambio de flujo. Como resultado de ésta investigacion, Teck logro
desarrollar un programa computacional capaz de representar un diagrama de flujo
de proceso utilizando la descripcion de funciones de cada una de las unidades
que lo forman y la generacion de niveles de abstraccion combinando las funciones

y las jerarquias de precedencia antes mencionadas.

La representaciéon de la informaciéon también se puede realizar a través de
modelos. En este sentido en las ultimas décadas los esfuerzos de modelado de
sistemas se han centrado en el modelado del comportamiento ya que el fin
principal ha sido la simulacion del sistema. El inconveniente que se presenta al
emplear esta clase de modelado “monolitico” es que esta forma unicamente se
basa en fundamentos fisicos y matematicos del sistema, dejando de lado el
conocimiento interpretativo que el usuario puede darle a dicho proceso. Para
solventar este problema Chittaro et al. [Chittaro, et al., 1993] proponen el
modelado multiple (estructural, de comportamiento, funcional y teleoldgico) de las
unidades de un sistema clasificandolos en conocimiento fundamental (estructural
y de comportamiento) e interpretativo (funcional y teloeldgico). La adopcion de
diferentes clases de modelos agiliza el proceso de razonamiento enfocandose en
los aspectos mas importantes del sistema [Bonarini and Sassaroli, 1997].
Beltrame and Toppano [Beltrame and Toppano, 1995] han aplicado de manera

exitosa el modelado multiple en el diagndstico de fallas en plantas industriales.

10
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Los trabajos mencionados anteriormente sugieren la utilizacion de reglas
heuristicas en combinacién con niveles jerarquicos de decision para el retrofit de
procesos, ademas del desarrollo de programas computacionales para hacer ésta

tarea de forma semiautomatica.

1.4. HIPOTESIS

Con base en el estado del arte se pone de manifiesto que una herramienta de
apoyo al retrofit de procesos podria hacer mas eficiente y menos costosa la
evaluacion de mejoras de un proceso quimico determinado considerando las

siguientes suposiciones y hechos:

e Las oportunidades de comercializacion de un nuevo proceso industrial en la
etapa de investigacion es del 1 al 3%, para la etapa de desarrollo es del 10
al 25% y en la etapa de planta piloto del 40 al 60% [Douglas, 1988]. Por
otro lado, debido a los cambios en los escenarios econdmicos y a las
nuevas normativas medioambientales, en las ultimas dos décadas en los
procesos industriales cerca del 70% de los cambios realizados han sido

proyectos de retrofit [Gundersen, 1990]. Estos datos sugieren dos cosas:

1) hay una baja posibilidad de éxito de los procesos nuevos en las
primeras etapas de investigacion y desarrollo,
2) la adecuacion de los procesos industriales existentes mediante

proyectos de retrofit es usual en la industria.

e Los procesos quimicos deben ser evaluados periédicamente para verificar

su correcta operacion y garantizar su rentabilidad.

e La aplicacion de metodologias de retrofit presupone un estudio exhaustivo
del proceso actual para proponer mejores alternativas técnica vy

econodmicamente viables reutilizando al maximo posible los equipos

11
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presentes. Con estas alternativas obtenidas a través del retrofit se logran
minimizar los costos de investigacion, desarrollo e inversion que dichas

soluciones sugieren.

e En los proyectos de retrofit para la ampliacién y transformacion de sistemas
de proceso (Enlargement and Transformation of Process Systems, ETPS)
[Beng-Guang, et al., 2000] se cuenta generalmente con tres grupos de

trabajo:

1) ingenieros de planta (encargados y expertos).
2) ingenieros para el retrofit/disefio

3) ingenieros de proyectos.

Cada uno de estos grupos tiene tareas especificas para un ETPS. Dentro
de las tareas para los ingenieros de planta se encuentran: identificacién de
cuellos de botella, problemas de operacion y control, proteccion ambiental,
ahorro de energia, etc. Para los de retrofit/disefio estan: la simulacion de la
planta, analisis del proceso (por ejemplo utilizando analisis pinch),
desarrollo de técnicas que permitan identificar y resolver los cuellos de
botella, optimizacion, minimizacion de residuos, aplicacion de metodologias
de retrofit y disefio, etc. Para los ingenieros de proyecto: el layout de la
planta, ingenieria de detalle, diagramas de tuberia e instrumentacion, etc.
Muchas de estas actividades se pueden realizar con ayuda de un
ordenador para reducir el tiempo y coste de investigacion y desarrollo. En
este sentido y si consideramos que un grupo de investigacién para un
ETPS puede estar formado de 5 a 10 personas (1-2 ingenieros de planta,
3-5 ingenieros especialistas en retrofit/disefio y 1-3 ingenieros de proyecto)
y que el coste promedio de wuna hora de trabajo de un
ingeniero/investigador es de 40 Euros, el coste diario del grupo seria de
1600 a 3200 Euros (32000-64000 Euros/mes). Esto significa que el uso de
herramientas computacionales en los proyectos de ETPS pueden lograr

ahorros significativos en la etapas de investigacion y desarrollo.

12
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e Histéricamente el desarrollo de herramientas computacionales para el
retrofit de procesos se ha centrado basicamente en el ahorro de energia y
sintesis de sistemas de separacion. Solo en algunos casos se ha

considerado el retrofit global de procesos.

Con base en lo anterior se plantea la siguiente hipotesis:

‘Una metodologia para el retrofit de procesos quimicos basada en una
representacion jerarquica y su posterior implementacibn en un sistema
computacional podria ayudar a realizar las tareas del retrofit de procesos de

manera:

e Mas eficiente:

= organizando, clasificando y representando en modelos de conocimiento
la informacién.
» jidentificando secciones de proceso susceptibles de mejoras vy

generando alternativas de solucion de forma semiautomatica.

e Menos costosa:

= En la etapa de I+D, disminuyendo el tiempo de investigacion-desarrollo
y el numero de personas a participar en este tipo de proyectos.
= En la etapa de implementacién, reutilizando al maximo los equipos y

dispositivos existentes, seleccionando la mejor alternativa generada,

De esta manera se pretende encontrar procesos que sean mas eficientes técnica

y econdmicamente, asi como con el menor dafio posible al medio ambiente”.

Se debe tener presente que el tipo de procesos quimicos a los que se pretende
aplicar ésta metodologia son continuos y operan en estado estacionario. No estan

considerados los procesos en donde haya manejo de solidos (por ejemplo,

13
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cristalizadores, secadores, etc.) o electrolitos. Por otro lado, debe estar disponible

informacioén de:

e Las especies quimicas presentes y sus propiedades.
e Las reacciones que ocurren (si es el caso).
e Los equipos y dispositivos que forman el proceso.

e Las propiedades de las corrientes de materia y energia.

14
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Capitulo 2.
FUNDAMENTOS

En el presente capitulo se presentan los fundamentos tedricos que sirven de base
para la metodologia de retrofit de procesos quimicos propuesta en el capitulo tres.

La metodologia de retrofit propuesta se fundamenta principalmente en:

o la representacion y generacion de niveles de abstraccion de un proceso
quimico existente (aplicando de manera inversa la metodologia de disefio
de Douglas [Douglas, 1988]).

e la generacion y evaluacién de alternativas de solucion mediante el
desarrollo de un sistema basado en conocimiento, aplicando el enfoque
de modelos multiples y razonamiento basado casos.

e un conjunto de ideas aplicadas tradicionalmente en el retrofit de procesos.

Debido a los puntos mencionados anteriormente este capitulo esta dividido en
tres secciones principales. En la primera seccion se presenta la metodologia de
disefio de procesos de Douglas [Douglas, 1988]. En la segunda se describen las
caracteristicas principales de los sistemas basados en conocimiento (Knowledge-
Based Systems, KBS), haciendo especial énfasis en el enfoque de modelos
multiples y la metodologia de razonamiento basado en casos (Case-Based
Reasoning, CBR). En la tercera seccidén se analizan diferentes enfoques de las

metodologias de retrofit y su aplicacion a la metodologia propuesta.
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21. METODOLOGIA DE DOUGLAS

La metodologia de Douglas es un procedimiento jerarquico “top-down” para el
disefio conceptual de procesos quimicos. Ha sido utilizada ampliamente para el
disefio y sintesis de procesos [Kirkwood et al., 1988; Nelson y Douglas, 1990;
Douglas, 1992, 1995; Fonyo et al., 1994; Han et al., 1995; Zheng et al., 1999]. Sus
objetivos son: encontrar un buen diagrama de flujo de proceso y estimar las
condiciones de disefo optimas. El analisis y sintesis del proceso se realizan con
base en el planteamiento jerarquico de decisiones de disefio. La idea de plantear
jerarquias de disefio es debido a que se desea dividir un problema en partes mas
simples y de facil manejo. La metodologia esta dividida en 5 niveles de decision

como se muestra en la figura 1.

Jerarquia de Decisiones:

Informacién de entrada
Proceso Batch vs Continuo
Estructura de entradas/salidas
Estructuras de reciclos
Sistemas de separacion
Integracién de energia

(+) Detalle

arNd=O

Figura 1. Jerarquias de decision de Douglas.

El punto de inicio de la metodologia de Douglas es una “caja negra” que contiene
informacion de las entradas y los requerimientos de las salidas (nivel 0). En este
nivel es deseable contar con la mayor informacién posible relacionada con la(s)
reaccion(es) que se llevaran a cabo para transformar las materias primas en
productos. En el nivel 1 se toma la decision sobre el modo de operacion en
funcidn de la cantidad de producto(s) a producir entre otros criterios, es decir,
modo de operacidon batch o continuo. En el nivel 2 se determina el numero y
condiciones de las corrientes de entrada (materia(s) prima(s)) y salida (producto

principal, sub-productos, residuos, solventes, etc.). En el nivel 3 se fija la
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estructura de los reciclos que contendra el proceso. La estructura de los reciclos
depende en gran medida de los sistemas de reaccion presentes en el proceso. En
el nivel 4 se hace la seleccion del tipo de sistema de separacién a utilizar para
separar el producto principal del resto. La seleccion del sistema de separacion
depende basicamente de la fase en que se encuentre la corriente de salida del

sistema de reaccion. Para corrientes liquido-vapor existen tres posibilidades:

e Si es liquido: se asume que solo es necesario un sistema de separacion
de liquidos, utilizando por ejemplo, destilacién, extraccién liquido-liquido,
etc.

e Si es una mezcla liquido-vapor: se puede utilizar el mismo reactor como
un sistema de separacion o se coloca un flash para separar ambas fases.
Después de esta separacion se requiere un sistema de separacion de
liquidos y un sistema de recuperacion de vapor.

e Si es vapor: se requiere enfriar la corriente hasta producir una
condensacion parcial o total. En el primer caso se requerira de un sistema
de separacion de liquidos y un sistema de recuperacion de vapor. En el

segundo caso solo se requerira de un sistema de separacion de liquidos.

En el ultimo nivel se hace el disefio de la red de cambiadores de calor teniendo en
mente el objetivo de lograr una red que cumpla con los requerimientos minimos

de calentamiento y de enfriamiento.

Al generar estos 5 niveles se logra el disefio conceptual de un proceso quimico.
La intencion es aplicar de manera inversa la metodologia de Douglas a un
proceso ya existente y generar niveles de abstraccion del mismo (ver figura 2). El
objetivo de generar niveles de abstraccion es obtener un posible “razonamiento”
de cdmo un proceso pudo ser concebido, ademas de identificar las diferentes
secciones que lo forman, de cara a que sean éstas secciones los puntos de inicio
para explorar mejoras. Esta hipétesis permite aplicar el retrofit de procesos con un

enfoque global.
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Entradas Salidas
—> —»

2. Retrofit

1. Abstraccién

Nivel de abstraccion 1

/ Proceso Real

Figura 2. Generacion de niveles de abstraccion durante el retrofit de

un proceso quimico.

2.2. SISTEMAS BASADOS EN CONOCIMIENTO

Un sistema basado en conocimientos (Knowledge-Based System, KBS) [Han, et
al., 1996] es un programa computacional que tiene conocimiento especializado
sobre un area y resuelve una clase especifica de problemas utilizando dicho

conocimiento. Las ventajas de utilizar un KBS son:

e representar y almacenar conocimiento.

e reproducir el conocimiento una vez que se haya representado.

o refinar el conocimiento identificando inconsistencias y conflictos durante la
construccion y prueba de la representacion del conocimiento.

e centralizar el conocimiento mediante la incorporacion de varias formas de
conocimiento en un solo KBS.

o transferir el conocimiento de un KBS a otros sistemas.

18
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La estructura basica de un KBS consiste de:

1. Base de conocimiento. Contiene informacion especifica y en
profundidad del problema a manejar. ElI conocimiento puede
representarse mediante hechos, reglas y/o heuristicas.

2. Motor de inferencia. EI motor utiliza mecanismos de inferencia para
procesar el conocimiento y presentar conclusiones.

3. Interfaz de usuario. Proporciona la comunicacion entre el programa de

cémputo y el usuario.

De los principales problemas en los KBS es la representacion del conocimiento.
Una representacion es un sistema de convenciones para describir un concepto o
un objeto. Winston [Winston, 1992] sugiere que una buena representacion deberia
a) hacer de forma explicita la importancia de los objetos y sus relaciones, b)
exponer las restricciones naturales, c) unir los objetos y sus relaciones, d) suprimir
detalles irrelevantes, e) ser transparente, f) ser completa, g) ser concisa, h) ser
rapida, e i) ser computable. Winston enumera adicionalmente varias
representaciones de gran alcance: a) redes semanticas, b) espacio de estados,
c) arbol de metas/objetivos, d) reglas, e) frames, clases, instancias, slots, y

herencia y f) l6gica y pruebas de resolucion.

En ingenieria quimica se han aplicado muchos esquemas de representacion que
destacan la importancia de los objetos y sus relaciones, suprimiendo detalles
irrelevantes. El diagrama de flujo de proceso es un ejemplo de la utilizacion de

esquemas de representacion.

Una vez seleccionado el esquema de representacion del conocimiento se debe
seleccionar/disenar el o los métodos de solucion para el motor de inferencia. Para
problemas sencillos un esquema puramente algoritmico puede ser utilizado. Sin
embargo, para problemas complejos es inevitable el uso de alguna combinacion
entre métodos heuristicos, evolucionarios y algoritmicos. Algunas veces se
requiere de la intervencion activa del usuario. Algunos ejemplos de métodos de

solucion son [Quantrille y Liu, 1991; Winston, 1992]:
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e Generacidén y prueba. Similar a los métodos de prueba y error. Este
método ha sido ampliamente utilizado en KBS, por ejemplo en sistemas
de manejo de alternativas de disefio generadas mediante decisiones
jerarquicas [Han et al., 1995; Banares-Alcantara, 1995; Banares-Alcantara
y Lababidi, 1995; Banares-Alcantara y King, 1996].

e Anadlisis de medios y fines. Se intenta encontrar y reducir la diferencia
entre el estado inicial y el estado final aplicando un operador apropiado.
Para las diferencias generadas se aplica la misma estrategia hasta lograr
que sean resueltas. Este método ha sido aplicado en un programa de
sintesis de procesos (AIDES [Siirola et al., 1971]) y en un programa de
aprendizaje (CDP-Soar [Modi et al., 1995a; Modi et al., 1995b]).

e Descomposicion. En algunas ocasiones es posible convertir
metas/objetivos complejos en dos o mas faciles de lograr. Cada sub-
meta/objetivo a su vez puede ser dividido en uno o mas sub-meta/objetivo
de mas bajo nivel. Esta descomposicion es también llamada reduccion de
objetivos. Por ejemplo, el procedimiento de decision jerarquico de
Douglas [Douglas, 1988] emplea esta estrategia para reducir el alcance
del disefio de la planta total a una estructura de entradas/salidas con
reciclos.

e Meétodos de busqueda. Algunos ejemplos de estos métodos son:
busqueda en profundidad, busqueda en horizontal o anchura, branch-anad-
bound y programacién dinamica discreta. Una de las claves de éxito en un
KBS para la sintesis de proceso es emplear un método de busqueda
eficiente debido a la naturaleza combinatoria de la sintesis [Quantrille y
Liu, 1991].

e Satisfaccion de restricciones y resoluciéon de conflictos. Es una técnica de
filtrado que elimina ciertas soluciones potenciales dentro del espacio de
estado cuando no satisfacen un sistema especifico de restricciones. Esta
técnica es particularmente util en el manejo de restricciones durante el
disefo [Han et al., 1995; Sheppard et al., 1991].

Por ultimo y debido a la naturaleza compleja de los problemas a resolver con los

KBS’'s se debe poner especial interés en la interfaz del usuario. Una interfaz
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deberia permitirle al usuario que supervise el progreso del disefo, proporcionarle
capacidad de toma de decisiones y de direccion del disefio de manera productiva.
Existen varios criterios para el disefio de una interfaz de usuario. Britt et al. [Britt

et al., 1989] comentan que un buen disefio de una interfaz:

e Necesita una comprension cuidadosa de los problemas que seran
tratados y de las maneras mediante las cuales los usuarios podran
resolverlos.

e Debe proporcionar una navegacion flexible. Esto quiere decir que debera
proporcionar informacion sobre como y desde qué punto los usuarios
pueden tener acceso a las diversas funciones del sistema.

e Se puede modificar segun los requisitos y necesidades particulares de los
usuarios para diversos estilos de trabajo.

e Proporciona avisos y ayuda para guiar al usuario.

e Anticipa y previene errores.

e Utiliza el color, forma, tamano, y textura para proporcionar informacion util
al usuario.

e Debe ser la misma para todo el sistema.

Para el desarrollo de KBS's, Han et al. [Han et al., 1996] proponen 5 pasos

basados en ingenieria de software:

1. Analisis de requisitos/restricciones. Se debe tener claro cuales son los
problemas que se desean resolver, asi como las simplificaciones y/o

suposiciones que se desean anadir.

2. Adquisicion de conocimiento. Es recomendable que el desarrollador
adquiera conocimiento de expertos en el manejo de problemas similares a
los que se desea resolver. Otra forma de adquirir conocimiento pueden
ser: el uso de graficas y tablas, el conocimiento basado en modelos o el
conocimiento basado en casos. En la seccién 2.2.1. se da mas detalle del
enfoque de modelos multiples y en la seccién 2.2.2. del razonamiento

basado en casos (Case-Based Reasoning, CBR).
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3. Modelado de objetos (Object Modelling Technique, OMT). Un modelo es
una abstraccién de un proceso o un objeto con el fin de entenderlo. El
modelado nos ayuda a entender sistemas que son demasiado complejos.
En OMT [Rumbaugh et al., 1991] un sistema es modelado desde tres
puntos de vista diferentes pero relacionados, cada uno de ellos cubriendo
aspectos importantes del sistema. El primero de ellos es un modelo
estatico, que cubre aspectos tales como estructura y datos. El segundo es
un modelo dinamico, que se encarga del comportamiento temporal y de
control, y el tercero es un modelo funcional que cubre aspectos de
transformacion y funcion del sistema. Un procedimiento de software tipico
incorpora estos tres aspectos: utiliza estructuras de datos (modelo
estatico), secuencias de operacién en el tiempo (modelo dinamico) vy

valores de transformacién (modelo funcional).

4. Modelado de la légica de inferencia. Las reglas son condiciones que
deben ser satisfechas y permiten que el usuario especifique las
condiciones en unidades pequefas e independientes usando
declaraciones explicitas. Cuando se activa mas de una regla,
generalmente se realiza una de las acciones posibles, de tal forma que se
requiere de una estrategia para resolver el conflicto y decidir que regla se
acciona. El encadenamiento hacia adelante o hacia atrdas son dos

posibles mecanismos a utilizar.

5. Verificacién. Una vez desarrollado el KBS no deberia ser utilizado sin
una evaluacién previa. Algunas pruebas que deberian realizarse son: a)
factibilidad termodinamica del diagrama de flujo obtenido, b) consistencia
logica y completez de las decisiones de disefio/retrofit realizadas, c)
evaluacion con condiciones de operaciéon Optima de las diferentes

alternativas generadas.

El desarrollo de KBS's es un proceso iterativo y no secuencial. Durante el proceso
de verificacion la interaccion con expertos o ingenieros de planta es muy

importante.
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2.21. MODELOS MULTIPLES

Mediante el empleo y desarrollo de modelos podemos representar y obtener
conocimiento de un determinado sistema (el sistema puede estar formado por
objetos, procesos o artefactos). Los modelos pueden ser fisicos o abstractos. En
este caso los modelos abstractos y el enfoque de modelos multiples es de
especial interés para la representacidon de procesos quimicos. El enfoque de
modelos multiples [Chittaro et al., 1993] consiste en el uso de diversos modelos
(estructural, de comportamiento, funcional y teleolégico) de un sistema para
facilitar tareas complejas, tales como la representacion, interpretacion, analisis,
disefio, simulacion, etc. Mediante el modelos multiples podemos representar el

conocimiento de la siguiente manera:

Conocimiento fundamental.

e Estructural, es el conocimiento acerca de la topologia de un sistema
(describe sus partes e interconexiones). Comprende objetos fisicos,
nodos e interconexiones.

e De comportamiento, es el conocimiento acerca de cOmo operan e

interactuan los objetos con otros dentro del mismo sistema.

Conocimiento interpretativo.

e Funcional, es el conocimiento acerca del “rol” del objeto dentro del
sistema (por ejemplo, la funcién de una columna de destilacion en un
proceso quimico es de separacion de mezclas liquido/vapor).

e Teleoldgico, es el conocimiento acerca de los objetivos asignados al
objeto por el disefiador y de las condiciones operacionales (por ejemplo,
una columna de destilacién que separa una mezcla ternaria A, B y C,
podria tener como modelo teleolégico dadas unas condiciones de
operacion “separaciéon de A de B y C”. Dadas otras condiciones de
operacion, la misma columna podria tener como modelo teleoldgico “la

separacion de Ay B de C”).
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Ambos tipos de conocimiento (fundamental e interpretativo) requieren de una
terminologia comun acerca de los objetos, procesos y/o artefactos que forman un
sistema. Una forma de estandarizar los conceptos y términos es mediante una
ontologia. El concepto de ontologia es ampliamente utilizado en el area de
Inteligencia Artificial. Una ontologia puede verse como un “diccionario” acerca de
un dominio con una taxonomia bien definida de los conceptos que lo forman. Una
de las caracteristicas de las ontologias es que los conceptos que contienen son
entendibles tanto por humanos como por computadoras mediante una semantica
comun. Una de las definiciones mas aceptadas en inteligencia artificial es la de
Gruber: “Una ontologia es la especificacion formal y explicita de una
conceptualizacion compartida” [Gruber, 1993], en donde conceptualizacion se
refiere a un modelo abstracto que identifica los conceptos relevantes de algun

fenémeno.

Adicional a la ontologia debe definirse en los modelos:

e La granularidad de la representacion, es decir, la informacién que
realmente interesa representar en el modelo. Esto involucra dos aspectos:
alcance (los aspectos que se consideran relevantes para representarlos
en el modelo) y precision (el grado de especificacion de la
representacion).

e el nivel de agregacion, el cual se refiere al nivel de abstraccion del

conocimiento representado.

De los factores que se deben considerar al momento de organizar los modelos
son: 1) la unicidad del modelo (cada modelo individual debe contar con la
especificacion de una ontologia, granularidad de la representaciéon y nivel de
agregacion) y 2) la interconexion entre modelos (cada modelo debe estar explicita

y apropiadamente interconectado a otros modelos).

2.2.2. RAZONAMIENTO BASADO EN CASOS
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El razonamiento basado en casos (CBR) es un paradigma computacional basado
en la idea de resolver problemas mediante experiencias pasadas. Un sistema
CBR requiere de una base de casos lo suficientemente poblada y que cada caso
describa una situacién y una solucibn a un problema en particular. El

funcionamiento de un sistema CBR consiste de 4 etapas:

1. Recuperacién. En esta etapa se recuperan (de la base de casos) los
casos mas similares al problema a resolver.

2. Reutilizacién. Los casos recuperados se analizan y modifican para
intentar satisfacer las especificaciones del problema a resolver.

3. Revision. Los casos modificados se verifican para determinar si son una
solucién viable al problema a resolver.

4. Retencion. Si alguno de los casos verificados cumple satisfactoriamente

la etapa de revision, entonces se guarda en la base de casos.

Las aplicaciones de CBR pueden clasificarse en 1) tareas de clasificacion y 2) en
tareas de sintesis [Watson, 1997]. Los problemas que se pretende resolver con el
disefio y retrofit de procesos se pueden enmarcar dentro de las tareas de sintesis.
El uso (directo o analdgico) del conocimiento generado en disefios previos o en la
aplicacién del retrofit puede disminuir el tiempo y los costos de desarrollo e

investigacién de nuevos problemas.

El CBR se ha aplicado en ingenieria quimica en diferentes areas. Las
aplicaciones mas comunes han sido en optimizacion/supervisién/control de
procesos [Krovvidy y Wee, 1993; Sanchez-Marre et al., 1997; Rodriguez-Roda et
al.,, 1999, 2000a] y disefio/sintesis de procesos [Avramenko et al., 2002;
Avramenko et al., 2004; Ceccaroni et al., 2002; Kolodner, 1993; Kraslawski et al.,
1995; Krovvidy y Wee, 1993; Nufiez et al., 2004; Nufez et al., 2002; Pajula et al.,
1999; Pajula et al., 2001a, 2001b; Rodriguez-Roda et al., 2000b; Seuranen et al.,
2002]. Hasta el momento no hay reportadas aplicaciones de CBR en el retrofit de
procesos, pero debido a la complejidad e incompletez del conocimiento
involucrado en el retrofit de procesos quimicos considero que el CBR puede

ayudar a:
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1) obtener soluciones sin invertir demasiado tiempo.
2) proveer soluciones cuando los métodos tradicionales no pueden hacerlo.
3) proporcionar experiencias pasadas de soluciones satisfactorias e

insatisfactorias.

Obviamente se deben considerar las desventajas de la aplicaciéon de CBR. Las

desventajas que el CBR presenta son:

1) la necesidad de que la base de casos sea lo suficientemente grande para
poder proveer casos similares al problema planteado.

2) el usuario no puede utilizar directamente los casos recuperados sin antes
verificarlos en la nueva situacion.

3) puede inducir al usuario hacia soluciones erroneas debido a que se
considera que los casos almacenados son solo soluciones aproximadas a

los problemas planteados.

2.3. METODOLOGIAS DE RETROFIT DE PROCESOS

En la seccion 1.1. se describieron los enfoques principales del retrofit de procesos
dependiendo de la problematica planteada y el esfuerzo que se les quiera invertir.
En este apartado se presentan de manera general los aspectos que son
deseables en una metodologia de retrofit, sin considerar una metodologia en

particular.

En contraste con un problema de disefio, en el cual se inicia con el objetivo de
obtener un proceso que transforme las materias primas en determinados
productos, en el problema de retrofit se inicia con la descripcién de un disefio
existente para satisfacer nuevos requerimientos. En el retrofit de procesos debe
considerarse la modificacion y adaptacion del disefio existente teniendo como
objetivo la satisfaccidén de los nuevos requerimientos, minimizando los cambios en
el disefio original y maximizando la utilizacion de los equipos y dispositivos

existentes. Es claro que el disefio y el retrofit son problemas de satisfaccion de
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restricciones. La solucion de este tipo de problemas es limitada ya que su manejo
computacional se hace imposible si el espacio de busqueda es grande
[Chandrasekaran, 1990]. Con la ecuaciéon de Thompson y King (Ecuacion 1)
[Thompson y King, 1972] se puede estimar el numero de posibles secuencias
para separar N componentes en N productos utilizando S métodos de separacion
con separadores simples (una entrada y dos salidas) y sharp (separacion directa
de los componentes claves). En la Tabla 1 se muestra el numero de secuencias
de separacion para un maximo de 10 componentes y 5 métodos de separacion

calculados con la ecuacion 1.

No.de Secuencias = M s (Ec.1)
N!I(N -1)!
Tabla 1. Secuencias de separacién segun Thompson y King.
No. de No. de métodos de separacion (S)
Comp((’)\;;entes - B B 7 E
5 1 2 3 4 5
3 2 8 18 32 50
4 5 40 135 320 625
5 14 224 1,134 540672 8,750
10 4,862 2,489,344 95,698,746 | 1,274,544,128 | 9,496,093,750

Como puede verse en la Tabla 1, con una mezcla de 10 componentes (lo cual es
muy comun en la industria petroquimica) y 2 métodos de separacién se pueden
tener del orden de 2.5*10° secuencias de separacién. El nimero de secuencias
de separacion explota combinatoriamente si se consideran 5 métodos de
separacion (9.5*10°). Computacionalemente hablando Knuth [Knuth, 2001]
comenta que el nimero 10° es igual a infinito. En esta situacion se hace necesario

la reduccion del espacio de busqueda de soluciones, asi como de su posterior
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analisis. Biegler et al. [Biegler et al., 1997, pp. 33-35] enumeran los siguientes

enfoques para reducir el espacio de busqueda de soluciones:

Enumeracion total. En los casos en los que es factible se generan y
evaluan todas las soluciones del problema con base en criterios (e.g.
técnicos y/o econémicos). Como resultado de la evaluacion se obtiene la
solucion que mejor satisface los criterios establecidos. La desventaja de
este enfoque es que si el numero de soluciones a evaluar es muy grande
los recursos técnicos y humanos son excesivos. Una alternativa para
reducir el numero de soluciones a evaluar es utilizar métodos de
enumeracion parcial empleando por ejemplo heuristicas como las
descritas Seader y Westerberg [Seader y Westerberg, 1977] o por Turton
et al. pags. 232-258 [Turton et al., 1997].

Métodos evolutivos. El estado inicial de estos métodos es un diagrama de
flujo de proceso existente para el mismo producto o de alguno similar. A
continuacion se hacen las modificaciones con base en los nuevos
objetivos [Stephanopoulos y Westerberg, 1976; Nath y Motard, 1981;
Bamopoulos et al., 1988].

Optimizacion de una superestructura. Estos métodos inician con una
superestructura que contenga muchas alternativas e interconexiones
redundantes para eliminarlas después, mientras se optimizan otros
parametros de diseno. Recientemente Biegler y Grossmann presentaron
una retrospectiva sobre esta metodologia [Biegler y Grossmann, 2004],
asi como una perspectiva a futuro [Grossmann y Biegler, 2004].

Targeting. En este enfoque los limites de funcionamiento del sistema se
analizan para reducir el espacio de busqueda de soluciones.
Generalmente las metas a lograr proporcionan informacion util sobre la
solucion global. Linnhoff [Linnhoff, 1994] presenta una revision de la
aplicacién de esta metodologia en la integracion de procesos y Morgan
[Morgan, 1992] describe la importancia de su empleo en el disefio de
procesos.

Abstraccion del problema. En este método lo que se pretende es tomar

decisiones jerarquicas para reducir el espacio de busqueda de soluciones
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con base en una representacion abstracta del proceso. Este tipo de
decisiones jerarquicas ha sido utilizado en AIDES [Siirola et al., 1971] y es
parte fundamental de la metodologia jerarquica de Douglas [Douglas,
1985, 1988].

Cada uno de los enfoques mencionados anteriormente tienen una forma muy

especifica de resolver el problema de diseho/retrofit dependiendo de las

situaciones a las que se enfrentan. En este trabajo se propone que un enfoque

genérico de retrofit deberia componerse de las siguientes etapas:

Adquisicion de la informacion. Se debe adquirir y/o inferir la descripcion
del diseno original o la del proceso en operacion.

Representacion de la informacién. La informacion del proceso se debe
procesar para tener una representacion que sea entendible por el usuario
y por algun sistema computacional.

Andlisis. Con las etapas anteriores y las nuevas especificaciones
definidas por el usuario se identifican las partes o secciones del proceso
susceptibles de modificacion o sustitucion.

Generacion de alternativas. Con las partes o secciones de la etapa
anterior se generan alternativas que satisfagan la nuevas
especificaciones.

Modificacion. Cada una de las alternativas de la etapa anterior se adaptan
en la representacion de la etapa 2.

Evaluacién. Cada modificacidon hecha se evalua para determinar si su
desempenio es el adecuado. Esta etapa es iterativa a partir de la etapa 4 y
se repite hasta encontrar la opcibn mas adecuada. En esta etapa es
necesario la ayuda de un simulador de procesos para facilitar y disminuir
el tiempo de evaluacion.

Implementacién. Una vez evaluadas las alternativas y definida la mejor,

se implementa con ayuda de expertos en el proceso real.
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24. RESUMEN

En el presente capitulo se presentaron los fundamentos teéricos que sirven de
base para la metodologia de retrofit de procesos quimicos propuesta en el

siguiente capitulo.

En la seccion 2.1. se presentd la metodologia de disefio de procesos de Douglas
[Douglas, 1988], la cual se pretende utilizar para representar y generar niveles de
abstraccion de un proceso existente aplicandola de forma inversa. En la seccion
2.2. se describen las caracteristicas principales de los sistemas basados en
conocimiento (Knowledge-Based Systems, KBS). La estructura basica de los
KBS's es una base de conocimiento, un motor de inferencia y una interfaz de
usuario. En esta seccion se hace especial énfasis en el enfoque de modelos
multiples y la metodologia de razonamiento basado en casos (Case-Based
Reasoning, CBR). ElI enfoque de modelos multiples se utilizara para la
representacion del conocimiento (fundamental e interpretativo) de los equipos y
dispositivos de proceso y el CBR para la generacion y evaluacion de alternativas
de solucion. Finalmente, en la seccidn 2.3. se analizaron los diferentes enfoques
de retrofit y se proponen 7 etapas genéricas que deberia contener una

metodologia de retrofit.
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Capitulo 3.

METODOLOGIA PARA EL
RETROFIT DE PROCESOS
QUIMICOS

La metodologia que se plantea integra conocimientos relacionados con el retrofit,
disefio, sintesis y analisis de procesos, de forma que se logre disefiar e
implementar una herramienta informatica de apoyo al retrofit de procesos.
Ademas de los conocimientos de ingenieria quimica antes mencionados, se
plantea la incorporacion de conocimiento en el area de ingenieria informatica para
desarrollar un sistema basado en conocimientos utilizando algoritmos
computacionales de comunicacion, visualizacion y técnicas de inteligencia

artificial.

La metodologia consiste de cuatro etapas generales:

e« Extraccion de la informacion.
e Analisis y representacién de la informacion.
¢ Generacion de alternativas de solucion.

o Evaluacion de alternativas.

Siguiendo éstas etapas, el presente capitulo esta dividido en cuatro secciones
principales. En la primera seccidn se describe la etapa de extraccion de la
informacion del proceso a investigar, en la segunda se presenta la de analisis y
representacion de la informacion, en la tercera la de generacion de alternativas y

en cuarta la evaluacién de las mismas.
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Como se menciondé en la seccion 2.3., una metodologia genérica de retrofit

deberia tener las siguientes etapas:

e Adquisicion de la informacion.

e Representacion de la informacion.
e Analisis

e Generacion de alternativas.

e Modificacion.

e Evaluacion.

e Implementacion.

La metodologia propuesta consiste de 4 etapas (ver Figura 3), las cuales
engloban a las seis primeras etapas genéricas, dejando la ultima fuera puesto que
ésta es la accion de modificar/evaluar el proceso real. Las 4 etapas estan

apoyadas por una ontologia que les permite tener un semantica comun.

( ) r D

Representacion alternativas

\. J \. 7

) v

e ™\ ( )

1. Extraccion de | |<=—p 4. Evaluacién
Informacién de alternativas

\ 7 \, J

|

<—>[>—oo-—o-uzo]
I

Proceso Real

Figura 3. Metodologia de retrofit de procesos.

La metodologia propuesta esta limitada a procesos continuos y en estado

estacionario. No estan incluidos los procesos en los que haya manejo de sélidos y
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electrolitos, asi como tampoco lo estan los sistemas de control con que cuenten

los equipos/dispositivos presentes.
Con el planteamiento de las etapas de la metodologia de retrofit, su aplicacion y

limitaciones, se cubre el primer punto (analisis de requisitos/restricciones) que

proponen Han et al. [Han et al., 1996] para el desarrollo de KBS's (seccion 2.2).

3.1. EXTRACCION DE INFORMACION

Esta etapa es considerada debido a que se parte del supuesto de que se conoce
el diagrama de flujo de proceso (DFP), asi como informaciéon de la cinética de la
reaccion (si existe alguna reaccién quimica en el proceso), las caracteristicas de

los equipos y de las corrientes de proceso.

Como puede verse en la Figura 3, el usuario tiene que pasar los datos del
proceso real a un simulador de procesos en caso de que no cuente con un fichero
informatizado del mismo. A partir de este punto se inicia la etapa de extraccion de

informacion.

Las actividades a realizar en esta etapa son:

1. Extraer informacion predeterminada del fichero informatizado o del simulador
de procesos que contenga el DFP. Basicamente la informacién a extraer se

divide en tres:

a) Cinética de reaccion. Sustancias (reactivo(s) y producto(s)) que
intervienen en la reaccidon, mecanismos de reaccion, expresiones de las
velocidades de reaccion (constantes de equilibrio, energias de activacion,
etc.), temperatura, presion, conversion y limitaciones termodinamicas.

b) Equipos/dispositivos. El numero de equipos/dispositivos, su interconexion
mediante corrientes de proceso de entrada/salida y sus caracteristicas

(altura, diametro, longitud, presion, temperatura, etc.).
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c) Corrientes de proceso. Su numero/nombre de identificacion, temperatura,
presiéon, fraccion de vapor, flujo masico/molar, concentraciéon de las

especies quimicas presentes.

Con ésta actividad se pretende extraer conocimiento acerca de la topologia del
DFP.

2. Anadlisis mediante balances de materia y energia de cada uno de los

equipos/dispositivos presentes.

Con esta actividad se pretende extraer conocimiento acerca del comportamiento
(cobmo operan e interactuan) y funcionalidad de los equipos/dispositivos

presentes.

3. Generar con base en los dos puntos anteriores un fichero de datos que
contenga la estructura del DFP y la funcionalidad de cada unos de sus

componentes.
Con la extraccion de informacion se satisface el segundo punto (adquisicion de

conocimiento) que proponen Han et al. [Han et al., 1996] para el desarrollo de
KBS's (seccion 2.2).

3.2. ANALISIS Y REPRESENTACION

Un proceso puede ser representado a nivel de subsistemas o a nivel de sus
componentes elementales. De esta manera, la informacion puede ser manejada

eficientemente de forma separada.

El conocimiento que es extraido del DFP es representado con base en el enfoque

de modelado multiple (ver seccion 2.2.1) de la siguiente manera:
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Conocimiento fundamental,

= Estructural, es el conocimiento acerca de la topologia del proceso.
= De comportamiento, es el conocimiento de los valores de las variables y

parametros que caracterizan un estado.

Conocimiento interpretativo.

“* ”

= Funcional, es el conocimiento acerca del “rol” del equipo/dispositivo
dentro del proceso y se puede obtener analizando sus entradas
(precondiciones), sus salidas (poscondiciones) y los equipos/dispositivos
de su entorno.

= Teleoldgico, es el conocimiento acerca de las objetivos asignados al

equipo/dispositivo por el disefiador y las condiciones de operacion.

Con base en el conocimiento funcional de cada uno de los equipos/dispositivos
del DFP se pueden identificar secciones funcionales del proceso. Cabe mencionar
que una funcion puede obtenerse mediante la interaccién de mas de un equipo y
un equipo puede realizar mas de una funcion. Esto lleva a clasificar las funciones

de la siguiente manera:

e Funcion general. Es una funcion genérica que puede obtenerse por varios
equipos.
e Funcion especifica. Es la funcion para la que fue disefiado explicitamente

un equipo.

Una vez identificada las funciones de los equipos/dispositivos (llamados también
Units) es posible formar grupos (llamados también Meta-units) de
equipos/dispositivos que denoten secciones o bloques de proceso. Estos grupos

cumplen meta-funciones que pueden involucrar varias funciones especificas.
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3.2.1.

GENERACION DE NIVELES DE ABSTRACCION

Una vez que se cuente con el conocimiento mediante el modelado del proceso, se

procedera a generar los niveles de abstraccion con base en:

Informacién del usuario. Esta informacion consta de dos partes: 1)
definicion de “roles” de las especies quimicas presentes y 2) los objetivos
por los cuales quiere aplicar retrofit. En el punto 1) el usuario debera de
proporcionar informacion del “rol” que desempefia una especie quimica
determinada (reactivo, producto principal, subproducto, residuo, solvente,
catalizador o inerte). En el punto 2), se podra seleccionar cual es el

objetivo de aplicar el retrofit, siendo posible seleccionar entre:

Incremento en la capacidad de produccion.
Incremento de la calidad de los productos.

Reduccion del consumo de energia

D N N NN

Reduccion de la contaminacion.

Reglas de agrupamiento. Se debe definir cuales seran las posibles formas
en que los equipos/dispositivos de proceso generaran nuevas estructuras
como resultado de la agrupacién de dos o mas de ellas. En el Anexo 4 se
presentan las reglas de agrupamiento para los equipos y dispositivos de

proceso.

Jerarquia de precedencia. Esta jerarquia de precedencia define el grado
de importancia de un equipo/dispositivo dentro de un proceso. Estara
fundamentada en la metodologia jerarquica propuesta por Douglas
[Douglas, 1988] y la precedencia funcional propuesta por Teck Chong
[Teck Chong, 1995]. En la seccién 4.3.2. se presenta con detalle la

jerarquia de precedencia para los equipos y dispositivos de proceso.

Generacion de diagramas de flujo de bloques (DFB). EI DFB es un

diagrama que contiene una serie de bloques interconectados con
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corrientes de entrada y salida e incluye informacion de las condiciones de
operacion (temperatura, presion, conversion, etc.). EI DFB se construira
con base en la descripcion propuesta por Tourton et al. [Tourton et al.
1998, pag. 179-189]. ElI DFB podra contener los siguientes bloques
genéricos: 1) preparacion de las corrientes de entrada a la seccién de
reaccion, 2) seccion de reaccion, 3) preparacion de las corriente de
entrada a la seccion de separacion, 4) seccion de separacion, 5) reciclo y

6) control ambiental.

En la figura 4 se presentan los niveles de abstraccion que se generaran a partir de

(===
[

Abstraccion

4

un DFP de inicio.

P e

Inicio

Figura 4. Generacion de niveles de abstraccion.

Como se menciond en la seccidn anterior, los equipos/dispositivos (Units) se
pueden agrupar en secciones o bloques de proceso denominados Meta-units. Las
Meta-units pueden contener tanto a Units como a otras Meta-units. Para la
generacion de las Meta-units se consideran principalmente el modelo funcional y
teleolégico de cada Unit y Meta-unit involucrada. Como resultado se obtiene una
jerarquia de meta-modelos conectados tanto en un mismo nivel (internivel) como

en diferentes niveles (intranivel). Un meta-modelo es una coleccion de modelos
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individuales interconectados (estructura, comportamiento, funcién y teleologia)
que representa a una Unit o Meta-unit como se muestra en la figura 5.

El nivel mas bajo denotara a los Units de proceso que componen el DFP, en los
intermedios a las Units/Meta-units de cambio de flujo, presion o temperatura y en
los niveles mas altos a las Meta-units de reaccion/separaciéon. Este enfoque le
permite al ingeniero el manejo de la informacion y reduce la complejidad del

problema para que pueda centrarse en la o las secciones de proceso de interés.

Teleologia \

/ \ > Meta-units
Teleologia I Teleologia I
Teleologia Teleologia

Units

Comportamiento ’ Comportamiento ’

Figura 5. Jerarquia de meta-modelos.

Cabe mencionar que en el proceso de abstraccibn no se generan modelos
abstractos de comportamiento puesto que no se desea simular el proceso en
cada nivel de abstraccién. La simulacion del proceso en diferentes niveles de
abstraccion es un tema que queda fuera del alcance de la metodologia por su
dificultad. La idea es contar con una representacion del conocimiento cualitativa y

lo suficientemente completa para poder aplicar retrofit.

Con esta etapa se satisfacen el tercer (modelado de objetos) y cuarto (modelado
de la légica de inferencia) puntos que proponen Han y col. [Han et al., 1996] para

el desarrollo de KBS's (seccidn 2.2).
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3.3. GENERACION DE ALTERNATIVAS

Una vez realizada las etapas anteriores y para generar alternativas de solucion,
primero se deben identificar la o las secciones que son susceptibles de cambios o
mejoras. Para poder realizar esta actividad se cuenta con los objetivos por los
cuales el usuario quiere aplicar retrofit y la descripcidn del proceso. Con base en
los objetivos se pueden especificar criterios de retrofit que permitan de manera
mas facil identificar secciones de proceso. Estos criterios deben reunir las

siguientes propiedades:

1. Completez. La informacion de los requerimientos debe expresar de
manera especifica lo que se desea con base en, al menos, un nivel de
abstraccion.

2. Consistencia. Los requerimientos deben ser coherentes entre si.
Operatividad. Los requerimientos deben expresar informacion acorde con

las funciones existentes en el nivel de abstraccion seleccionado.

El representar adecuadamente los criterios de retrofit asegurara cumplir con los
objetivos y acotar el espacio de busqueda para substituir la seccion candidata a
modificacion o sustitucion. La identificacion de la o las secciones involucra la
justificacion de su seleccion, las restricciones que deben satisfacer, sus modelos
(intranivel e internivel) y la informacién de su entorno (relaciones, pre y

postcondiciones).

El espacio de busqueda se acota mediante la verificacidn de consistencia entre
las caracteristicas actuales y las caracteristicas esperadas de la seccion. Esta
actividad empleara el modelo funcional y teleolégico para obtener los propdsitos
no alcanzados. Ademas de los modelos es necesario verificar las precondiciones
y postcondiciones. La identificacion de la o las secciones candidatas sera un
proceso iterativo hasta encontrar la Unit o Meta-unit que produzca el efecto

deseado.
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Una vez identificada la o las secciones susceptibles de cambio o mejora, se
considera la busqueda y adaptacion de secciones similares (casos) en otros
diagramas de proceso. Se seleccionaran las secciones de proceso que mas se
aproximen a la seccion o secciones deseadas, es decir, que cumplan en lo
maximo posible con los nuevos requerimientos de retrofit. Este enfoque basado
en casos reduce el tamafo del espacio de busqueda ya que se realiza sobre
informacion que ya ha sido utilizada previamente [Chandrasekaran, 1990]. Este
enfoque inicia con la especificacion y planteamiento del problema (caso problema)

y se divide en:

e Recuperacién de casos. Con base en la seccion seleccionada y los
requerimientos de retrofit (caso problema) se hace una busqueda y
recuperacion de casos (secciones) que mas se aproximen a la solucién
deseada. Las secciones recuperadas se clasifican en un rango cualitativo
considerando las diferencias respecto a la seccion deseada.

e Adaptacion de casos. Las diferencias entre la seccion deseada y

recuperada(s) deben minimizarse utilizando criterios técnicos/econémicos.

El empleo del enfoque basado en casos requiere de una memoria (base) de
casos. Esta base de casos estara formada por informacion de procesos
industriales y académicos. Los casos (secciones) seran indexados de acuerdo a
sus caracteristicas funcionales y estaran organizados con base en una jerarquia

generalizacion-especializacion.

3.4. EVALUACION DE ALTERNATIVAS

La recuperacion de un caso (seccion) de proceso no garantiza que éste cumpla
totalmente con los nuevos requerimientos de proceso. El diagrama de proceso
alternativo debe evaluarse para comprobar en qué medida satisface los

requerimientos.
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La nueva alternativa puede aceptarse aunque sea necesario modificar alguna de
sus propiedades. Si por el contrario no cumple adecuadamente con lo esperado,
sera necesario obtener otra alternativa. Este proceso sera iterativo (entre la
obtencion de alternativas y la evaluacion de la misma) hasta que se obtenga un

DFP lo mas cercano posible a la solucién deseada.

En la evaluacion de alternativas es necesaria la ayuda de expertos en el
disefo/retrofit de procesos. De momento no esta considerada la automatizacion
de esta etapa debido a que la complejidad de los procesos quimicos obliga a que
los criterios de evaluacién y las decisiones de disefio/retrofit queden supeditados
al conocimiento y experiencia del ingeniero. Cabe mencionar que la viabilidad de
un proceso responde a factores técnicos, de medio ambiente y de seguridad, pero

en primera instancia a econémicos.

Otro aspecto a considerar es que la informacion contenida en la alternativa no
cubra toda la informacién en detalle de la estructura y comportamiento del
proceso. Cabe recordar que el nivel con mayor grado de granularidad (nivel de
abstraccion 0) abstrae la informacién del proceso real proveniente del simulador
de procesos. Esta “eliminacion” de informacion es justificable en la medida de que
la informacién relevante para la simulacidn puede ser irrelevante para su
redisefio. En la metodologia que se presenta es responsabilidad del ingeniero el
interpretar el diagrama de flujo propuesto por el sistema, introducirlo y hacer que
converja (resolver los balances de materia y energia) en un simulador para
comprobar su comportamiento antes de implementar los cambios en el proceso

real.

3.5. RESUMEN

En este capitulo se presenta la metodologia de retrofit de procesos la cual se

basa en las siguientes cuatro etapas generales:
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Extraccion de la informacion.
Analisis y representacion.

Generacion de alternativas de solucion.

B Dh =

Evaluacion de alternativas.

La metodologia esta limitada a procesos en estado estacionario y continuos. No
se consideran los procesos donde haya manejo de sdlidos y electrolitos, asi como

los sistemas de control con que cuenten los equipos/dispositivos de proceso.

La primer etapa de la metodologia comprende la extraccion de informacion
especifica de cada uno de los equipos/dispositivos que forman el proceso. Esta
etapa permite obtener conocimiento estructural (topologia) y de comportamiento
del proceso. En la segunda etapa se analiza la informacién y se obtiene el
conocimiento interpretativo (funcional y teleoldgico) del proceso, ademas se
realiza una representacion jerarquica con base en el enfoque de modelos
multiples, reglas de agrupamiento y jerarquias de precedencia. En esta etapa se
generan niveles de abstraccion que junto con los objetivos de retrofit
(especificados por el usuario) permiten identificar la o las secciones susceptibles
de modificacidon/cambio. En la tercer etapa se generan alternativas de solucion
una vez que el usuario haya identificado la o las secciones a explorar. Las
alternativas son generadas a partir de la aplicacion de un sistema basado en
casos. Este sistema considera la busqueda y adaptacion de secciones (casos)
similares de otros procesos. Finalmente, en la cuarta etapa se plantea la
evaluacion de las alternativas generadas. Esta etapa se apoya fuertemente en el

conocimiento y la experiencia de que tenga el ingeniero del proceso en cuestion.

En el siguiente capitulo se presenta la semi-automatizacién de las primeras tres
etapas de la metodologia mediante el disefio y desarrollo de herramientas
informaticas. La ultima etapa no se tiene considerado automatizarla, sin embargo
el ingeniero contara con la informacién necesaria para poder realizar esta tarea

con ayuda de simuladores comerciales o académicos.

42



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Capitulo 4.

IMPLEMENTACION DE
LA METODOLOGIA DE
RETROFIT

En el presente capitulo se describe el disefio y desarrollo de un sistema basado

en conocimiento (SBC) que implementa la metodologia de retrofit descrita en el
capitulo anterior. EI SBC esta formado por 4 prototipos informaticos y una

ontologia que permiten aplicar de forma semiautomatica la metodologia de retrofit.

El capitulo esta dividido en cuatro secciones principales. En la primera se
describe la ontologia que sirve de base para un lenguaje comun entre los
prototipos informaticos y el usuario. En la segunda se presenta el prototipo
informatico llamado HEAD (Hysys Extraction Data), el cual permite la extraccion
de informacion de procesos simulados con ayuda del simulador comercial
Hysys.Plant™. En esta misma seccion también se presenta el prototipo
denominado ETSEQ-Code Creator, el cual permite generar coédigo informatico
para programar funciones especificas de extraccion de informacion. En la tercera
se presenta AHA! (Automatic Hierarchical Abstraction tool) el cual realiza el
analisis y la representacion de la informacion proporcionada por HEAD. Uno de
los objetivos de AHA! es la generacion de niveles de abstraccion que permitan al
usuario comprender e identificar las secciones de proceso. En la ultima seccion
se presenta RETRO (Reverse Engineering Tool for Retrofit Options), el cual
realiza una busqueda de secciones susceptibles de mejora con base en
informacion proporcionada por el usuario y en unos criterios funcionales, para
posteriormente generar y evaluar alternativas de solucion mediante un sistema de

razonamiento basado en casos.
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41. ONTOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS

Como se menciond en la seccion 2.2.1., una ontologia puede servir de base para
la interoperabilidad entre sistemas informaticos y el usuario. En otras palabras,
una ontologia es un vocabulario de conceptos, relaciones y axiomas que definen

un marco de entendimiento comun en un area especifica.

Los objetivos por los cuales es deseable contar con una ontologia son:
o Contar con un vocabulario comun.
o Facilitar el intercambio de informacién y conocimiento.
e Ayudar a desarrollar e integrar herramientas informaticas.

e Crear prototipos informaticos consistentes.

En la ultima década se ha incrementado el desarrollo de ontologias para la
representacion del conocimiento, sin embargo, en Ingenieria Quimica es un
concepto relativamente nuevo. No se ha encontrado en la literatura alguna
ontologia en el area de diseno/retrofit de procesos, por lo que se tomd la decisidon
de no iniciar su desarrollo de cero y hacer una extensién (mediante la adicién de
conceptos) de wuna ontologia llamada SUMO (Suggested Upper Merged
Ontology). SUMO fue propuesta por The Standard Upper Ontology Working
Group [SUO-WG, 2005], el cual esta avalado por el Institute of Electrical and
Electronics Engineers y esta formado por investigadores que pertenecen a
distintas areas de conocimiento, tales como, Ingenieria, Filosofia y Ciencias
Computacionales. SUMO fue seleccionado debido a que proporciona una
terminologia de propdsito general y puede emplearse como base para areas

especificas.

La ontologia propuesta se denomina OnREP (Ontology for Retrofit of Processes).
OnREP extiende conceptos genéricos de SUMO tales como procesos, objetos y
conceptos topoldgicos. Sobre éstos conceptos se han definido conceptos mas
especificos tales como, procesos fisicoquimicos, procesos termodinamicos,
sustancias, “roles” de sustancias, dispositivos (equipos, accesorios y conexiones),

unidades de medida, operaciones y relaciones.
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El nivel jerarquico mas alto o raiz en SUMO se denomina “Entidad” (Entity), la
cual se divide en entidades Fisicas (Physical) y Abstractas (Abstract). Las
entidades fisicas son aquellas que ocupan un lugar espacio-tiempo y las
abstractas no. La mayoria de los conceptos que se han adicionado a SUMO son
entidades fisicas. En la figura 6 se muestra un ejemplo de cémo se han
instanciado conceptos en SUMO. Estas instancias corresponden a las instancias

Mixer y Mixing.

at
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Figura 6. Extension e instanciacién de conceptos en SUMO.

El empleo de una ontologia permite clasificar de la misma manera en que se haria
utilizando una representacién orientada a objetos. En este caso cada concepto
pertenece a una clase (e.g., tipo de concepto) y tiene atributos (e.g., sus
caracteristicas) que lo diferencian de los demas. Este enfoque permite generar
una jerarquia de conceptos. Por ejemplo, una clase Dispositivo puede tener los

siguientes campos:

Nombre:

Tipo_dispositivo:

No corrientes_de entrada:
Nombres corrientes de entrada:
Nombres de equipos_de entrada:

No_corrientes_de_salida:
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Nombres de equipos de salida:

Nombres_corrientes de salida:

Con esta clase es posible representar a todos los equipos y accesorios de una
planta quimica. Por otro lado, a partir de la clase Dispositivo es posible definir las
clases Compresor (para representar a los equipos que se utilizan para
incrementar la presion de las corrientes de proceso) y Calentador (idem que la

anterior pero para temperatura) con los siguientes campos adicionales:

Compresor: Calentador:
Fase corriente_de entrada Fase corriente_de entrada
Presiéon_de_entrada Temperatura_de entrada
Presion_de salida Temperatura de salida
Fase corriente de salida Fase corriente de salida
Delta de presion Delta_de temperatura
Potencia Flujo de energia

Posteriormente a estas clases pueden definirse clases mas especificas que
permitan representar determinados tipos de compresores o calentadores. De esta
manera se forma una jerarquia de conceptos mediante relaciones “padre-hijo”

como se muestra en la figura 7.

Dispositivo

/\

Eomba Calentador

T T

Centrifuga | | Awxal Despl Fositivo Flujo paralelo | | Contraflujo

Figura 7. Estructura jerarquica en una ontologia.

Los conceptos formalizados en OnREP son cerca de 200, los cuales cubren las
areas de disefio y retrofit de procesos. Cabe mencionar que OnREP es una
ontologia abierta que permite la adicion de nuevos conceptos mediante la

codificacion de las siguientes propiedades:
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Conceptos. Se definen de lo general a lo especifico, e.g. “Dispositivo,
Compresory Calentador’

Relaciones. CoOmo un concepto se relaciona con otro, e.g. “Dispositivo-A
conectado_a Dispositivo-B”

Funciones. Como puede calcularse el valor de algun campo, e.g.
“Delta_de temperatura = Flujo_calor /Flujo_masa * Cp”.

Axiomas. Algo que es siempre cierto en el dominio, e.g.
“Columna_destilacion: separa una corriente de alimentacion en estado
liquido y/o vapor por diferencia de volatilidad entre las sustancias
presentes”.

Instancias. Es la concepcidon especifica de los elementos fisicos o
abstractos, e.g. “Compresor(nombre: K-100; Delta de presion: 35 kPa;
Potencia: 10 hp)”.

OnREP es una ontologia que no puede ni debe compararse aun con otra
ontologia similar (si es que existe) ya que se ha desarrollado unicamente para
emplearla en la metodologia de retrofit propuesta. Con la formalizacion de OnREP
se pretende dar pauta para establecer un punto de partida para la estandarizacion
de una terminologia comun en el disefo/retrofit de procesos. Una de las
limitaciones de OnREP es que no incluye conceptos dependientes del tiempo.
Esta limitacion es debido a que la metodologia propuesta solo se aplica a

procesos continuos y en estado estacionario.

42. HEAD

Tal y como se menciona en la seccion 3.1, la primer etapa de la metodologia de
retrofit es la extraccién de informacion especifica del proceso. La informacién es
extraida después de que el usuario ha generado un diagrama de flujo de proceso
(DFP) del proceso real con ayuda de algun simulador comercial. En la presente
investigaciéon el simulador empleado para tal efecto es Hysys.Plant™ version
2.4.1. [Hyprotech, 2001]. Para realizar la extraccion de informacién de

Hysys.Plant™ primero se determinaron las estructuras de datos necesarias para
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cada uno de los equipos, dispositivos y corrientes de proceso, asi como de las
sustancias presentes y las reacciones entre ellas (si es que existen). En el Anexo

1 se presentan las estructuras de datos para los diferentes componentes.

Hysys.Plant™ proporciona una interfaz para la generacion de DFP mediante
iconos de equipos/accesorios de proceso y su interconexion mediante corrientes
de proceso. Previo a la construccion del DFP es necesario definir el modelo
termodinamico a utilizar, las especies quimicas presentes y si es el caso las
reacciones quimicas entre ellas. Hysys.Plant™ permite la simulacion de procesos
en estado estacionario y dinamico, pero no permite exportar directamente la
informacion del DFP generado. La solucion para extraer informacion de ficheros
de Hysys.Plant’™ es mediante el uso de la capacidad denominada
Programmability con que cuenta. Para hacer uso de esta capacidad es necesario
disefiar y desarrollar software en el lenguaje de programacién Visual.Basic™. Con
base en las estructuras de datos presentadas en el Anexo 1, se disefid y
desarroll6é un prototipo llamado HEAD (Hysys Extraction Data), el cual se describe

en la seccion 4.2.2.

4.21. ETSEQ-Code Creator

Como se mencioné anteriormente, Hysys.Plant™ no permite extraer informacion
directamente de los componentes de un DFP (llamados objetos). Para resolver
éste problema se desarrollo el prototipo llamado ETSEQ-Code Creator, el cual
permite buscar y seleccionar informacion especifica de todos los objetos (e.g.
equipos, corrientes, modelos termodinamicos, etc.) definidos en Hysys.Plant™
para posteriormente generar el cédigo necesario para programar funciones en
Visual.Basic™. ETSEQ-Code Creator permite:

1. Iniciar a trabajar con un fichero nuevo o abrir uno existente. Esta capacidad le
permite al usuario recuperar ficheros anteriores en los cuales haya generado

cbdigo para programar.
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2. Visualizar y trabajar con todos los objetos definidos en Hysys.Plant™. Esta
propiedad le permite al usuario seleccionar los diferentes tipos de objetos
definidos en Hysys.Plant™ de manera que pueda encontrar la informacion
requerida de manera facil y rapida. Por ejemplo, en la Figura 8 se muestran los

objetos definidos como “Operations”.

[ Hysys OLE Code [_ (O] x]
File Edit Help
Z | __
¥ Show specific programme code
~Shaw
& G Absarber "
""" ArminePropPkg
" Unit Conversion Set Manager AntainePropFPkg
" Property Package Application
AsmeSteamPropFkg
" Componerts AssaysCollection
LB AftachedFeed
AftachedFeeds -
" Reaction Package Manager AttachedlLogicalOps i-Q
" Oil Manager AttachedProduct Frogrammes
_ AftachedPFroducts
" Dperations BagHaouseFilter iy
" Streams gala_nffop
aslsManager
" Flowshests Blends Fodchose
" Event Scheduler Management BPTahleUtility
: BraunK10FropPkg
i~ Fized Data Tables ChienMNullPropPkg Exit
| Salver CaoldProperyl tility
: ColumnFlowsheet
" DCS Link ColumnFlowsheet Operations =l >
: Pl
" Fixed Attachment: ¢ Attachments Show all the E‘T'Tarﬁ.ru
" Others famil G,Jg
| List of objects form [12/04/05 [11:52 pm.

Figura 8. Objetos contenidos dentro de “Operations”.

3. Generar codigo en Visual.Basic para leer informacion especifica de los objetos
de Hysys.Plant™. Por ejemplo, si se desea saber cual es la corriente de
proceso conectada al lado coraza de un cambiador de calor, el codigo que

debe adicionarse es:

“Aplication.SimulationCases.SimulationCase Flowsheet.Operations. HeatExchanger.ShellSide Feed”

4. Declarar las variables a utilizar para la lectura de informacion de Hysys.Plant™.
Esta opcion permite generar de forma automatica el cédigo para declarar las
variables requeridas durante la programacion en Visual.Basic. Por ejemplo, si
se define como nombre de variable “hyReflux” para describir a la corriente de
reflujo, el codigo que se genera es “Dim hyReflux As ProcessStream”, COMO Se

muestra en la Figura 9.
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% Work with pour own program

I[=] E3

Fil=  Options
D=
T
Row Program variable name Bind grgég' l“’f
| ﬂ | hyR eflux ProcessSheam ﬂ JF o
foLd
Fariable Bind Declaration
& 1| hyCase SirmulationCase Dimm hyCase as SimalationCase
2| hyOperations Operation Dimn hyOperations as Chject

% 3| hyRefbax Processitream Diim hyRefhix as ProcessStream

@ 4| hyFeeds AttachedFeeds Ditn hyFeeds as AttachedFeeds

Add 5| hyCondenser Condenser Dim hyCondenser as Condenser

@ & | hyProducts AttachedProducts Diim hyProdacts as AttachedProducts

=

= :

<
a

Move up

Other

KIS

b

notes

1-Mew programme, 2-0pen existing programme, 3-5 ave actual programme

| Add?

v | @

ak Cancel

Go to the list

12/04/05 |11:51 p.m.

Figura 9. Generacidon de codigo para declaracion de variables.

5. Modificar o adicionar objetos a la base de datos. Esta arquitectura abierta le

permite al prototipo crecer mediante la modificacion o adicidon de nuevos

objetos (ver Figura 10).

|® Data Base Changes HE= B
TextFile Options
Row numher Ohject Type
| 1 : |Abso|ber Operations j
Change =l
Path
|Appl\calion SimulationCases. SimulationCase. Flowsheet. 0 perations. [kemlname in the hysys environment]
Add
£
T e -
Gise |
Remove G,dg aK Cancel
OWject Type Path -
1 Operations ipphication e ‘sse Flowsheet Operations Tteminame in
2 Crperations A pplication SivmilationCases 51 ase Flowsheet Operations( "refhocedabsox
3 Absorb Operations A pplication SinmlationC ases SinmlationC ase Flowsheet Operations Item(i) ' if Ty
g| e Operations Application Sirmlation ases St ‘1se Flowsheet Operstions tem(i) ' if Ty
5 Cperations Application SirmlationCases SinmlationCase Flowsheet Operations Jtem(i) ' f na
& Crperations A pplication SirmlationC ases. SinmlationCase Flowsheet Operations( "ahsorber'") Ite
7| AminePropPks Property Package appliration SirmlationCases SirmlationCase BasisManager FhidParkages FhridPac
2| AntoinePropPkg Property Package application ases 2se Basishl FhuidParkages FhaidPac
8 Cithers SivmlationCase. Application.
10| A pplication Cthers GetOhject(, "HYS¥3_Application”)
11 Others CraateObject{ "HTSYS Applination”)
12| &smeSteamPropPks Property Package A pplication SinmlationC ases SimmlationC ase Basishl: FhidPackages FhaidPac
L= I S, | R, Fatil ¥ SO S ESRFEY EUUI PO, By KU S, B - T T SNt | Y SO S ot
| Group | Sort ‘ Save Changes Return |
Grid showing the test file Active Cell Calurmn widht: Row Height;

Figura 10. Modificacién/adicion de objetos en la base de datos de
ETSEQ-Code Creator.

Cabe mencionar que los resultados de ETSEQ-Code Creator se presentaron en el

primer congreso universitario sobre simulacién y aplicacion Hyprotech [Fernandez
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et al., 2001], ademas de que se publicé un articulo en la revista CACHE News
[Fernandez et al., 2002].

4.2.2. EXTRACCION Y ANALISIS DE INFORMACION

La extraccion de informacion se enfoca principalmente en los equipos y
dispositivos de proceso asi como en las corrientes de materia y energia, sin
considerar los sistemas e instrumentos de control con que cuenten. La
informacion que se extrae sirve de base para generar los modelos estructurales

(topologia) y de comportamiento de cada uno de los equipos y dispositivos.

El empleo de un simulador comercial (en este caso Hysys.Plant™) asegura que no
existan ambigledades e inconsistencias de datos (considerando que el usuario
converge correctamente la informacion proporcionada del proceso en el
simulador). Al hacer la extraccion selectiva de datos se elimina informacién no
necesaria para el retrofit y se reduce la complejidad del proceso al manejar menor
cantidad de informacion. Esta reduccion permite un facil manejo y comprension

del proceso por parte del ingeniero o disenador.

Para realizar esta actividad, y como se menciono en las secciones anteriores, se
desarrollo el prototipo llamado HEAD (Hysys Extraction Data). HEAD es un
conjunto de funciones (macros) programadas en Visual.Basic™ que extraen y
analizan informacion de DFP’s contenidos en Hysys.Plant™. Los macros estan
programados para extraer informacion con base en las estructuras de datos
definidas en el Anexo 1. Con esta informacién se forman los modelos
estructurales de los equipos y dispositivos del proceso. El analisis de la
informacion se lleva a cabo mediante balances de materia y energia para generar
los modelos de comportamiento. Los macros estan insertados en MS-Excel™
gracias al uso de la propiedad de comunicaciéon OLE. Esto proporciona al usuario
un ambiente generalmente conocido para analizar, interpretar y exportar datos. En
la Figura 11 se presenta la interfaz de usuario de HEAD y en el Anexo 2 se

presenta el codigo fuente.
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7 Microsoft Excel - HEAD _ver_2.0.xls
:iij Archivo Edicidn Mer Inserbar Formato Herramientas Datos Wentana 7 2 ’ﬁ'lﬁj'
b SRy sat <« @€ =3, "
il.qria| e -inxg|5§§§_i|ﬂv&vé-“
c7 #l =]
A B c_ D | B | F
| 1 |HEAD: Hysys ExtrAction Data ver. 2.0 i
-
=
4 |1. Please click on "Start” bottom
| 5
e
| 7 | UNIVERSITAT Blis
= ROVIRA | VIRGILI -
9|
10 HEAD:
it HYSYS EXTRACTION DATA|
12
13
45 _
15 g
16 S 5t_a“|
i
|18
19
202 After HEAD finished, see the results on "output” sheet. e
21
99 =]
44 | W HEAD  outpat a0z £ au-03 S KR L”_
Listo | S TV ==

Figura 11. Interfaz de usuario de HEAD.

Para poder ejecutar HEAD es requisito que en el ordenador se encuentre
instalado Hysys.Plant™. Una vez que se pulsa el boton “Start”, HEAD permite la
seleccién del fichero de Hysys.Plant™ (ficheros con extensidn *.hsc) que contiene
el DFP. Hecha la seleccion se debe esperar un tiempo hasta que aparezca una
ventana con el titulo “End of HEAD program” (e.g. 20 segundos para un proceso
con 19 equipos, 27 corrientes de materia, 3 de energia y 10 especies quimicas

utilizando un ordenador con un procesador Pentium Il a 533 MHz).

Finalizada la lectura y analisis de los datos del DFP, se hace un vaciado de datos
en la hoja de trabajo de Excel™ llamada “output”. En esta hoja se organiza la
informacion en 5 clases de equipos/dispositivos, ademas de las corrientes de
materia y energia con base en la estructura especificada en la Tabla 2. El usuario
debe seleccionar esta hoja y exportar los datos a un archivo con extension *.dat
mediante la opcién “Guardar como” y con el tipo “Texto (delimitado por
tabulaciones)”. Este fichero contendra la informacién del modelo estructural y de
comportamiento del DFP y sera utilizado para iniciar la segunda etapa de la

metodologia.
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Tabla 2. Especificacién de campos de informacion para el modelo estructural de

equipos, dispositivos y corrientes de proceso.

Equipo/ . .
Clase =quipo Campos de informacion
Dispositivo
. cstr_reactor, name, no_stream_in, name_stream_in, no_stream_out,
Reactor tipo - — — - — — —
name_stream_out, vessel volume, reaction_type, pressure drop,
tanque L - - - -
. liquid level
Reaccion . .
tubular reactor, name, no_stream_in, name_stream_in, no_stream_out,
Reactor tubular |name stream out, no_tubes, diameter tubes, tube_wall thickness,
diameter particle, solid_density, reaction_type, pressure_drop
Extractor liq liq extractor, name, no_stream_in, name stream_in
Liquido—Liquido |no_stream out, name stream out, no_stages
Flash flash_tank, name, no_stream_in, name_stream_in, no_stream_out
name_stream_out, name_stream_vapour, name_stream_liquid
3 phase_separator, name, no_stream_in, name_stream_in
Separacién | Separador de 3 _Phase_sep ’ »— - — -
fases no_stream_out, name_stream_out, name_stream_vapour,
name_stream_heavy_liquid
Columna de trayed, name, no_stream_in, name stream_in, no_stream out
Destilacion name_stream_out, no_stages, reflux_ratio
absorber, name, no stream in, name stream in, no stream out
Absorbedor - = - - - -
name stream_out, no_stages
. heat_exchanger, name, name_tube side in, name_tube side out,
Cambiador de — S0 — = — T
name_shell side in, name shell side out, heat transfer area
calor — - - - - - - -
length tubes, heat loss
heater, name, name stream in, name stream out, name heat load,
Calentador — - - - - =
Temperatura pressure_drop, temperature_change
Enfriador cooler, name, name_stream_in, name_stream_out, name_heat load,
pressure_drop temperature change
. . air_cooler, name, name_stream_in, name_stream_out,
Enfriador de aire . . — = - -
temperature_air_1n, temperature_air_out
Compresor compressor, name, name_stream_in, name_stream_out,
name stream_energy, pressure_change
Bomba pump, name, name_stream_in, name_stream_out,
Presion name stream_energy, pressure_change
expander, name, name_stream_in, name_stream_out,
Expansor - - - -
name_stream_energy, pressure_drop
Valvula valve, name, name_stream_in, name_stream_out, pressure_drop
Flujo Mezcladores | mixer, name, no_stream_in, name_stream_in, name_stream_out
Divisores split, name, name_stream_in, no_stream_out, name_stream_out
material _stream, name, no_comp, name_comp, vapour_fraction,
: Materia temperature, pressure, mass_flow, molar_flow, molar_enthal
Corrientes de P P ’ — T T = Py,
molar_entropy, heat flow, mass_fraction, molar_fraction
proceso - - - -
Energia energy_stream, name, heat_flow
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43. AHA!

La segunda etapa de la metodologia es la de analisis y representacion (seccion
3.2.). Para realizar esta etapa de forma semi-automatica se desarrollé un prototipo
denominado AHA! (Automatic Hierarchical Abstraction tool). AHA! genera niveles

de abstraccion de un proceso con base en:

e Lainformacion proporcionada por HEAD.

e Una jerarquia de precedencia de equipos y dispositivos.

e Las reglas de agrupamiento.
Los niveles de abstraccion le permiten al usuario identificar secciones
susceptibles de cambios o mejoras. En las siguientes subsecciones se describen

en detalle cada uno de los puntos mencionados anteriormente.

43.1. REPRESENTACION DEL CONOCIMIENTO

La informacion proporcionada por HEAD (el modelo estructural y de
comportamiento) es analizada en AHA! para generar el modelo funcional y
teleoldgico de los equipos y dispositivos de proceso. Con el modelo estructural se
identifica la clase a que pertenece un equipo/dispositivo y con la interpretacién de
su modelo de comportamiento se genera el modelo funcional. Con ayuda de los
modelos estructural y funcional se genera el modelo teleoldgico, proporcionando
una posible explicacion del “por qué” esta un determinado equipo/dispositivo en el
DFP.

431.1. MODELO FUNCIONAL

Dependiendo del comportamiento y la clase a que pertenece un equipo en
particular, se le puede asignar una funcion general y una especifica, tal y como se
menciond en la seccion 3.2. La funcion especifica de un equipo/dispositivo es

aquella que el disefiador concibe que un determinado equipo/dispositivo
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desempenara dentro de un proceso. De esta manera se pueden agrupar clases

de equipos dependiendo de la funcidon especifica asociada. A su vez estas

funciones especificas pueden agruparse en funciones generales que permitan

formar bloques genéricos como los descritos por Turton [Turton et al., 1998].

Con base en las funciones generales y especificas se forma una jerarquia

generalizacion-especializacion de funciones. Esta jerarquia funcional comprende

todos los equipos/dispositivos de cualquier DFP. Cabe mencionar que esta

jerarquia se basa y extiende el trabajo realizado por Teck Chong [Teck Chong,

1995]. En la Tabla 3 se presenta esta jerarquia de funciones y en la Figura 12 se

presentan algunos iconos de equipos/dispositivos de proceso que representan a

las 5 funciones generales.

Tabla 3. Jerarquia de funciones de equipos y dispositivos de proceso.

Funcién ‘. g . .. . . .
Funcién Especifica Clasificacion genérica de equipos
General
. Reaccién en tanque Reactores tipo tanque con o sin agitacion
Reaccion —
Reaccién en tubos Reactores tubulares
Filtracion Filtros
Extraccién Extractor Liquido—Liquido
Separacion en tres fases Separador de tres fases
Destilacion con una etapa Flash
Separaciéon | Destilacion con multiples etapas Columna de destilacion
Absorcion Absorbedor
Adsorcion Adsorbedor
Lixiviacion Lixiviador
Secado Secador
Cambiador de calor
Calentar
Cambio de Calentador
Temperatura _ Cambiador de calor
Enfriar -
Enfriador
y Compresor
Aumentar presion
Cambio de Bomba
PI‘ESIOH ) ) ] B Expansor
Disminuir presion
Valvula
Cambio de Mezclar Mezcladores
Flujo Dividir Divisores
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Figura 12. Jerarquia de funciones: iconos de equipos/dispositivos de proceso.

4.3.1.2. MODELO TELEOLOGICO

El modelo teleolégico proporciona una explicacion del “por qué” de un
equipo/dispositivo dentro de un DFP. Este modelo se construye con base en los
modelos estructural, de comportamiento y funcional. Esta dependencia hace que
cada equipo y dispositivo requiera de un analisis detallado de los
equipos/dispositivos que lo rodean y de las corrientes de procesos que los unen,
las condiciones y propiedades de entrada y salida, asi como de su funcién general

y especifica.

Para facilitar esta tarea se ha definido un conjunto de parametros que se deben
conocer para generar el modelo teleolégico de un equipo/dispositivo de proceso.
En la Tabla 4 se presentan los parametros necesarios de los equipos y

dispositivos con base en la funcién jerarquica a la que pertenecen.
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Tabla 4. Parametros para generar el modelo teleoldgico de equipos y dispositivos

de proceso.

Funcion

. Parametros
Jerarquica

1. Tipo de reactor.

2. Especies quimicas presentes y sus roles.

Reaccion 3. Conversion y/o selectividad.

4. Temperatura, presion, concentracion y fraccion vaporizada de las
corrientes de entrada y salida.

1. Tipo de sistema de separacion.

2. Especies quimicas presentes y sus roles.

3. Temperatura, presion, concentracion y fraccién vaporizada de las
corrientes de entrada y salida.

Separacion

1. Tipo de equipo para cambio de temperatura.

Cambio de 2. Especies quimicas presentes y sus roles.
Temperatura 3. Temperatura, presion y fraccion vaporizada de las corrientes de
entrada y salida.

1. Tipo de equipo para cambio de presion.
Cambio de 2. Especies quimicas presentes y sus roles.

Presion 3. Temperatura, presion y fraccion vaporizada de las corrientes de
entrada y salida.

1. Tipo de equipo de flujo.
Cambio de 2. Especies quimicas presentes y sus roles.

Flujo 3. Temperatura, presion y fraccion masica/molar de las corrientes de
entrada y salida.

Con base en los parametros de la Tabla 4 y con ayuda de la Tabla 2, se pueden
determinar las clases a que pertenecen los equipos/dispositivos de entrada vy
salida a un determinado equipo o dispositivo (llamados en adelante Unit en el
caso de los equipos/dispositivos sin abstraer y Meta-unit para los que han sido

abstraidos, tal y como se describe en la seccién 3.2.1.). Cabe mencionar que a

y

|”

las corrientes de entrada o de salida del proceso se les asigna la clase “Input-

“Output- O ”respectivamente.

Para generar el modelo teleolégico de una Unit/Meta-unit se debe determinar el
numero de clases diferentes que entran y salen. Por ejemplo, si un mezclador
tiene conectados dos reactores y una valvula a su entrada y un enfriador a su
salida, se considerara que tiene dos clases de entrada (reaccion y presion) y una
de salida (temperatura). En los casos en que se encuentre una Unit/Meta-unit con

mas de una corriente de entrada de proceso a su entrada o con mas de una
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corriente de salida de proceso a su salida, se considerara como una clase de
entrada Input o una de salida Output respectivamente. Esta simplificacion permite
que el numero de posibles alternativas para generar el modelo teleolégico de una
Unit/Meta-unit se reduzca al considerar solo 6 tipos de clases conectadas a la
entrada (I,R,S,T,P,F) o la salida (O,R,S,T,P,F). En la Figura 13 se presenta el
namero de alternativas posibles (19845) considerando esta simplificacion. Estas
alternativas incluyen todas las posibles combinaciones de Units/Meta-units dentro

de un proceso.

| o \ O
R R Fara cada Funcion General,
SiMo. Clases de entrada: 1 a6y Salida:
1, Entonces Mo, de alternativas = 378
) ) 2, BEntonces No. de alternativas = 945
‘< Linit > 3, BEntonces Mo, de alternativas = 1260
Meta-unit 4, Entonces No. de alternativas = 945
T T 5. Entonces Mo, de alternativas = 378
6, Entonces Mo, de alternativas = 63
P P 2969
Total = 3969 % 5 = 19845 alternativas
F F

“ S

Figura 13. Alternativas para generar el modelo teleolégico de Units/Meta-units.

Como ejemplo para generar las alternativas de la Figura 13, considere que una

“l“

determinada Unit (U) tiene la clase de entrada y 1 cualquiera de las 6 posibles

de salida. Las 6 posibles combinaciones serian:

> U>0
> U—>R
> U—>S
l-> U>T
l> U>P

l-> U->F
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En la Tabla 5 se muestran las 57 posibles alternativas restantes para cuando la

misma Unit tiene 2, 3, 4, 5y 6 tipos de clases diferentes a la salida.

Tabla 5. Combinaciones posibles para una Unit (U) con una entrada y de 2 a 6

salidas.
1 entrada y 1 entrada y 1 entrada y 1 entrada y 1 entrada y
2 salidas 3 salidas 4 salidas 5 salidas 6 salidas
|l > U->0OR |5 U>0ORS |I5U>O0ORST||I>U>ORSTP |[I>U—>ORSTPF
|l->U—>0,S l->U—->ORT |l >U—->ORSP||I>U—>0ORST,F
|I>U->O0T |(IbU>ORP |I>U>ORSF|I>U—->ORSPF
|l U->OP |[I5DU->ORF |[I5DU->O0ORTP|I>U->ORTPF
|l->U—>OF Il-U—>0O,S,T I U->ORTF|I>U—>0OSTPF
I U->RS |[[oU->0SP |[I5U->0RPF|I->U->RSTPF
I-U->RT |I>U—>0OSF I-U—>0OSTP
- U->R/P I-U->O,T,P I-U—>O,ST,F
I -U->RF |[I-U->OTF l-U—>OSPF
I-U->ST |I-U->O0OPF l-U—->OTPF
I-U->SP |[I>U->RST |->U—->RSTP
I-U->SF |[I-U->RSP |- U->RSTF
|l>U->ST,P l->U—>R,SF l>U—>R,SPF
I-U->TF - U->RTP l->U->RTPF
I>U>PF |I>U>RTF l->U—>STPF
|- U—->RPF
l-U—>STP
l-U—->STF
l-U—>S,PF
I-U->TPF
NUMERO DE COMBINACIONES
15 20 15 6 1

De esta forma se obtienen las 63 posibles combinaciones para un tipo de clase de

entrada. El numero de combinaciones para los 6 diferentes tipos de clase para

cuando solo hay una de entrada seria: 63 * 6 = 378, el cual corresponde con el
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que se muestra en la Figura 13. De esta forma se obtienen las 3969 posibles
combinaciones para cuando son 2, 3, 4, 5y 6 tipos diferentes de clases de
entrada para una determinada Unit. Puesto que hemos considerado 5 tipos
diferentes de Units/Meta-units, obtenemos las 19845 (al multiplicar 3969 por 5)

posibles combinaciones para un proceso quimico.

Ahora bien, el problema para generar el modelo teleolégico se complica puesto
que ademas de depender de las clases de entrada y salida, depende de las
condiciones de operacion de la Unit/Meta-unit. Para resolver este problema se ha
generado un sistema de reglas de produccion que permite con base en
estructuras semanticas (frames) y un conjunto de palabras claves (keywords)
generar el modelo teleolégico de cualquier Unit o Meta-unit. Las palabras claves
son calculadas o inferidas mediante la informacion contenida en el modelo
estructural. La palabras claves estan contenidas dentro de las estructuras
semanticas y una vez evaluadas permiten individualizar el modelo teleologico. En
la Figura 14 se presenta el esquema general del sistema de reglas de produccion
y en el Anexo 3 se presenta con detalle el desarrollado del mismo para cada una

de las 5 clases de la Tabla 3.

Linit
Neta-Lnif

v

Clase?

v

Lectura de parametros
sequn la clase

v

Inferencia del nodo
segin los parametros

v

Inferencia o calculo de las palabras
Clave segun &l nodo

¥
Zeneracion del
maodelo teleoldgico

Figura 14. Diagrama general del sistema de reglas de produccion para generar el

modelo teleoldgico de una Unit o Meta-unit.
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4.3.2. GENERACION DE NIVELES DE ABSTRACCION

Como se menciond en la seccion 2.1, el objetivo de la metodologia de Douglas
[Douglas, 1988] es encontrar una alternativa de proceso a partir de informacion
inicial y de la aplicacion de 5 decisiones jerarquicas. La idea de la metodologia
propuesta en el Capitulo 3 es aplicar de forma inversa la metodologia de Douglas,
es decir, partir de una alternativa de proceso (proceso existente) para obtener el
conocimiento de como pudo ser concebido mediante la abstraccién del mismo.

Para la generacién de niveles de abstraccion se definieron las reglas de

agrupamiento (ver anexo 4) y la jerarquia de precedencia.

Como se menciond en la seccion 3.2.1. las reglas de agrupamiento definen las
posibles formas en que las Units generaran nuevas estructuras (Meta-units) como
resultado de la agrupacion de dos o mas de ellas. En la Figura 15 se muestran las
31 posibles agrupaciones (bloques) funcionales que se pueden formar a partir de

las 5 funciones jerarquicas de la Tabla 3.

RSTPF

Figura 15. Generacion de bloques funcionales a partir de una

jerarquia de funciones.
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La jerarquia de precedencia es el grado de importancia de la Unit o Meta-unit en
el proceso y define el orden en el cual las Units/Meta-units deben ser abstraidas.
La jerarquia de precedencia esta definida con base en la funcion general (ver

Tabla 3) y se muestra en la Figura 16.

. . Cambio de Cambio de Cambio
Reaccion > Separacion > Temperatura > Presion > de Flujo

Figura 16. Jerarquia de precedencia.

Las Units del proceso a analizar que estén dentro de “Reaccion” tendran la mayor
jerarquia posible, continuando con las que estén dentro de “Separacion” y asi
sucesivamente. Esto significa que para la generacion de niveles de abstraccion
las Units que estén dentro de “Cambio de Flujo” seran las primeras en abstraerse
y las de “Reaccion” las ultimas.

Las abstracciones se realizan mediante la utilizacion de un sistema basado en
reglas combinando las reglas de agrupamiento y la jerarquia de precedencia. De
esta forma se abstraen una a una las Units que pertenecen a una jerarquia
menor. En las abstracciones se van eliminando detalles de las Units abstraidas.
Durante estas abstracciones se generan las Meta-units. En esencia una Meta-unit
es una Unit con informacién basica que no contiene informacién detallada de las
Units involucradas. Puesto que las Meta-units heredan conocimiento (informacion)
de la Unit, éstas también pueden originar otras Meta-units en un siguiente nivel de
abstraccion.

Las Meta-units combinan la informaciéon de una Unit con otra, manteniendo la
independencia de sus modelos. El conocimiento funcional de las Meta-units
predomina sobre los otros conocimientos, ya que con base en éste, se identifica la
seccidon del proceso que representa dicha Meta-unit. Aunque los conocimientos
estructural, funcional y teleolégico de una Meta-unit son diferentes de las Units
que abstraen, ésta Meta-unit conserva la misma funcionalidad de dichas Units, es
decir, representa la misma seccién del proceso en el nivel mas detallado.

Para ejemplificar el caso mas sencillo de la generacién de una Meta-unit
consideremos las Units Unit A y Unit B, siendo Unit A de mayor jerarquia de
precedencia que Unit B. Estan conectadas por la corriente 3, ademas de que la
Unit A tiene como corrientes de entrada la numero 1y 2, y la Unit B tiene de
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salida a la 4 y 5. La abstraccion de ambas generara una Meta-unit C. Esta Meta-
unit se origina a partir de Unit A, es decir, contiene, ademas de la informacién de
Unit A, informacién de la Unit B. Ambas funcionalidades coexisten, pero
predomina la funcion de la Unit A. En el nivel mas detallado se pasaria de un
nivel de abstraccion a otro como se muestra en la Figura 17.

1 4 1 4
— —> — —>
) 3 abstraccién 5
— Unit A —| Unit B :> —»  UnitC
5 5

Figura 17. Generacion de Meta-units.

En el caso de las Units de separacion y reaccion, que son los dispositivos que se
agrupan al final por tener mayor jerarquia de precedencia, se distinguen
basicamente dos casos:

e Si no hay reactores, las Units de separacién se agrupan entre ellas y se
obtiene la Meta-unit_Separacion final.

e Si hay reactores, las Units de separacién se agrupan del modo anterior
antes de agruparse a los sistemas de reaccion.

Si una Unit debe agruparse a la Unit que esta a su salida y tiene mas de una
Unit/Meta-Unit de salida, se identifica a la Unit de salida que tenga mayor
jerarquia respecto a la Unit en cuestion. Lo mismo sucede si la Unit ha de
agruparse con la Unit que esté a su entrada y haya mas de una Unit de entrada.
Por ejemplo, en la Figura 18 al obtener la Meta-unit E, visualmente no se
distingue si Unit C y Unit D estaban conectados a Unit A o Unit B, pero
internamente (en el modelo estructural) se lleva un registro de todo lo sucedido.
Dentro de la informacién que se almacena en cada agrupacion esta:

1) Las Units que estaban conectadas a la entrada y salida.

2) Las Units que forman una Meta-unit en los nivel de abstracciéon mayor y
menor.

3) Las Units que han sido abstraidas por una Meta-unit.

4) Las nuevas corrientes y equipos de entrada y salida.
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I—P 5
3
—| Linit C 3
—| Uit C
.
1 > 1 7
] 3 —
9 1 4 | abstraccion 5 l
—»{ Unit A|—»| Unit B :> —»| Meta-unit E
9 9
> I 10
10 [ >
| ’ 5
5 | Unit D
—| Uit D
11
11 —>
—

Figura 18. Agrupacion con diferentes jerarquias de precedencia.

Otra situacion que puede presentarse es cuando dos Units tienen la misma
jerarquia de separacién o reaccion y tienen que abstraerse. En este caso pueden
agruparse entre si y generar una Meta-unit. Por ejemplo, dadas dos Units, Unit A
y Unit B de alguna de las funciones anteriores, pueden agruparse de dos formas:
Unit A se agrupa con Unit B que esta a su entrada 6 Unit B se agrupa con Unit A
que esta a su salida. En principio resultaria una Meta-unit con la misma
informacion, a excepcidén de la Unit que origina a dicha Meta-unit. En cuanto a
funcionalidad no habria ningun problema, puesto que ambas tienen la misma
funcion.

En todos los casos finalmente se obtiene un bloque con entradas y salidas como
el que se tenia al iniciar el diseio del proceso y que Douglas representa como
una caja “negra” con entradas y salidas (ver Figura 1). Este bloque contiene de
manera abstracta todas las funciones, Units y corrientes que componen al
proceso, ademas del historial de como se fueron agrupando las Unit, las
corrientes y la posible explicacidon del proceso.
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44. RETRO

La tercer etapa de la metodologia es la generacion de alternativas (seccion 3.3).
Para realizar esta etapa de forma semi-automatica se desarroll6 un prototipo
denominado RETRO (Reverse Engineering Tool for Retrofit Options). RETRO

genera alternativas mediante :

o La identificacion de secciones susceptibles de cambio.
e La recuperacion de secciones de procesos.

e La adaptacion de las secciones recuperadas.

Para el primer punto se ha desarrollado un algoritmo que permite la identificacion
de secciones de proceso con base en informacién proporcionada por el usuario y
unos criterios funcionales. Los ultimos dos puntos han sido cubiertos mediante el
disefio y desarrollo de un sistema de razonamiento basado en casos. En las
siguientes subsecciones se describen en detalle cada uno de los puntos

mencionados anteriormente.

44.1. IDENTIFICACION DE SECCIONES SUSCEPTIBLES DE RETROFIT

Para la identificacién de secciones (bloques) de proceso susceptibles de mejoras
o0 cambios se realiza un busqueda de las Units/Meta-units con base en los
objetivos de retrofit proporcionados por el usuario (ver seccién 3.2.1.) y los

siguientes criterios funcionales (CF):

CF-1. Reaccion. Units/Meta-units donde ocurre transformacién de la materia
debido a una reacciéon quimica (por ejemplo, reactores tipo tanque
agitado, tubulares, etc.).

CF-2. Separacion. Units/Meta-units donde se separa y concentra la materia
sin reaccidén quimica (por ejemplo, columnas de destilacion, absorcién,

etc.).
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CF-3. Temperatura. Units/Meta-units donde ocurren principalmente cambios
de temperatura en la materia (por ejemplo, cambiadores de calor,
enfriadores, etc.).

CF-4. Presion. Units/Meta-units donde ocurren principalmente cambios de
presién en la materia (por ejemplo, compresores, bombas, etc.).

CF-5. Flujo. Units/Meta-units donde se mezcla o divide la materia (por

ejemplo, mezcladores y divisores).

La identificacion se realiza mediante una verificacion de consistencia. De esta
manera se buscan e identifican las Units/Meta-units que satisfacen un
determinado criterio funcional con base en sus modelos funcional y teleolégico,
ademas de los valores de las variables de proceso (presion, temperatura,
concentracion, flujo, etc.). Como resultado se obtiene una lista de Units/Meta-units
que pueden ser consideradas por el usuario como punto de inicio para generar
una alternativa. Una vez seleccionada la Unit/Meta-unit se identifican sus
correspondientes Units/Meta-units “causa” y “consecuencia’. La Unit/Meta-unit
‘causa” es aquella que provee las condiciones de operacion de las variables de
proceso de la Unit/Meta-unit de interés, mientras que la Unit/Meta-unit
‘consecuencia” es aquella que se ve afectada por la Unit/Meta-unit de interés.
Ambas Units/Meta-units (causa y consecuencia) son importantes al momento de

realizar la adaptacion y evaluacion de una alternativa.

4.4.2. RAZONAMIENTO BASADO EN CASOS

Con la Unit/Meta-unit seleccionada se da paso a la aplicacién del sistema de
razonamiento basado en casos (CBR, Case-Based Reasoning) para la
generacion de alternativas de solucion. Como se menciond en la seccién 3.3, el
sistema CBR se divide en recuperacion y adaptacion de casos. Cabe mencionar
que solo son de interés las dos primeras etapas de las cuatro que comunmente
forman un sistema CBR. La tercer etapa de un sistema CBR es la de “revision’, la
cual esta ligada con la etapa 4 (evaluaciéon de alternativas) de la metodologia de

retrofit propuesta (ver Figura 3). La ultima etapa de un sistema CBR es la de
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retencion o almacenamiento del conocimiento generado. Esta etapa almacena un
caso después de que ha sido adaptado y probado como una solucion valida al
problema inicialmente planteado. Esta etapa se realizara posteriormente a la

evaluacion de la alternativa por parte del usuario.

44.2.1. INDEXADO DE CASOS

Previo a las actividades de recuperacion y adaptacién, el sistema CBR requiere
de una memoria (base) de casos. La base de casos debe poblarse con
informacion de procesos que han sido disefados y validados previamente. Para
poblar la base de casos, los casos se indexan de acuerdo a sus caracteristicas

funcionales formando una jerarquia generalizacion-especializacion.

Cada proceso quimico puede proveer informacion de los equipos y dispositivos
que lo forman, asi como de sus propiedades. Estos a su vez pueden ser
representados como casos para poblar la base de casos. Se logré conseguir
informacion de 50 procesos quimicos, los cuales han sido simulados con ayuda
de Hysys.Plant™ y se han generado sus representaciones en niveles de
abstraccion con ayuda de HEAD y AHA!. Cada Unit o Meta-unit identificada o

generada constituye un caso base o abstracto respectivamente.

Desde un punto de vista general los casos tienen caracteristicas comunes, tales
como variables de proceso, corrientes de entrada y salida, nivel de abstraccion,
etc. Desde un punto de vista especifico las caracteristicas de un caso dependen
del tipo de Unit/Meta-unit que represente. Por ejemplo, las Units de cambio de
presion (compresores, bombas, etc.) tienen como caracteristica comun el
aumento/disminucion de la presion, la presion y la fase de entrada y de salida,
etc. Estas caracteristicas son las que permiten indexar los casos con base en sus
funciones y formar una jerarquia generalizacion-especializacion. Esta jerarquia
consta de 5 grupos principales: 1) reaccidon, 2) separacién, 3) cambio de

temperatura, 4) cambio de presion y 5) cambio de flujo.
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Los casos son representados como “objetos”, es decir, se consideran como una
entidad la cual esta definida por un conjunto de atributos. La estructura basica de

un caso es:

e Identificacion del proceso.

e Funcion general.

e Funcion especifica.

e Nivel de abstraccién.

o Padres.

e Hijos.

o Corrientes de entrada.

o Corrientes de salida.

e Sustancias quimicas.

¢ Rol de las sustancias quimicas.

e Objetivos.

El atributo “padre” e “hijo” de un determinado caso se refiere a la Unit/Meta-unit
que ha generado o la Unit/Meta-unit que lo generd. Dadas las Units/Meta-units A,
B, C, Dy E (ver Figura 19), se puede decir que Ay B son “padres”de C,y Cy D a
su vez son “padres” de E. Esto implica que C es “hijo” de Ay B y que E es “hijo”
de C y D. Para el caso de A, B y D el atributo “padres” quedaria vacio, mientras
que para E el atributo que quedaria vacio seria el de “hijos”. Sélo en el caso de C

quedarian llenos los atributos “padres” (A y B) e “hijos” (E).

Figura 19. Relaciones padre-hijo en un procedimiento de abstraccion.
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44.2.2. RECUPERACION DE CASOS

Como se mencion6 en la seccion 4.4.1, el usuario debe seleccionar una
Unit/Meta-unit 'y el nivel de abstraccion (caso problema) para iniciar la
recuperacion de casos. La recuperacion consiste en obtener el maximo grado de

similitud del caso “problema” con los casos de la base de casos.

El problema que se presenta para obtener el grado de similitud es qué y como
comparar para determinar si un caso es similar a otro. Existen varias formulas que
calculan la similitud con base en la distancia cuantitativa con respecto a una
escala, la posicion en una estructura jerarquica o por la comparacién cualitativa
de definiciones (determinacién de la similitud de valores tales como alto, medio,
bajo, etc.) [Avramenko y Kraslawski, 2003]. Para calcular la similitud se
implementé un “motor” de similitudes que evalua una similitud global en funcion

de similitudes locales.

Para la similitud global se utiliza un método Euclidiano. Sean a y b casos, la

similitud global entre a y b esta definida por la Ecuacién 1.

P
Similitud Global (a,b) = \/1 > [sim, (a,.b)] Ec. (1)

i=l1

Donde a y b son similitudes locales y p el numero de similitudes locales

empleadas.

Las similitudes locales se calculan con base en cada una de los atributos de los

casos. En general, se emplean tres tipos de similitudes locales:

1.- Numérica (similitud cuantitativa). Esto es debido a que la mayoria de los
parametros en ingenieria quimica son por naturaleza cuantitativos (por ejemplo,
temperatura, presién, composicion, etc.). Sean a y b numeros, la similitud local

entre a y b esta dada por la Ecuacion 2.
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-b
Similitud numérica (a,b) =1— M Ec. (2)
range

Donde rango es el valor absoluto de la diferencia entre el limite superior e inferior

de posibles valores de ay b.

En el caso de la temperatura y la presién es dificil establecer un rango de posibles
valores, de modo que se han definido unos rangos en funcion de las condiciones
de operacion sugeridas por Douglas [Douglas, 1988, pag. 120] y Turton [Turton et
al., 1998, pag. 207-231]. En la Tabla 6 se muestran estos rangos.

Tabla 6. Rangos de operacion para temperatura y presion.

Rango Temperatura Presion
(°C) (kPa)
Muy bajo Menor de -48 0a100
Bajo -48 a 25 100 a 400
Medio 25a 150 400 a 800
Alto 150 a 250 800 a 1000
Muy alto Mayor de 250 Mayor de 1000

2. Simbdlica. En general, una oracion puede estar formada por un conjunto de
palabras o simbolos. El orden de los elementos es importante y pueden ser
considerados como una secuencia de simbolos (por ejemplo, objetivos, nivel
funcional, “rol” de la especie quimica, etc.). Sea a y b conjuntos de oraciones con

una semantica definida, la similitud local entre a y b esta dada por la Ecuacion 3.

car(a\wb)—card(aNb)
max(a U b)

Similitud simbolica (a,b) = Ec. (3)

Donde “card” es la cardinalidad (tamafo), “U” es la union y “n” la interseccién de

los conjuntos a y b.

3. Jerarquica (taxonémica). Cuando se abstraen (agrupan) las Units para formar
Meta-units se forma estructuras jerarquicas. Cada Meta-unit formada corresponde

a un nodo en la estructura jerarquica. La medida de similitud entre dos nodos se
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basa en la distancia respecto a un nodo comun dentro del arbol jerarquico.
Mientras mas cerca estén del nodo comun dos nodos, mas similares seran entre
si. Sean a y b arboles jerarquicos, la similitud entre a y b esta dada por la

Ecuacion 4.

h(nodocomun(a,b)
min(h(a), h(b))

Similitud Jerarquica (a,b) = Ec. (4)

Donde h es la altura (numero de niveles) del arbol, nodocomun es el nodo comun

(si es que existe) y min es el valor minimo.

Las similitudes locales se calculan en dos pasos. En el primero se obtienen las
similitudes numéricas y simbdlicas del caso “problema” respecto de los casos de
la base de casos. En este primer paso destaca el uso del modelo funcional
(funcién de la Unit/Meta-unit, funcion de entrada, funcion de salida, etc.) y
teleologico (objetivo, variables de proceso involucradas, Units/Meta-units vecinas,
sus atributos, etc.). En este primer paso lo que se pretende es hacer una
busqueda y recuperacién de casos que tengan al menos la funcion del caso

“‘problema”, ademas de una intencion u objetivos lo mas similar posible.

En el segundo paso, se calcula la similitud jerarquica. Esto es posible debido a
que cuando se crean Meta-units se generan niveles de abstraccion y esto permite
formar arboles jerarquicos. Idealmente se deberia recuperar una Meta-unit que
contuviera Units/Meta-units similares y con los mismos niveles de abstraccion. Por
ejemplo, en la Figura 20 se representan 3 arboles jerarquicos que describen en el
ultimo nivel de abstraccidn secciones de reaccién. Cada nodo “hijo” tiene una letra
(R para reaccion, S para separacion, T para temperatura y P para presion) que
representa cual es la mayor jerarquia funcional al momento de abstraer a los dos
nodos “padres”. Si la opcion (a) fuera el caso “problema” y (b) y (c) los casos
recuperados de la base de casos, la similitud entra (a) y (b) seria mayor que entre
(@) y (c). Esto es debido a que dos Meta-units son mas similares si tienen
estructuras (nodos y niveles) similares, ademas de si los nodos “hijos” tienen

nodos “padres” similares (nodos con la misma funcién).
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Figura 20. Representacion de arboles jerarquicos para Meta-units de reaccion.

De esta manera se calculan las similitudes locales entre el caso “problema” y los
de la base de casos para posteriormente calcular la similitud global. EI motor de
similitudes recupera un grupo de casos similares al caso “problema” y los lista en

funcion de la mayor similitud global.

44.3. EVALUACION DE ALTERNATIVAS DE SOLUCION

La ultima etapa de la metodologia es la evaluacion de las alternativas generadas
(seccion 3.4). Para realizar esta etapa el usuario debe seleccionar Units/Meta-
units de la etapa anterior para adaptarlas y evaluarlas al proceso en cuestion con
ayuda de un simulador. Como se mencioné en la seccion 3.4, esta etapa requiere

de la ayuda de expertos en el disefio y retrofit de procesos debido que,

1. la evaluacion y las decisiones de diseno/retrofit quedan supeditadas a sus
conocimientos y experiencia.

2. las alternativas generadas cuentan sélo con informacion en detalle del
modelo estructural, funcional y teleolégico sin considerar el de

comportamiento.
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Para ayudar al usuario a resolver el problema de la falta del modelo de
comportamiento en las alternativas generadas y en adicion al concepto de
similitud, se ha implementado un algoritmo que calcula el grado de adaptabilidad
de las alternativas al proceso. Este grado de adaptabilidad se obtiene
comparando los valores deseados contra los valores de las variables de proceso
de las Unit/Meta-unit “causa” y “consecuencia”’ de la alternativa. Cabe mencionar
que no siempre el vecino inmediato es considerado “causa” o “consecuencia”. Por
ejemplo, en la Figura 21 se puede decir que la Meta-unit MU-reaccion es la
‘causa” de la Meta-unit MU-separacion puesto que es en MU-reaccion donde se
generan las especies quimicas a separar y no en la Meta-unit MU-temperatura, la
cual es considerada como un bloque de preparacion para la separacion (tal y
como lo sugiere Turton y col. [Turton et al., 1998] en la generacion de diagramas
de bloques). En este mismo sentido, se pude decir que MU-separacion es
‘consecuencia” de MU-reaccion, debido a que generalmente las especies
quimicas generadas durante la reaccion son separadas y purificadas antes de

abandonar el proceso.

—

—» MU-reaccion —m MUtemperatura —m MU-separacion

e

Figura 21. Identificacion de Meta-units “causa” y “consecuencia”

Finalmente solo queda comentar que esta etapa de evaluacién no ha podido ser
implementada de forma semiautomatica debido principalmente a la dificultad de
exportar la informacién generada a algun simulador comercial o académico. Sin
embargo,cabe mencionar que uno de los objetivos de la presente investigacion es
el desarrollo de herramientas que ayuden al ingeniero a entender un proceso y a

facilitarle algunas tareas del retrofit.
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4.5. RESUMEN

En este capitulo se presentd el disefio y desarrollo de un sistema basado en el

conocimiento (SBC) que implementa la metodologia de retrofit descrita en el

Capitulo 3. ElI SBC esta apoyado en una ontologia que permite el uso de un

lenguaje comun y esta formado por los siguientes prototipos informaticos:

ETSEQ-Code creator, el cual permite generar cddigo informatico para
programar funciones especificas de extraccion de informacion de ficheros de
Hysys.Plant™.

HEAD, el cual realiza la extraccion de informacion de diagramas de flujo de
proceso simulados en Hysys.Plant™. Posterior a la extraccidn de informacion
se realiza un analisis que permite la generacion de los modelos estructural
(topologia) y de comportamiento de los equipos y dispositivos.

AHA!, el cual analiza y representa la informacion proporcionada por HEAD
para generar el modelo funcional y teleoldgico de los equipos y dispositivos.
Uno de los objetivos de AHA! es la generacion de niveles de abstraccidon con
base a unas reglas de agrupamiento y una jerarquia funcional. Los niveles de
abstraccién permiten al usuario comprender e identificar las secciones de
proceso susceptibles de cambios 0 mejoras.

RETRO, el cual realiza una busqueda de secciones susceptibles de mejora
con base en informacién proporcionada por el usuario y unos criterios
funcionales. Posteriormente genera y evalua alternativas de solucion mediante

un sistema de razonamiento basado en casos.

Cabe mencionar la colaboracién del Ing. lvan Lopez Arévalo y la Dra. Arantaza

Aldea, miembros del grupo de Investigacion en Inteligencia Artificial Banzai del

Departamento de Ingenieria Informatica y Matematicas de la Universitat Rovira i

Virgili para la programacion de los prototipos AHA! y RETRO.
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Capitulo 5.
RESULTADOS Y DISCUSION

En este capitulo se presentan los resultados de la aplicacion a procesos quimicos
de los prototipos desarrollados y descritos en el capitulo anterior. El capitulo esta
dividido en cuatro secciones. En la primera seccion se describen los casos de
estudio, haciendo especial énfasis en el proceso de produccion de amoniaco y en
el de producciéon de acetona. En la segunda se presenta la aplicacion de HEAD
para la extraccion de la informacion de los procesos mencionados anteriormente.
En la tercera se presenta la aplicacion de AHA! para generar niveles de
abstraccion e identificacion de secciones de proceso. Finalmente, en la cuarta
seccion se presentan los resultados de RETRO para la generacion de alternativas

de solucion.
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5.1. CASOS DE ESTUDIO

Como se menciond en la seccidén 4.4.2.1., se logré reunir informacion de 50
procesos quimicos para poblar la base de casos del sistema CBR. En |la Tabla 7
se presenta un resumen de las propiedades de los 50 procesos y en las
secciones 5.1.1 y 5.1.2 se da mas detalle de los dos procesos utilizados como
casos de estudio. La mayoria de los procesos son para la produccion de
compuestos organicos y algunos otros so6lo para su separacion. El total de
equipos o dispositivos que forman estos 50 procesos es de 795. Con la aplicaciéon
de HEAD y AHA! a todos los procesos se lograron generar 1590 casos para la

base de casos.

5.1.1. PROCESO DE PRODUCCION DE AMONIACO

El amoniaco a temperatura y presion estandares es un gas incoloro con un olor
caracteristico. Sus principales usos son en la produccion de fertilizantes,
explosivos y polimeros. El amoniaco se puede utilizar directamente como
fertilizante formando una solucién con el agua de riego. Es también utilizado como
refrigerante puesto que se puede licuar facilmente a bajas presiones y no genera
dafios de efecto invernadero [ATSDR, 2004]. Debido su gran uso, el amoniaco es
uno de los compuesto inorganicos mas producidos. Antes de la primera guerra
mundial se producia por destilacion de productos vegetales y animales. Hoy en
dia el método mas importante de produccion es el proceso Haber [Clark, 2002].
En este proceso, el nitrégeno e hidrégeno gaseosos se combinan directamente
sobre un catalizador de hierro a altas presiones y temperaturas para producir el

amoniaco.

N2(g) + 3Hz(g) 2N Hjs(g) AH =-92 kJ/mol Ec. (5)
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En la Figura 22 se presenta el diagrama de flujo de proceso (obtenido de la base
de casos de Hysys™) para la produccion de 600,000 toneladas al afio de
amoniaco. En éste proceso, una corriente de Hidrégeno/Nitrogeno (corriente de
materia 5) se alimenta a tres reactores cataliticos (PFR-100,101,102) en serie. En
los reactores se lleva a cabo una reaccion de sintesis entre el H, y N, para
producir amoniaco (NH3) @ 393.2 °C y 1.5e+4 kPa. El producto (NH3) de la
reaccion se alimenta a la seccion de separacion (V-100,101) para obtener una
corriente de producto con un 95%mol de amoniaco. En el proceso se utilizan dos
cambiadores de calor (E-102,104) para intercambio de energia entre corrientes de
proceso, dos enfriadores (E-101,103) para lograr condiciones de flash y un
compresor (K-100) entre los separadores V-100 y V-101. Los gases que no

reaccionan son reciclados (corriente de materia 22).

3 ammonia.hsc - HYSYS - [PFD - Ammonia production process [Main]]
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Figura 22. Proceso de produccién de amoniaco simulado en Hysys.Plant™.
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5.1.2. PROCESO DE PRODUCCION DE ACETONA

La acetona es un liquido incoloro, de sabor picante y de olor dulce y penetrante.
Se evapora facilmente, es inflamable y es soluble en agua, etanol, éter, etc.
También se le conoce como dimetil-cetona, 2-propanona y beta-cetopropano. La
acetona se usa en la fabricacion de plasticos, fibras, medicamentos y otros
productos quimicos tales como metacrilato de metilo, isopropanol, diacetona
alcohol, etc. Es un excelente solvente para los aceites, tanto naturales como
sintéticos, resinas, gomas, ceras, pinturas y barnices; por esta propiedad, es
recomendada para la produccion de agentes de recubrimiento, tintas de imprenta
y adhesivos. La acetona es un sub-producto en la produccién de fenoles a partir
de la alquilacion de benceno. Otra forma de producir acetona es utilizando como
materia prima el alcohol isopropilico (Isoproyl alcohol, IPA) [Turton et. al., 1998].
La acetona producida de esta manera es la que se emplea generalmente en la
industria farmacéutica debido a que no contiene trazas de compuestos

aromaticos. La reaccion es la siguiente:

(CH3),CHOH — »(CH3),CHO + H, AH =62.9 kJ/mol Ec. (6)

En la Figura 23 se presenta el DFP para la produccion de acetona a partir del IPA.
En éste proceso, una corriente de IPA/agua (corriente de materia IPA) se alimenta
a un reactor catalitico (PFR-100). En el reactor se lleva a cabo Ila
deshidrogenacion del IPA para producir acetona ((CH3),CHO) @ 234 °C y 216
kPa. El producto de la reacciéon (acetona e hidrégeno) se alimentan a la seccion
de separacién para obtener una corriente de acetona con un 99% de pureza. La
seccion de separacion esta compuesta de un flash (V-101) que separa la fase
gaseosa compuesta principalmente de hidrégeno (subproducto). La fase gaseosa
del flash se alimenta a un absorbedor (T-100) donde se separa la acetona del
hidrogeno con ayuda de agua (solvente). La fase gaseosa del absorbedor se
elimina del proceso y la fase liquida se une con la corriente liquida del flash para
alimentar a la primer columna de destilacién (T-101). En esta columna es donde

se separa la acetona del agua con una pureza del 99%. Los fondos de esta
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primera columna se envian a la segunda columna (T-102) para separar el agua

del IPA. El agua sale del proceso como residuo y el IPA recuperado se recicla.

3 Acetone hsc - HYSYS - [PFD - Acetone production process [Main]] [_]2]x]
% Fle Edt Simulation Flowshest PFD Tooks  window Help _|E' il
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Figura 23. Proceso de produccion de acetona simulado en Hysys.Plant™.

5.2. HEAD

Tal y como se describe en el Capitulo 3, la primer etapa de la metodologia de
retrofit es la extraccion de informacion del proceso. En la Figura 24 y 25 se
muestra la interfaz de HEAD vy los datos obtenidos para el proceso de amoniaco y
el de acetona respectivamente. En las Figuras 24(a) y 25(a) se muestran los
datos extraidos que sirven de base para la generacion de los modelos
estructurales. Esta informacién es congruente con la especificada en la Tabla 2
para los equipos y dispositivos de proceso. En las Figuras 24(b) y 25(b) se
encuentra la informaciéon del modelo funcional de los equipos y dispositivos, la

cual se infiere con ayuda de balances de materia y energia (modelo de
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comportamiento) y la jerarquia de funciones descrita en la Tabla 3. En las Figuras
24(b) y 25(b), la primer columna de datos corresponde al nombre del equipo o
dispositivo, la segunda a la funcidén general, la tercera a la funcién especifica, la
cuarta al tipo de equipo y la quinta al nombre del objeto en Hysys.Plant™. Toda

esta informacion se guarda en un fichero para su posterior tratamiento en AHA!.

X Microsoft Excel - HEAD_ v BEE
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Figura 24. Extraccién de informacion del proceso de amoniaco.
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Figura 25. Extracciéon de informacion del proceso de acetona.
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5.3. AHA!

Con la informacién extraida por HEAD, AHA! realiza un analisis y representacion
de los equipos y dispositivos de procesos para generar niveles de abstraccion. En
la Figura 26 se muestra la interfaz de AHA! y la representacion inicial (nivel de
abstraccion 0) del diagrama de flujo del proceso de amoniaco. Esta
representacion contiene los mismos equipos y dispositivos de proceso que se

muestran en la Figura 22. La interfaz de AHA! consta de 3 ventanas:

1. Ventana superior derecha. En esta zona se representa el DFP para su
manipulacion.

2. Ventana superior izquierda. En esta zona se representa el arbol de los
niveles de abstraccion.

3. Ventana inferior. En esta zona se presentan descripciones e informacion
sobre el DFP.
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Figura 26. Representacion inicial del proceso de amoniaco en AHAL.
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Las funciones mas relevantes de AHA! se muestran a continuacion:

5.3.1.

GENERACION DE NIVELES DE ABSTRACCION

Como se menciond en la seccion 3.2.1, el usuario debe especificar los “roles” de

las sustancias dentro del proceso. Los roles pueden ser:

Reactivo (Reactant). Sustancia(s) que se transforma(n) mediante una
reaccion quimica en otra(s) en el proceso.

Materia Prima (RawMaterial). Sustancias que entran a un proceso en
donde no hay reaccidn quimica.

Producto Principal (MainProduct). Es la sustancia que se desea producir
mediante una reaccion quimica o mediante la separacién o purificacion
del resto en caso de que no haya reaccion quimica.

Subproducto (ByProduct). Son las sustancias que se producen ademas
del producto principal en una reaccidon quimica o son aquellas de las
cuales se desea separar el producto principal.

Residuo (Waste). Sustancias no deseadas y/o con bajo valor comercial
que deben ser tratadas antes de depositarlas/descargarlas al medio
ambiente.

Solvente (Solvent). Sustancia capaz de disolver a otra sustancia utilizando
la propiedad de solubilidad.

Catalizador (Catalyst). Sustancia que activa o desactiva una reaccion
quimica.

Inerte (Inert). Sustancia que a lo largo del proceso no sufre ningun cambio
fisico-quimico.

Impureza (Impurity). Sustancia no deseada (mezclada con los reactivos,

materia prima o producto principal).

En la Figura 27 se presenta la asignacién de roles para las sustancias presentes

en el proceso de amoniaco.
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&* Show roles of chemical substances
Sustance | Reactant |RawMateriaI|MainF'r0duct| ByProduct | Waste | Solvent | Catalizer | Inert | Impurity
Methane [l [l [l [l [l [l [l [l =]
H20 [ [ [ 1 [ [ [ 1 v
co [ [ [ [ [ [ [ [ [v]
coz [ [ [ [ [ [ [ [ [v]
Hydrogen ] [ [ [l [ [ [ [l 1
Mitrogen [w] [ [ [l [ [ [ [ [
Ceygen [ [ [ [l [ [ [ [l [vI
Armmania [ [ [v] [l [ [ [ [l [
Argon [ [ [ [ [ [ [ vl [
| ok | Modity |

Figura 27. Asignacion de “roles” en el proceso de amoniaco.

Una vez que el usuario asigna los roles a las sustancias, AHA! infiere con base en
balances de materia y el modelo estructural un “rol” para las corrientes de
proceso. Este “rol” permite al usuario identificar el camino o ruta por donde pasan
las sustancias en el proceso. En la Figura 28 se muestra la asignacion de roles de

las corrientes de proceso que realiza AHA! en el proceso de amoniaco.

¥ Show roles of streams for reazsignation
Streams | Raole
ki) Reactant
1 Reactant
4 Product
T Reactant
8 Reactant
10 Reactant
11 Reactant
12 Product
13 Product
14 tainProduct
14 Product
17 Went
18 Product
15 Product
20 Product
21 tainProduct
22-23 Reactant
24 Reactant
25 Reactant
25 Reactant
27 Reactant
28 Went
16 Product
28 Reactant
2 Product
] Product
Ok

Figura 28. Asignacion de roles de las corrientes en el proceso de amoniaco.
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A medida que se generan los niveles de abstraccion el usuario puede navegar en
ellos y manipularlos. En cada nivel de abstraccion se registra un historial; de esta
manera el usuario puede saber la relacion existente entre cada una de las
Units/Meta-units del nivel actual con las Units/Meta-units del nivel inferior o
superior. De esta manera el usuario puede conocer los posibles pasos que se
siguieron durante el disefio del proceso. En cada nivel de abstraccién es posible
obtener la informacion de cualquiera de las Units/Meta-units o corrientes del DFP
representado. El usuario puede guardar su trabajo en cualquier momento y cerrar
la aplicacion para posteriormente recuperarlo en el estado en que lo habia dejado

sin necesidad de iniciar desde el nivel de abstraccion mas bajo.

La nomenclatura para nombrar a las Meta-units es MUX-Y-funcién, donde MU es
la abreviacion de Meta-unit, X es el numero de la Meta-unit, Y es el nivel de
abstraccion en donde se ha generado y funcion es la funcidon general con mayor

jerarquia de la Unit/Meta-unit.

En la Figura 29 se muestra el nivel de abstraccién 1 para el proceso de amoniaco.
En este nivel han sido incorporadas las Units de “Cambio de Flujo“ (mezcladores
y divisores) por parte de las de mayor jerarquia (Reaccion, Separacion y Cambio

de Temperatura). Las Meta-units resultantes se muestran en la Tabla 8.
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Figura 29. Nivel 1 de abstraccion para el proceso de amoniaco.
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Tabla 8. Meta-units generadas en el nivel 1 de abstraccion del proceso de

amoniaco.
Units/Meta-units que se agrupan:
Meta-unit
Jerarquia mayor Jerarquia menor
MU1-1-reaction PFR-101 MIX-100
MU2-1-reaction PFR-102 MIX-101
MU3-1-temperature_change E-104 MIX-102
MU4-1-separation V-100 TEE-101
MU5-1-temperature_change E-102 TEE-100

Aunque la Meta-unit MU1-1-reaction contiene informacién del reactor PFR-101 y

del mezclador MIX-100, ésta Meta-unit representa de forma conceptual (en el

nivel de abstraccion 1) una seccidn de reaccion que tiene 2 entradas y 1 salida.

Para realizar esta abstraccion, AHA! analiza la informacion del MIX-100 y

determina o infiere que:

El MIX-100 es una Unit que pertenece a la clase Flujo (ver Tabla 3).

El MIX-100 tiene como funcién general “cambio de flujo” (modelo
funcional).

El MIX-100 pertenece a las Units/Meta-units con menor jerarquia
funcional en este nivel (ver Tabla 3) y por ende es candidato a ser
incorporado a otra Unit.

El MIX-100 tiene dos Units de entrada (PFR-100 y VLV-100) conectados
mediante las corrientes de proceso 4 y 26 y una Unit de salida (PFR-101)
conectada mediante la corriente de proceso 8 (modelo estructural).

El MIX-100 debe agruparse al equipo que esté conectado a la salida
(Anexo 4, seccion 5) y heredar a la Meta-unit el numero y nombres de las
corrientes de proceso.

Puesto que MIX-100 se agrupa al reactor PFR-101, la Meta-unit generada

hereda la funcidon general “Reaccion”.

Este analisis se realiza para cada una de las Units o Meta-units presentes en

cada nivel de abstraccion hasta llegar al ultimo nivel o “caja negra”.

88



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:97e 693-4062-2/DL:T-1161-2010
EO Departament d’Enginyeria Quimica

En la Figura 30 se muestra el nivel de abstraccion 2 del proceso de producciéon de
amoniaco. En este nivel ya se han agrupado las Units correspondientes a Cambio

de Presion (valvulas y compresores). Las Meta-units resultantes se muestran en
la Tabla 9.
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Figura 30. Nivel 2 de abstraccion para el proceso de amoniaco.

Tabla 9. Meta-units en el nivel 2 de abstraccion del proceso de amoniaco.

Units/Meta-units que se agrupan:
Meta-unit
Jerarquia mayor Jerarquia menor
MUGB-2-reaction MU1-1-reaction VLV-100
MU7-2-reaction MU2-1-reaction VLV-101
MU8-2-separation MU4-1-separation VLV-102
MU9-2-temperature_change MU5-1-temperature_change K-100
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En la Figura 31 se muestra el nivel de abstraccion 3. En este nivel ya se han
agrupado las Units correspondientes a Cambio de Temperatura (enfriadores y

cambiador de calor). Las Meta-units resultantes se muestran en la Tabla 10.
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Figura 31. Nivel 3 de abstraccion para el proceso de amoniaco.

Tabla 10. Meta-units en el nivel 3 de abstraccion del proceso de amoniaco.

Units/Meta-units que se agrupan:
Meta-unit
Jerarquia mayor Jerarquia menor

MU12-3-separation MUB8-2-separation E-101
MU14-3-separation V-101 E-103
MU15-3-reaction PFR-100 MU3-1-temperature_change
MU16-3-reaction MUGB-2-reaction MU9-2-temperature_change
MU17-3-reaction MUGB-2-reaction MU10-2-temperature_change
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En el nivel de abstraccion 4 (ver Figura 32) se agrupan entre si las Meta-units de
separacion (MU12-3-separation, MU14-3-separation) para formar una sola Meta-
unit de separacion (MU18-4-separation). En el nivel de abstraccion 5 (ver Figura
33) se agrupan entre si las Meta-units de reaccion (MU15-3-reaction, MU16-3-
reaction, MU17-3-reaction) para formar una sola Meta-unit de reaccion (MU20-5-
reaction). Finalmente, en el nivel de abstraccion 6 (ver Figura 34) la Meta-unit de
reaccion (MUZ20-5-reaction) agrupa a la Meta-unit de separacion (MU18-4-
separation) para generar la “caja negra” con entradas y salidas. Este es el nivel de
abstraccion mas alto que se puede alcanzar en el proceso de amoniaco aplicando
en orden inverso de la metodologia de Douglas. Este nivel contiene de entrada
una corriente de materia (5) y una corriente de energia (Q-100) y de salida tres
corrientes de materia (14, 21, 28) y dos corrientes de energia (Q-101, Q-102).
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Figura 32. Nivel 4 de abstraccion para el proceso de amoniaco.
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Figura 33. Nivel 5 de abstraccion para el proceso de amoniaco.
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Figura 34. Nivel 6 de abstraccion para el proceso de amoniaco.
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En las Figuras 35 a 40 se muestran los 5 niveles de abstraccién que se generan
para el proceso de produccion de acetona y en la Tabla 11 se presentan las Meta-

units resultantes.
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Figura 35 Nivel 0 de abstraccion del proceso de produccion de acetona.
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Figura 36 Nivel 1 de abstraccidn del proceso de produccion de acetona.
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Figura 37 Nivel 2 de abstraccion del proceso de produccion de acetona.
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Figura 38. Nivel 3 de abstraccion del proceso de produccion de acetona.
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Figura 39. Nivel 4 de abstraccion del proceso de produccion de acetona.
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Figura 40. Nivel 5 de abstraccion del proceso de produccion de acetona.
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Tabla 11. Meta-units generadas en los 5 niveles de abstraccion del proceso de

acetona.

Meta-unit

Units/Meta-units que se agrupan:

Jerarquia mayor

Jerarquia menor

MU1-1-separation V-100 MIX-100
MU2-1-separation T-101 MIX-101
MUS3-2-temperature_change P-100 E-100
MU4-3-separation V-101 E-101
MUS5-3-separation T-102 E-102
MUG6-3-reaction PFR-100 MU3-2-temperature_change

MU7-4-separation

MU4-3-separation

T-100

MU8-4-separation

MU7-4-separation

MU2-1-separation

MU9-4-separation

MU5-3-separation

MU8-4-separation

MU10-4-reaction

MUB-3-reaction

MU1-1-separation

MU11-5-reaction

MU10-4-reaction

MU9-4-separation

5.3.2. INFORMACION DE UNITS O META-UNITS

En cualquier momento es posible obtener informacién de las Units o Meta-units

del proceso. Se cuenta con las siguientes formas de acceso:

1. Botdn derecho del ratdén. Se debe colocar el raton sobre la Unit/Meta-unit de
la cual se desee conocer informacion y oprimir el boton derecho. La informacion
que se despliega es informacion resumida del modelo estructural: nombre de la
Unit/Meta-unit, Units/Meta-units y sus correspondientes corrientes de proceso de
entrada y de salida. En la Figura 41 se muestran varias ventanas generadas

mediante esta funcionalidad.

2. Seleccion en el arbol de abstraccion. En la ventana superior izquierda se
encuentra el arbol de los niveles de abstraccidén. En este arbol se despliegan las
Units/Meta-units presentes segun el nivel de abstraccién con base en su funciéon

especifica definida en la Tabla 3. Si se desea saber que Units/Meta-units de una
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determinada funcién especifica se encuentran presentes en un nivel, basta con
colocar el ratén sobre la funcién en particular y presionar el botdn izquierdo del
raton. De la misma manera, si se desea saber mas detalle de una Units/Meta-
units en particular, basta con seleccionarla y presionar el boton izquierdo del raton
para obtener la misma informacién que en el punto 1. En la Figura 41 se muestra
como se puede generar la informacién con esta funcionalidad. En ambos casos, la
informacion generada se despliega en la ventana inferior. Si se desea guardar la
informacion que se despliega en esta ventana, se debe seleccionar “Save
displayed massage to file” del menu “Tools” y posteriormente dar el nombre al
fichero con extension “*.ixt” o “*.dat’. En ambos casos el fichero que se genera

puede ser editado con cualquier procesador de texto.
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Figura 41. Informacién del modelo estructural de una Unit/Meta-unit.

3. Desde el Menu “Tools — Information of Unit/Meta-unit’. Con esta opcion desde
el menu de “Tools” se puede acceder a informacion detallada de las Units o Meta-
units. En la Figura 42(a) se muestra la primer ventana que aparece después de
haber seleccionado “Information of Unit/Meta-Unit’ en donde se le pide al usuario

seleccione que tipo de Unit/Meta-unit quiere recuperar con base en su funcién
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general (Flow, Pressure, Temperature, Separation, Reaction). Una vez
seleccionada la funcion general y pulsando el boton “Ok”, aparece una segunda
ventana con una lista de todas las Unit/Meta-unit presentes (ver Figura 42(b)).
Después de seleccionar la Unit-Meta-unit y pulsar sobre el boton de “Ok” aparece
la ventana que se muestra en la Figura 42(c), en la que se despliega la

informacion disponible para el flash V-101.

: —
Process variable Unit/Meta-unit: m
- IPFR-100
Flow () PFR-101
Pressure () IPFR-102
v-100
Temperature @) V-101
Concentration o L r“"“
ok || cancel (a ) ( b )
#* Complete Information: ¥-101
General
Hame W-101 Tvpe Flash
Abstracts null Abstract by null
Abstraction Level ] Functions |flash - |
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AT e 2 e i ] heat_exchanger i
1 [*]
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\apour Outlet |22 Liguid Outlet |21 Delta P 15.14537 | kPa
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vapauERrsROR e s | aloFsRa ] || |@ieRT B 10RO
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4,847E5

Molar EETTTE
Molar ik st a b
sesbhiov (i) sigaien o Sedie] | IE208EY 0
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Figura 42. Informacién detallada de una Unit/Meta-unit.
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Esta ventana (Figura 42(c)) esta dividida en 5 secciones principales. En la primera
se muestra informacion general de la Unit/Meta-unit (Name, Type, etc.). En la
segunda, las Unit/Meta-unit que estan conectadas a la entrada (/Inlet Unit) y salida
(Outlet Unit). En la tercera se presenta informacion adicional (si es que aplica). En
la cuarta se muestran algunas de las propiedades de las corrientes de proceso
involucradas (Name, Vapour Fraction, Temperature, etc.) y finalmente en la quinta
las concentraciones de las sustancias presentes en las corrientes de proceso. En
esta misma ventana se cuenta con dos botones adicionales. El primero de ellos,
denominado “Teleology”, permite al usuario obtener una descripcién a diferentes
niveles detallados del modelo teleolégico de la Unit/Meta-unit (ver ejemplo para el
flash V-101 en la Figura 43). El segundo boton denominado “CBR module” inicia
el sistema CBR (la funcionalidad de este botdn se explica con detalle en la

seccion 5.4.).

#* Teleological description of ¥-101 E2

Teleology at three levels

Level 1: Separates and increases the cancentration of chemical substances by
means physico-chemical processes,

Level 2: Separates the main-product (Amimanial] by flash from all chemical
=substances: Hydrogen, Oxygen.

Level 3: Increases the concentration of main-product (dmmaonia) until 9537 %maol

Figura 43. Modelo teleoldgico del flash V-101 del proceso de amoniaco.

Cabe mencionar que el modelo teleoldgico de la Figura 43 se obtiene con ayuda
del sistema de reglas de produccion descrito en el Anexo 3. Como se puede ver
en esta figura, el modelo teleoldgico esta dividido en tres niveles: el primer nivel
depende unicamente de la funcion general de la Unit/Meta-unit en cuestion, el
segundo ademas de la funcion general depende de los vecinos y sus funciones

generales y el tercero de sus propiedades y condiciones.

5.3.3. NAVEGACION ENTRE NIVELES DE ABSTRACCION
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Cuando ya se han generado varios o todos los niveles de abstraccion, es posible
navegar a través de ellos para compararlos, hacer el seguimiento de la
generacion de las Meta-units, conocer el historial de la abstraccion, identificar
secciones del proceso, etc. Este historial se mantiene en la memoria del
ordenador hasta que es guardado en un fichero. Los ficheros donde se guarda la
informacion de AHA! deben tener la extension “*.rto”. Una vez que los niveles de
abstraccion son recuperados del fichero correspondiente, proporcionan al usuario

la misma funcionalidad que cuando fueron generados.

En la figura 44 se muestra el nivel 4 de abstraccion del proceso de producciéon de
amoniaco. Como se puede ver, podemos navegar entre los niveles de abstraccion
mediante: 1) la seleccion del nivel de abstraccion que se desea (Abstraction Level
n) del menu Window, 2) la seleccion con el raton de la ventana que contenga el
nivel deseado o 3) a seleccién con el raton sobre el arbol de abstraccion
(Abstraction levels) de la ventana superior izquierda. Esta funcionalidad le permite
al usuario visualizar el historial mediante el cual el proceso pudo ser disefiado

utilizando la metodologia jerarquica de Douglas.
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Figura 44. Navegacion entre niveles de abstraccion.
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5.3.4. IDENTIFICACION DE SECCIONES DE PROCESO

Esta funcionalidad le permite al usuario identificar Meta-units dependiendo de su
funcién general: reaccion, separacion, cambio de temperatura, cambio de presién
o cambio de flujo. De esta manera se pueden clasificar las diferentes secciones
del proceso. En la Figura 45 se presenta el nivel 2 de abstraccion con 3 tipos de
Meta-units claramente identificadas: reaccion, separacion y cambio de

temperatura.
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Figura 45. Identificacion de secciones de proceso.

Como se puede observar en la figura anterior, la seccion de reaccién en este nivel
de abstraccion esta formada por una Unit que no ha sido aun abstraida (PFR-100)
y dos Meta-units (MUG6-2-reaction, MU7-2-reaction). Esto concuerda con la
descripcion inicial del proceso, en el que se menciona que hay tres reactores en
serie. La seccién de separaciéon esta formada por una Unit (V-100) y una Meta-
unit (MU8-2-separation). La MU8-2-separation hace un venteo de los productos

de la reaccion para posteriormente enviarlos a la seccién de acondicionamiento
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de temperatura-presion (MU9-2-temperature-change). En ésta seccion de
acondicionamiento intercambian energia térmica las corriente provenientes de V-
101 y MU8-2-separation. Por ultimo, la seccion de cambio de temperatura esta
formada por dos Units (E-101, E-103) y dos Meta-units (MU3-1-temperature-
change, MU9-2-temperature-change). Ambas Meta-units tienen como funcién
general el cambio de temperatura para lograr el acondicionamiento de las
corrientes alimentacion a las secciones de reaccion y separacion. La diferencia
principal es que en la primera Meta-unit sélo hay un intercambio de energia entre
las corrientes de proceso 5 y 29 con 12, mientras que en la segunda ademas del
cambio de temperatura se debe tener en cuenta un incremento de la presion y
una divisién de flujo debido a que ha abstraido una Unit de presién (K-100) y una
de flujo (TEE-100).

5.4. RETRO

Una vez que se han analizado e identificado las secciones de proceso, asi como
generado los niveles de abstraccion con ayuda de AHA!, el usuario puede generar
alternativas de solucién utilizando RETRO. Tal y como se menciond en la seccién
4.4., RETRO genera alternativas mediante la busqueda de secciones susceptibles
de cambio y la recuperacién de secciones de procesos. Para realizar la busqueda
se apoya en informacién proporcionada por el usuario y los criterios funcionales
descritos en la seccién 4.4.1. y para realizar la recuperacion se apoya en un
sistema CBR. En las siguientes subsecciones se presenta la manera en que el
usuario puede buscar secciones susceptibles de cambio y generar alternativas de

solucion.

5.4.1. CRITERIOS DE RETROFIT

El usuario tiene que seleccionar a partir de que nivel de abstraccion le interesa
aplicar el retrofit. Una vez seleccionado el nivel de abstraccion se tiene que pulsar

el icono de nuevos requerimientos ( *& New requirements) de AHA! para

II 1
ST
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iniciar la busqueda. En la ventana (Figura 46) que aparece después de pulsar el
icono se debe seleccionar alguna de las 4 variables de proceso que se presentan:
Flujo (Flow), Presidn (Pressure), Temperatura (Temperature) 6 Concentracion
(Concentration). Estas variables de proceso tienen relacion con los 5 criterios
funcionales (ver seccion 4.4.1.) con los que el sistema de diagnéstico busca las

Units/Meta-units que los cumplen en el nivel de abstraccion seleccionado.

#* New Requirements
Process variahle Detect change
Flow il
Pressure i
Temperature )
Concentration 0]
Ok Cancel

Figura 46. Seleccion de criterios de busqueda.

Cabe mencionar que si el usuario selecciona como variable de estudio
“Concentracion”, el sistema adicionalmente pide al usuario que seleccione en una
nueva ventana (Figura 47) una sustancia de entre las presentes en el proceso.
Esta seleccion permite conocer en donde reacciona o se separa la sustancia en

los sistemas de reaccion y/o separacion respectivamente.

¥ Select substance E3

Methane
Methane -

F H20 i j
— |CO

co2
Hydrogen
Nitrogen
Oxygen -
Ammonia ||

Figura 47. Seleccion de una sustancia con el criterio de “concentracion” en el
proceso de Amoniaco.
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Como resultado del sistema de diagndstico, se obtiene:

e Una lista de las Units/Meta-units las cuales pueden ser utilizadas como
punto de inicio para generar alternativas.
e Informacién en la ventana inferior de AHA! que muestra el detalle de las

Units/Meta-units encontradas que satisfacen el criterio seleccionado.

En la Figura 48 se muestra la lista de Units/Meta-units a partir del segundo nivel
de abstraccion del proceso amoniaco cuando se selecciona como criterio de

busqueda concentracion y como sustancia de interés el amoniaco.

#* Candidates to redesign

Redesign from: | MUG-2-reaction - |

PFR-100

MUG-2-reaction

MU7-2-reaction
-101

MUB-2-separation

Figura 48. Lista de Units/Meta-units que satisfacen el criterio de concentracién.

Como se puede ver en la Figura 48 el sistema recupera 2 Units (una de reaccion y
una de separacion) y 3 Meta-units (2 de reaccién y 1 de separacién) que

satisfacen el criterio de cambio de concentracion por reaccion o separacion.

5.4.2. RECUPERACION DE ALTERNATIVAS DE SOLUCION

Con la lista de Units/Meta-units el usuario debe seleccionar una de ellas. En la
Tabla 12 se presenta un resumen de las propiedades de Units/Meta-units de
reaccion que se recuperan: PFR-100, MUG-2-reaction y MU7-2-reaction. Como se
puede ver en ésta tabla, las condiciones de operacion de las tres Unit/Meta-units
son muy similares, pero la conversion es muy diferente: 22.19%, 3.70E-02% vy

2.07E-02% respectivamente. Bajo estas circunstancias, el usuario podria explorar
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mejoras en las conversiones de las 2 Meta-units. Si se selecciona la Meta-unit
MUG-2-reaction de la lista de la Figura 48, se despliega la ventana que se muestra
en la Figura 49 (esta ventana contiene la misma informacion que se comentd en
la Figura 42). En esta ventana hay un boton que dice “CBR module”, el cual se
debe pulsar para iniciar el sistema CBR. Una vez iniciado el sistema CBR aparece
la ventana que se muestra en la Figura 50, en la cual el usuario puede especificar
algunas propiedades del “caso problema” antes de que el sistema recupere los

casos mas similares al planteado.

Tabla 12. Meta-units sugeridas por el sistema de diagndstico.

Units/Meta-units
Concepto
PFR-100 MUG6-2-reaction MU7-2-reaction
Temperatura ( °C) 393.2 393.2 393.1
Presion (kPa) 1.50E+04 1.49E+04 1.49E+04
Conversion (%) 22.19 3.70E-02 2.07E-02

#* Complete Information: MUB-2-reaction

General

Name MUB-2-reaction Type Meta-Tubular_Reactor
Abstracts MLU1-1-reaction Abstract by null

Ahstraction Level i] Functions tubular_reactor -
Connections

Fields inlet Units Outlet Units:

Neme 2
Function tubwlar_reactor heat_exchang|« | |[tubular_reactor
| 4 [ | k]

-Additional Information

Unit without additional information.  This unit is into the abstraction level 0.

Streams

Property: Inlet Streams: Qutlet Streams
FEFE T
Yapour 1EQ0 1E0 1ED
Temperature 3,932E2 2,5E1 3,932E2
Pressure 1,499E4 1,5E4 1,497E4

Molar flow 4,593E4 1.881E1 4,594E4

Mass flow 6,2E5 2,586E2 6,203E5

Molar enthalpy -1,105E4 -2 5E4 -1105E4

Muolar entropy 1,299E2 9,999E1 1,299E2

Heat flow -9,074E8 -4 702E5 -5,079E8
Concentrations:

Sustances Inlet Streams: Outlet Streams:
Mame

Methane 2,981E-1 3,649E-1 2,981E-1

H20 0ED 0ED 0ED

co [=} 0En OE0

coz 0EQ 0EQ OED

Hydrogen 6,385E-2 6,325E-2 6,382E-2
Mitrogen 3,221E-1 3,261E-1 3,22E-1

Oxyden [=} 0En OE0

Ammaonia 1,31E-1 2, 426E-2 1,311E-1

Argon 1,849E-1 2,215E-1 1,849E-1

[ o || canca || Teleology Il CBR module |

Figura 49. Informacion de la Meta-unit MUG-2-reaction del proceso de amoniaco.
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Los parametros que el usuario puede modificar antes de recuperar los casos mas
similares tanto para la Unit o Meta-unit seleccionada, como para las Units/Meta-

units de entrada y salida son:

e Prefer. Si desea 0 no que los casos a recuperar tengan el mismo valor
dado por la funcion del “caso problema”.

e Prefer value. El valor que se desea que tenga los casos recuperados.

e Importance. El peso o importancia que desea asignarle al valor elegido.

e Require. Si desea que el valor sea igual, menor, mayor, diferente, etc. del
que especifica en "Require value”.

e Operator. Es el operador logico que permite fijar el igual, menor, mayor,
diferente, etc. del punto anterior.

e Require value. Es el valor que desea asignarle en caso de seleccionar la

casilla "Require”.

#* Case-based Reasoning Module - Query [ %]
Attribute Prefer Prafer Yalue Importance Require Operator Require Value
Functions ¥ tubular_reactor ¥ | | O 0 @ (O (O3 [ [= | [tubular_reactor = |

) +
Functions Inlet I p i [ T 0 T [vi [= > | [rp >
) .
Functions Outlet w r |l o® oo [l E -] [r ]
) .
|- Flow change v || Gcetsimitarunts || ox |

Figura 50. Especificacion del “caso problema” en el sistema CBR.

En la Figura 50, el usuario ha especificado que el sistema CBR debe buscar en la
base de casos un “tubular_reactor’ con entradas conectando a 2 Units/Meta-units
con funcionalidad reaccién (r) y presiéon (p), ademas de que a la salida debe de
haber una salida conectando a una Unit/Meta-unit con funcionalidad reaccion (r).

Una vez definidas las propiedades del “caso problema” se debe pulsar el boton
con la leyenda “Get similar Units” para recuperar los casos similares. En este
paso el sistema CBR calcula la similitud global entre el “caso problema” y los
casos de la base de casos en funcion de tres similitudes locales: numérica,
simbdlica y jerarquica (ver seccion 4.4.2.2.). Como resultado de la etapa de

recuperacion del sistema CBR, en la Figura 51 se muestra una lista con 15 casos
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ordenados de mayor a menor similitud. Cabe mencionar que si se tiene una

similitud local grande, no necesariamente significa que se vaya a tener una

similitud global alta. Como se puede ver en la Figura 51, los primeros tres casos

tienen una similitud con el “caso problema” de 56, 43 y 37 % respectivamente.

Estas similitudes resultan de la similitud de los modelos estructural (2 entradas y 1

salida), funcional (“reaccién” como funcién general) y teleolégico (transformacién

de la materia). Un resumen de las propiedades de las tres primeras alternativas

se muestra en la Tabla 13.

Rank | Similarity | Function | Inlet Function | Outlet Function | |

1 56 % tubular_reactor RT S =
2 43 % Meta-reactor RF i

3 37% tubular_reactor F ik [
4 349 tubular_reactor P i
5 30% Meta-reactor S IE
5} 29% tubular_reactor S i
7 289% Meta-reactor T i
8 27 o Meta-reactor S il
] 259, tubular_reactor B =
10 23% tubular_reactor 8 IE
11 209 plug_flow_reactor F IE
12 20% Meta-reactor R ne
13 16 % Meta-reactor R 1
14 15% Meta-reactor F S

15 8 % Meta-reactor R T =
] ok || Cancel || Print || Save |

Figura 51. Units/Meta-units recuperadas de la biblioteca de casos.

Tabla 13. Informacion general de las tres alternativas mas similares a la Meta-unit

MU-6-2-reaction del procesos de Amoniaco.

Units/Meta-units

Concepto
1 2 3
Temperatura ( °C ) 190 700 516
Presion (kPa) 9.97E+03 3.54E+03 2.65E+03
CO, H; Tolueno (alqueno), | Etileno (alquino),

Reactivos (familia)

(inorgénico)

H, (inorganico)

O, (inorgéanico)

Producto(s) Metanol Benceno, Metano Oxido de etileno
Conversion (%) 49.19 53.45 19.82
Tipo de reactor PFR PFR PFR
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5.4.3.

ADAPTACION DE ALTERNATIVAS DE SOLUCION

Como se puede ver en la Tabla 13, la mayor similitud de las alternativa que se

recuperan de la base de casos es del 56%. Este resultado no parece muy

prometedor para la busqueda de mejores conversiones para las Meta-units (MU6-

2-reaction y MU7-2-reaction). Para explorar nuevas alternativas y resolver este

problema se propone analizar los siguientes cuatro factores que afectan el

funcionamiento de un reactor quimico [Turton et al., 1998]:

1)

2)

Cinética de la reaccion y termodinamica. La influencia de las variables
intensivas  (temperatura, presion y concentracion) sobre el
funcionamiento de un reactor esta definido en la cinética y equilibrio de la
reaccion. Estas variables afectan la velocidad de reaccion y determinan el
grado en el cual un reactivo se convierte en producto en un reactor 6 el
tamano del reactor para lograr una conversion determinada. La
termodinamica fija un limite tedrico del grado de conversién de los
reactivos a productos; éste grado de conversién no puede ser modificado

por el uso de catalizadores.

Parametros del reactor. Aqui estan incluidos el volumen del reactor, el
tiempo de residencia (volumen del reactor/flujo volumétrico de entrada) y

la configuracion del reactor. Se pueden tener dos problemas,

= Problema de disefio, en el cual se calcula el volumen del reactor
para lograr una conversion determinada a partir de una cinética de
reaccion, su termodinamica, el tiempo de residencia y una
configuracion para el reactor y la transferencia de energia.

= Problema de funcionamiento, en el cual se tiene el volumen del
reactor fijo y se desea evaluar los cambios que provocan en la
conversion la temperatura, presion, tiempo de residencia,
catalizador y la configuracion del reactor y de la transferencia de

energia.
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3)

Produccion deseada. La conversion, selectividad y produccion deseada
son términos que cuantifican la cantidad de reactivo que reacciona para
formar un producto. Generalmente, el funcionamiento de un reactor se

expresa en términos de éstos parametros.

Transferencia de energia en el reactor. En una reaccion quimica se puede
generar (reaccion exotérmica) o consumir energia (reaccion endotérmica).
La velocidad de reaccion depende fuertemente de la temperatura. Un
punto importante a considerar es la interaccion entre la cinética de la
reaccion y la transferencia de energia. En las reacciones exotérmicas, la
energia generada por la reaccion se debe remover eficientemente para
evitar incrementos de la temperatura que puedan danar a los productos
deseados o al catalizador. En las endotérmicas, se debe adicionar
energia de forma tal que se lleve a cabo la reaccion. La velocidad de la
transferencia de energia depende de la configuracién del reactor
(incluyendo la configuracion para la transferencia de energia), las
propiedades de las corrientes de proceso que portan a los reactivos, las
propiedades del medio de transferencia de energia y la temperatura a la

que se lleva a cabo la reaccion.

Por lo que respecta a la cinética de la reaccidon y termodinamica se cuenta con la

siguiente informacion que se apoya en el principio de Le Chatelier [AUS-e-TUTE,

2005]:

Un aumento de la presion a volumen constante provoca que el equilibrio
de la reaccién se desplace al lado derecho de la ecuacién 5, resultando
un incremento en la produccion de amoniaco. Este desplazamiento es
debido a que en la ecuacién 5 hay mas moléculas del lado izquierdo (1 de
N2 y 3 de Hy) que de lado derecho (2 de NH3) y eso provoca que el
sistema tienda a eliminar el efecto del incremento de la presidn

reduciendo el numero de moléculas presentes.
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= Una disminucién de la temperatura a volumen constante provoca que el
equilibrio se desplace al lado derecho de la ecuacion 5 puesto que la
reaccion es exotérmica, resultando un incremento en la produccion de
amoniaco. La reduccién de la temperatura hace que el sistema se ajuste
para minimizar el efecto del cambio, es decir, producira mas calor puesto
que la energia es un producto de la reaccion. Sin embargo, la velocidad
de reaccién a temperaturas bajas en muy lento; se recomienda utilizar
temperaturas altas que permitan una adecuada velocidad de produccién

con una buena produccion de amoniaco.

Del analisis de los factores que afectan el funcionamiento de un reactor y la
informacion adicional con que se cuenta sugieren como primer paso proponer
alternativas de proceso modificando la temperatura y/o presién de los sistemas de
reaccion para aumentar la conversion. Cabe mencionar que respecto al segundo
factor (parametros del reactor) es claro que se tiene el problema de
funcionamiento, debido a que en los problemas de retrofit se desea utilizar al
maximo posible los equipos y dispositivos existentes. Con relacion al tercer factor
(produccion deseada) es justamente el que se desea explorar ya que las
conversiones en las Meta-units son muy bajas. Finalmente, el factor de
transferencia de calor tiene especial interés si se desea explorar cambios en la

temperatura y/o presion.

Para proponer nuevas alternativas en funcién de cambios en la temperatura se
puede utilizar el rango de 190 a 700 °C de las alternativas recuperadas (ver Tabla
13). En la Figura 52 se muestra el efecto de la temperatura y la presion sobre el
porcentaje de amoniaco producido mediante la sintesis de Haber-Bosch [CIEC,
20085].

Como se puede ver en la Figura 52, a temperaturas por encima de 400 °C y 100
atmosferas de presion, el porcentaje de produccién de amoniaco es menor del 20
%. Esto implica que el rango busqueda de 400 a 700 °C se elimine y sélo se haga

una busqueda en el rango de 190 a 400 °C.
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Figura 52. Efecto de la temperatura y presién sobre la producciéon de Amoniaco en
la sintesis de Haber-Bosch [CIEC, 2005].

Con ayuda de las Tablas 8 y 9, se obtienen los equipos y dispositivos que
constituyen la Meta-unit MU6-2-reaction. En este caso, es el reactor PFR-101, la
valvula VLV-100 y el mezclador MIX-100. Puesto que la reaccion es exotérmica
se debe adicionar una corriente de energia que sea capaz de retirar el calor
generado por la reaccion para poder tener las condiciones requeridas de
temperatura a la salida del reactor. Considerando que la temperatura de entrada
del reactor es constante (393 °C) se modifica la temperatura de salida para
generar una grafica de conversion vs. temperatura del reactor PFR-101, asi como
de la energia de enfriamiento requerida. En la Figura 53 se muestran la curva de
conversiéon y consumo de energia contra temperatura de salida del reactor

obtenida con ayuda del simulador Hysys.Plant™.

Como se puede ver en la Figura 53, la conversion maxima que se puede obtener
es del 15% con una temperatura de salida del reactor de 300 °C y un consumo
energético de 2.77e+08 kJ/h. El costo del uso adicional de energia de
enfriamiento seria del orden de 60 USD/h, calculado a partir de los datos
proporcionados en la Tabla 3.4, pag. 87 de Turton y col., [Turton y col., 1998]. El

incremento de la conversién y por ende en la produccién de amoniaco seria del
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orden de 38 T/h. Este incremento en la produccion de amoniaco podria
representar unos 5700 USD/h utilizando el dato del costo por tonelada de
amoniaco de 150 USD reportado por la Confederacion de Cooperativas Agrarias
de Espana en su reporte de septiembre de 2004 [CCAE, 2004]

6.00E+08

+ 5.00E+08

+ 4.00E+08

+ 3.00E+08

Conversion (%)
Energia (kJ/h)

-+ 2.00E+08

+ 1.00E+08

‘ ‘ ‘ ‘ ‘ 0.00E+00
100 150 200 250 300 350 400

Temperatura (oC)

‘+Conversién (%) —m— Consumo de energia (kJ/h) ‘

Figura 53. Efecto de la temperatura sobre la conversion en el reactor PRF-101.

Un segundo camino para proponer nuevas alternativas seria el “eliminar” del
proceso las dos Meta-units de la Tabla 12 debido a la baja conversion que
alcanzan. Esta nueva alternativa seria equivalente al nivel 5 de abstraccién, en el
cual hay una sistema de reaccion y un sistema de separacion. En esta nueva
alternativa se propone que el sistema de reaccion este formado unicamente por el
reactor PFR-100. Respecto a los dos sistema de separacion con que se cuenta
(V-100 y V-101), se puede ver que el flujo masico de la fase liquida del separador
V-100 es cero. Esta situacién permite “eliminar” el separador V-100 y proponer
que el sistema de separacién este formado solo por el separador V-101. Estos
cambios se ven reflejados en la Figura 54, en donde se ha simulado el proceso de
produccion de amoniaco con ayuda del simulador Hysys.Plant™ eliminando los
reactores PFR-101, PFR-102 y el separador V-100.
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Figura 54. Simulacion del nivel 5 de abstraccion del proceso de Amoniaco.

El costo de operacion de los equipos eliminados se puede calcular utilizando los
datos proporcionados en la Tabla 3.3, pag. 83 de Turton et al., [Turton et al.,

1998]. En la Tabla 14 se presentan los factores a utilizar para el calculo del costo

de operacion.

Tabla 14. Factores para estimar el costo de operacion de equipos de proceso.

Ti . Nudmero de Operadores por Total operadores
ipo de Equipo Equi ) . (1)
quipos equipo por equipo
Reactores 2 0.5 1
Separadores 1 0.35 0.35
TOTAL 1.35

(1) Factores tomados de la Tabla 3.3, pag. 83 de Turton y col., [Turton y col., 1998]

Trabajadores para operacion anual = (factor de disponibilidad)(Total operadores)
Factor de disponibilidad = 4.5 (pag. 84 de Turton et al. [Turton et al., 1998])

Trabajadores para operacion anual = (4.5)(1.35) = 6.075 = 6 trabajadores

113



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI
METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonig Rodriguez Martinez

ISBNQ ‘, -84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica

Costo de operacién = (Trab. para operacion anual)(Salario anual de operador)
Salario anual de operador = 46,800 USD/ano (pag. 84 de Turton et al. [Turton et
al., 1998]. Este salario fue calculado con la media de los salarios de los
operadores de plantas quimicas en EEUU a mediados de 1996).

Costo de operacién = (6)(46,800) = 280,800 USD/ano

Esto implica un ahorro de 280,000 ddlares americanos al afio si se realizan los

cambios sugeridos de eliminacién de equipos del procesos.

Con estos dos ejemplos de adaptacion y evaluaciéon de alternativas de solucién
queda de manifiesto que esta etapa de la metodologia del retrofit de procesos
depende fuertemente de la experiencia y conocimientos de disefiador, tal y como
se mencionod en la seccion 3.4. El disefiador es el responsable y quien debe tomar
las decisiones sobre los cambios que se necesiten hacer en el proceso para

satisfacer los nuevos requerimientos.

5.5. DISCUSION DE RESULTADOS

En este apartado se presenta un analisis y discusion de los resultados obtenidos.
Para facilitar esta tarea se hace una division en dos partes: desarrollo y

aplicacion.

En términos de la fase desarrollo como se puede ver en el Capitulo 3, las cuatro
etapas planteadas han sido cubiertas en su totalidad. Es claro que hace falta
complementar algunos apartados de HEAD, AHA! y RETRO. En lo que respecta a
HEAD es deseable mejorar la interfaz de usuario asi como su capacidad de
extraer informacién de otras plataformas de simuladores comerciales. En relacion
a AHA! es necesario implementar el modelo de comportamiento en todos los
niveles de abstraccién, el motor de inferencia y la interfaz de usuario y mejorar la
parte grafica de la interfaz. Por lo que respecta a RETRO se deberia incrementar
el numero de casos del sistema CBR, asi como implementar un sistema de ayuda

a la toma de decisiones para disefadores con poca experiencia.
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Por lo que respecta a la aplicacion de HEAD es claro que su desempefio en la
extraccion de informacion es adecuado debido a que cumple todas y cada una de
las especificaciones descritas en la seccion 3.1. Esto permite que HEAD exporte
la informacion de manera completa y en el formato adecuado para su posterior
uso en AHA!.

En lo que corresponde a la aplicacion de AHA! y con base en lo especificado en la
seccion 3.2 para su funcionamiento y lo que se puede ver de la seccion 5.3. su

desempeno es satisfactorio debido a las siguientes razones:

e Importa los ficheros generados con HEAD sin ningun problema.

e Hace el analisis de la informacion proporcionada por HEAD para su
posterior representacion en los modelos de conocimiento (estructural, de
comportamiento, funcional y teleoldgico) con los que cuenta.

o Hace la representacién del proceso real (nivel O de abstraccion).

e Genera los diferentes niveles de abstraccion de un proceso con base en
informacion proporcionada por el usuario, unas reglas de agrupacion
(Anexo 4) y una jerarquia de precendencia.

e« Genera con ayuda del modelo teleolégico una posible explicacion de la
razon por la cual se ha puesto una determinada Unit o Meta-unit en el
proceso.

e Le proporciona la capacidad al usuario de,
= obtener informacién en cualquier nivel de abstraccion de las Units o

Meta-units presentes.
» navegar entre los diferentes niveles de abstraccion.
» identificar secciones de proceso con base a su funcion general.

= guardar toda la informacién generada para su analisis posterior.

Cabe destacar que dos de las razones expuestas anteriormente, especificamente
la generacion de niveles de abstraccion y la identificacion de secciones de
proceso son dos herramientas basicas e importantes para la aplicacion del retrofit

de procesos.
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Finalmente, por lo que respecta a la aplicacion de RETRO se puede decir que
cumple con las especificaciones descritas en la seccion 3.3., tal y como queda
demostrado en la seccion 5.4. El sistema CBR que lo forma permite realizar una
busqueda y recuperacion de casos con base en la similitud global descrita en la
seccion 4.4.2.2. Los casos recuperados y la informacion que proporciona ayuda al

disefiador en la busqueda de alternativas para su posterior evaluacion.

Es evidente la necesidad de mejorar el sistema CBR para que éste pueda
proporcionar alternativas que requieran menor esfuerzo por parte del disefiador

en la etapa de adaptacion. Para cumplir este objetivo se requiere:

= Aumentar el numero de casos de la base de casos de tal manera que el
sistema CBR cuente con el mayor conocimiento posible.

= |mplementar el modelo de comportamiento de las Units y Meta-units en
todos los niveles de abstraccion para que el usuario pueda realizar
pruebas en linea y no tener que depender de herramientas de simulacion.

= Disefar e implementar un sistema de ayuda a la toma de decisiones en la

etapa de adaptacion.

El primer punto es una actividad que requiere de una ayuda y colaboracion muy
importante por parte de la industria para proporcionar informacion de sus
procesos. En este caso se podrian establecer convenios de colaboracion con las
industrias para que faciliten informaciéon y reciban a cambio asesoria en la
investigaciéon de mejoras de sus procesos. El segundo y el tercer punto podrian
ser un trabajo de investigacion futuro que de continuidad a la investigacion

realizada.

Con estas herramientas informaticas se facilitara al usuario la aplicacién del
retrofit de procesos disminuyendo el tiempo de representacidén, analisis y
busqueda de las alternativas de proceso que sean potencialmente atractivas

técnica y econdmicamente.
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5.6. RESUMEN

En este capitulo se presentd la aplicacion de los prototipos informaticos que
forman parte de un sistema basado en conocimientos y que implementan la

metodologia de retrofit propuesta en el capitulo 3.

En la seccidn 5.1. se describen los casos de estudio, haciendo especial énfasis en
el proceso de produccion de amoniaco y el de acetona. En la seccion 5.2. se
muestra como HEAD realiza la extracciéon de informacion de los dos procesos
mencionados anteriormente, los cuales han sido simulados en Hysys.Plant™. La
informacion extraida por HEAD es guardada y enviada para su posterior analisis
en AHA! (seccion 5.3.).

AHA! analiza la informacion para representar los equipos y dispositivos (Units) de
procesos usando modelos multiples. Como se puede ver en esta seccion, AHA!
genera niveles de abstraccion que permiten identificar secciones de proceso.
Cabe mencionar que AHA! permite al usuario ver informaciéon especifica y

detallada de todas las Units y Meta-units en cualquier nivel de abstraccion.

En la seccion 5.4 se muestra como RETRO ayuda a la busqueda y recuperacion
de alternativas de solucion con base en informacion del usuario, criterios
funcionales y un sistema de razonamiento basado en casos. En esta seccion se
pueden ver dos alternativas que mejoran econdmicamente al proceso de
produccion de amoniaco inicialmente descrito en la seccién 5.1. Cabe mencionar
que la etapa de adaptacion y evaluacion depende fuertemente de la experiencia y
conocimientos del disefador, debido a que él debe tomar las decisiones de cuales
son las modificaciones que se deben realizar al proceso real para satisfacer los

nuevos requerimientos.

Finalmente en la seccidon 5.5 se presenta una discusion de los resultados
obtenidos. Como se menciona en esta seccion, los prototipos funcionan

adecuadamente segun se disefiaron y especificaron, pero es evidente que se
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requiere invertir mas tiempo en el desarrollo y mejora de los mismos. Destacan
las mejoras al sistema de razonamiento basado en casos y la implementacion de
un sistema de toma de decisiones para la etapa de adaptacion de alternativas de

solucion.

En el siguiente y ultimo capitulo se presentan las conclusiones, contribuciones y

trabajos futuros de la presente investigacion.
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Capitulo 6.

CONCLUSIONES,
CONTRIBUCIONES Y
TRABAJOS FUTUROS

Como resultado del planteamiento, desarrollo e implementacion de la metodologia
de retrofit de procesos quimicos, asi como de su aplicacién, el presente capitulo
esta dividido en tres secciones. En la primera se presentan las conclusiones
derivadas del trabajo realizado, en la segunda se hace mencién de las
contribuciones generadas en el area de ingenieria quimica y en la ultima se dan

algunas posibles lineas de investigacion futuras.
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En la investigacion que realizé Gundersen [Gundersen, 1990] sobre la aplicacion
de los métodos sistematicos en el retrofit de procesos quimicos resalta la
necesidad e importancia del retrofit. Las conclusiones principales de Gundersen

fueron:

1) la mayoria de los proyectos en la industria de procesos eran proyectos de
retrofit (cerca del 70%)
2) algunos métodos sistematicos para el retrofit de procesos se basaban en

los mismos métodos que los que se emplean en el diseno.

Ambas conclusiones fueron recientemente confirmadas por Westerberg
[Westerberg, 2004] al comentar por un lado que en las ultimas dos décadas los
proyectos en la industria han sido mayoritariamente proyectos de retrofit y por otro
que los métodos de disefio son aplicables a problemas de retrofit. Westerberg
hace especial mencion de que la solucidn de los problemas de retrofit es mas
compleja que en los problemas de disefio. Esta consideracion es por el hecho de
que en los problemas de retrofit ademas de tener las soluciones proporcionadas
por las metodologias de disefio se debe considerar cuales de los equipos y

dispositivos existentes se deben sustituir o reutilizar.
Tanto Gundersen como Westerberg ponen en evidencia la importancia vy

necesidad del desarrollo de metodologias de retrofit de procesos que permitan

disminuir o manejar la complejidad de su aplicacion.

6.1. CONCLUSIONES

En este documento se presenta una metodologia para el retrofit de procesos
quimicos basada en una representacion jerarquica. La metodologia propuesta
esta formada por las siguientes cuatro etapas generales, las cuales satisfacen los

objetivos planteados en la seccion 1.2:

1) Extraccion de la informacion.
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2) Analisis y representacion de la informacion.
3) Generacion de alternativas de solucion.

4) Evaluacion de alternativas.

La metodologia esta fundamentada en:

= La aplicacion inversa del procedimiento de disefio jerarquico de Douglas
[Douglas, 1988].

= La representacién de procesos mediante diagramas de bloques genéricos
de Turton [Turton y col., 1998].

= La estructura basica de los sistemas basados en conocimientos (base de

conocimiento, motor de inferencia e interfaz de usuario) [Han y col., 1996]

La metodologia que se plantea para el retrofit de proceso integra conocimientos
relacionados con el retrofit, disefio, sintesis y analisis de procesos, los cuales se
aplicaron al disefio e implementacion de herramientas informaticas de apoyo al
retrofit de procesos. Ademas de los conocimientos de ingenieria quimica antes
mencionados, se incorporaron conocimientos del area de ingenieria informatica
para desarrollar un sistema basado en conocimientos utilizando algoritmos
computacionales de comunicacion, visualizacion y técnicas de inteligencia

artificial.

La metodologia se implementé en un Sistema Basado en Conocimientos (SBC).
El SBC esta formado por tres prototipos informaticos y una ontologia que sirve de

base para un lenguaje comun entre los prototipos. Los prototipos son:

= HEAD (Hysys Extraction Data), el cual permite la extraccion de informacion
de procesos simulados con ayuda del simulador comercial Hysys.Plant™.

= AHA! (Automatic Hierarchical Abstraction tool) el cual realiza el analisis y la
representacion de la informacion proporcionada por HEAD utilizando un
enfoque de modelos multiples. Uno de los objetivos de AHA! es la
generacion de niveles de abstraccion que faciliten al usuario comprender e

identificar las secciones de un proceso quimico.
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= RETRO (Reverse Engineering Tool for Retrofit Options), el cual realiza una
busqueda de secciones susceptibles de mejora con base en informacion
proporcionada por el wusuario y unos criterios funcionales, para
posteriormente generar alternativas de solucion mediante un sistema de

razonamiento basado en casos.

Respecto a la etapa 3 de la metodologia propuesta (generacién de alternativas) y
con base en los resultados presentados en la seccion 5.4, se concluye que es
necesario mejorar el sistema de razonamiento basado en casos (CBR) debido a
que las alternativas no fueron del todo satisfactorias. Este problema, sin embargo,
es consecuencia de la falta de casos (informacion) en la base de casos del

sistema CBR y no del funcionamiento del mismo.

En cuanto a la etapa 4 (evaluacién de alternativas) se obtiene como conclusion:

1) la necesidad de implementar el modelo de comportamiento de los equipos
y dispositivos de proceso (Units) o de la agrupacion de éstos (Meta-units),
que le permitan a un disefador realizar pruebas de mejoras del proceso
en cualquier nivel de abstraccion sin depender de herramientas de
simulacion.

2) La necesidad de disefiar e implementa un sistema de ayuda a la toma de
decisiones que permita al usuario acotar y disminuir el espacio busqueda

de soluciones.

El SBC ha sido validado con 50 procesos quimicos. Ha sido aplicado
detalladamente a los procesos de produccion de amoniaco y acetona con
resultados satisfactorios en cuanto a la reduccion del tiempo y complejidad de las
tareas de andlisis, representacion y generacion de alternativas de solucién

durante el retrofit.

Cabe mencionar que la metodologia esta limitada a procesos continuos en

estado estacionario sin manejo de sélidos o electrolitos.
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Los avances y resultados de la investigacion se han publicado o difundido:

= En 3 articulos en revistas internacionales (CACHE News, Computers &
Chemical Engineering y la Revista Mexicana de Ingenieria Quimica).

= En 1 articulo de libro (CACHE vol. 14).

= En 5 Articulos en libros de congresos con revisores.

= En 10 congresos internacionales (7 ponencias y 3 posters) y 3 nacionales
(3 posters).

Las referencias completas se encuentran en la seccion denominada

“Publicaciones y Congresos” en la pagina 133.

Ademas de lo anterior, la Fundacién Caixa de Sabadell premio mi proyecto de
investigacion titulado “Desarrollo de herramientas para la reingenieria de procesos
quimicos” en la convocatoria “Premis Fundaciéo Caixa Sabadell 2004” en el

apartado de Estudios—Tesis Doctoral.

6.2. CONTRIBUCIONES

Las principales contribuciones de esta investigacion son:

Innovacién:

En Ingenieria Quimica no se ha desarrollado e implementado una metodologia de

retrofit de procesos quimicos como la que aqui se presenta.

En el area de Inteligencia Artificial se ha ampliado la aplicacion del enfoque de

modelos multiples en Ingenieria Quimica.

En cuanto a los prototipos que incorporan la metodologia permiten:

= Extraer y analizar informacién de procesos quimicos.
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= Generar y representar un procesos quimico en niveles de abstraccion.
= |dentificar secciones de proceso susceptibles de cambios o0 mejoras.
= Busqueda y recuperacion de experiencias pasadas emplearlas en la

resolucion de nuevos problemas.

Utilidad:

Reducir el tiempo de algunas de las tareas que involucra el retrofit de procesos.

Proporciona al usuario herramientas que le permiten manejar la complejidad tanto

en las actividades del retrofit como en las de representacion de procesos

quimicos ayudandole a una mejor comprension de ambas.

6.3. TRABAJOS FUTUROS

De manera general, los aspectos que considero podrian ser lineas de
investigacion factibles y que le daria continuidad y soporte al trabajo realizado

son:

*= Integracion con otras herramientas. En este sentido se podria analizar
otros simuladores comerciales para poder realizar la etapa de extraccién
de informacion desde otras plataformas informaticas.

= Ampliacién y formalizaciéon de la ontologia. Para poder realizar el punto
anterior es importante contar con un lenguaje comun que permita
interactuar las diferentes herramientas informaticas.

= Incorporacion del modelo de comportamiento en los diferentes niveles de
abstraccion. En este sentido se podrian desarrollar los modelos de
comportamiento para facilitar la etapa de adaptacion de nuevas
alternativas en cualquier nivel de abstraccion.

= Extension a otros procesos quimicos. Debido a la limitacion de la
metodologia, seria de especial interés extender la aplicacion a procesos,

tales como, bioprocesos o manejo de solidos.
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ABSTRACT

Industrial processes require periodic evaluations to verify their normal operation,

as much in economical as in technical terms. These evaluations are necessary
due to changes in markets, safety and environmental legislation. It is necessary to
satisfy these demands in order to investigate process alternatives that allow the
optimal use of existing resources with the possible minimum investment. One way

to make this task is by means of retrofit.

The objective of this work is to develop a methodology for retrofit of chemical
processes based on hierarchical representations. The concepts involved in the
methodology are,
= The application in inverse manner of hierarchical procedure for conceptual
design of Douglas [Douglas, 1988]
= The representation of processes by means of generic block diagrams from
Turton [Turton et al., 1998].
= The structure of knowledge based systems (knowledge base, inference
machine and user interface) [Han et al., 1996].
The proposed methodology has learning from retrofit, design, synthesis and
analysis of processes, so that it was managed to design and implement support
tools for retrofit of processes. Knowledge from computer science area in addition
to knowledge from chemical engineering were applied in order to develop a
knowledge-based system by using computational algorithms from communication,

visualization and artificial intelligence techniques.

The methodology consists of four general steps,
1. Data extraction. Information of chemical process is extracted from an initial
representation.
2. Analysis and representation of information. Extracted information is
abstracted at several levels based on a set of hierarchical functions,

precedence rules and user information.
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3. Generation of alternatives. The alternatives are generated based on the
new specification for the original process and a Case-Based Reasoning
(CBR) system.

4. Adaptation and evaluation. The generated alternatives are evaluated until

their new specifications are satisfied.

The methodology was implemented as Knowledge-Based System (KBS). The
KBS has three prototypes and one ontology. The ontology is used as common

language between the prototypes. The prototypes are,

= HEAD (Hysys Extraction Data) was developed in MS Visual Basic™. The goal
is to extract information from a process flow diagram (PFD) which is simulated
in Hysys.Plant™.

= AHA! (Automatic Hierarchical Abstraction tool) is a prototype developed in Java
that generates different levels of abstraction from the initial PFD in order to
identify sections where retrofit can be applied.

» RETRO (Reverse Engineering Tool for Retrofit Options) includes a CBR
system to retrieve from a library cases with equipment/devices (Units) or
groups of them (Meta-units) which were similar to the one selected by the user.
A set of cases (Units and/or Meta-units) is obtained as output from the CBR
system. The set is ordered according to similarity of cases. The user should
take the most similar alternative and make the adaptation in a simulator (in our

case, we have used Hysys.Plant™).

The KBS has been validated with 50 chemical processes. It has been applied in
detail to the processes of ammonia and acetone production with satisfactory
results in reduction of time and complexity of the analysis, representation and

generation of alternatives of solution during retrofit tasks.

The advances and results of the research have been published in 9 articles (3 in
international journals, 1 in a book collection and 5 in refereed conference papers).
Also they have been presented in 10 international congresses (7 communications

and 3 posters) and 3 nationals (3 posters).
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Anexo 1

Estructura de datos para equipos y dispositivos de proceso.

En las estructuras de datos se definen los campos de informacion de los equipos de
proceso y componentes para la extraccion de informacién de los ficheros del
simulador comercial Hysys.Plant™. Estan divididas en 6 clases principales:

1. Sistemas de Reaccion.
Sistemas de Separacion.
Cambio de Temperatura.

Cambio de Presion.

o H» b

Cambio de Flujo.

6. Dispositivos de control y l6gicos.
En cada una de las estructuras esta definido el nombre del campo y el tipo de dato.
El tipo de dato puede ser texto o numérico. Para el caso en que sea texto se incluye
el numero de caracteres maximo que podra incluir y para los numéricos se define si
sera del tipo entero (int) o flotante (float). A continuacion se muestran los campos

correspondientes a cada una de las subclases de las clases antes mencionadas.

1. Sistemas de Reaccion.

1.1. Reactor tipo tanque.

Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico

Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres corriente salida name_stream_out 20
Caida de presion Pressure_drop Float
Volumen del tanque Vessel_volume Float
Porcentaje de liquido Liquid_Function Float
Tipo de reaccion Reaction_set 20
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1.2. Reactor tubular.

Tipo de Dato
Atributo Noml::le:g :Da mpo Texto (nor.) de e
caracteres) T
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres corriente salida name_stream_out 20
No. de tubos no_tubes Int
Diametro de tubo Diameter_tube Float
Espesor de pared de tubo Tube_wall_thickness Float
Caida de presion Pressure_drop Float
Ez;?z;rl}iggo?e particula de Diameter_particle Float
Densidad de la porcion sélida | Solid_density Float
Tipo de reaccion Reaction_sets 20
2. Sistemas de Separacion.
2.1. Extractor liquido_liquido.
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | Name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres de corrientes de
salida name_stream_out 20
No. de etapas Stage_number Float
2.2. Separador simple (flash).
Atri Nombre de Campo en Ul als et —
ributo HEAD Texto (no. de Numéric
caracteres) o
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | Name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres corriente salida name_stream_out 20
Nombre corriente vapor Name_stream_out_vapor 20
Nombre corriente liquido Namg_gtream_ 20
out_liquid
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2.3. Separador de tres fases.

. Nombre de Campo Tipo de Dato
Atributo -
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | No_stream_in Int
Nombre de corriente Name_stream_in 20
entrada
No. de corrientes de salida | No_stream_out Int
Nombres corriente salida Name_stream_out 20
Nombre de corriente de Name_stream_vapour 20
vapor __out_vapour
Nombre corriente liquida Name_stream_out_he
= 20
pesada avy liquid Product
2.4. Columna de destilacién (por etapas o empacadas).
Ti D
Atributos Nombre de Campo ipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corrientes :
name_stream_in 20
entrada
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombre de corrientes de
. name_stream_out 20
salida
No. de etapas de equilibrio no_stage Int
Valor del reflujo reflux_ratio Float
2.5. Absorbedor.
Ti D
Atributos Nombre de Campo ipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres de corrientes de
. name_stream_out 20
salida
No. de etapas stage_number Int
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2.6. Adsorbedor.

. Nombre de Campo Tipo de Dato
Atributo -
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico

Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada |no_stream_in Int
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres de corrientes de

. name_stream_out 20
salida — —
Nombre de corriente de Name_strem_out_

. 20
salida de vapor Vapor
Nombre de corriente de Name_strem_out_ 20
salida de liquido Liquid
Nombre de corriente de name_strem_out

. o : 20
salida de solidos solid

3. Temperature change.
3.1. Cambiador de calor (Heat exchanger).
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico

Nombre Name 20
Nombre de la corriente de Tube._side_feed 20
entrada lado tubo
Nombre de la corriente de .
salida lado tubo Tube_side_product 20
Nombre de la corriente de Shell_side_feed 20
entrada lado coraza
No_mbre de la corriente de Shell_side_product 20
salida lado coraza
Area de transferencia de Heat_transfer_area Float
calor
Longitud de tubos Length_tubes Float
No de tubos No_tubes Int
Perdidas de calor Heat_loss Float
Calor disponible heat_available Float
Calor requerido heat_ required Float
Nombre corriente caliente Name_hot_stream 20
Nombre corriente fria Name_cool_stream 20

A1-4



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

EQ

Departament d’Enginyeria Quimica

3.2. Calentador o Enfriador (Heater o Cooler)

. Nombre de Campo Tipo de Dato
Atributo p_n
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre de corriente de .
name_stream_in 20
entrada
Nombre de corriente de
. name_stream_out 20
salida
Nombre de carga térmica name_heat load 20
Cambio de temperatura Temperature_change Float
Caida de presion Pressure_drop Float
3.3. Enfriador de aire.
Tipo de Dato
Atributo Nombre de Campo 'P =
Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre de la corriente de .
name_stream_in 20
entrada - -
Nombre de la corriente de
. name_stream_out 20
salida
Temperatura del aire a la Temperature_air_in Float
entrada
Temperatura del aire a la Temperature_air_out Float
salida
4. Pressure change.
4.1. Valvula.
Ti D
Atributo Nombre de Campo ipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre name 20
Nombre corriente entrada name_stream_in 20
Nombre corriente salida name_stream_out 20
Cambio de presién (caida) Pressure_change Float
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4.2. Expansor.

Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en Head Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
Nombre corriente salida name_stream_out 20
Nombre corriente de energia | name_stream_energy 20
Cambio de presién (caida) Pressure_change Float
4.3. Compresor.
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en Head Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre de corriente entrada name_stream_in 20
Nombre corriente salida name_stream_out 20
Nombre corriente de energia name_stream_energy 20
Cambio de presion (aumento) | Pressure_change Float
4.4. Bomba.
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre de corriente entrada name_stream_in 20
Nombre corriente salida name_stream_out 20
Nombre corriente de energia | name_stream_energy 20
Cambio de presion (aumento) | Pressure_change Float
5. Cambio de flujo.
5.1. Mezclador.
Atributo Nombre de Campo en Tipo de Dato _
Head Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Int
Nombres de corriente ;
entrada name_stream_in 20
Nombre corriente salida name_stream_out 20
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Tipo de Dat
Atributo Nombre de Campo en 1po de Dato _
Head Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre name 20
Nombre de corriente entrada | name_stream_in 20
No. de corrientes de salida no_stream_out Int
Nombres corriente salida name_stream_out 20
5.3. Corrientes de energia.
Ti D
Atributo Nombre de Campo en ipo de Dato _
Head Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre name_stream_energy 20
Flujo de calor heat_flow Float
5.4. Corrientes de materia.
Ti D
Atributo Nombre de Campo en ipo de Dato _
HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Fraccion de Vapor Vapour/Phase Fraction Float
Temperatura Temperature Float
Presion Pressure Float
Flujo Molar Molar Flow Float
Flujo Masico Mass Flow Float
Entalpia molar Molar Enthalpy Float
Entropia molar Molar Entropy Float
Flujo de calor Heat Flow Float
No. de compuestos No_comp Int
Nombre de compuestos name_comp 20
Fraccion masica del Mass_fraction Float
compuesto
Fraccion molar del Mole_fraction Float
compuesto
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6. Dispositivos de control y logicos.

6.1. Ajuste.
Tipo de Dato
Atributo Nombre de Campo P _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Link (Objeto padre) Link 20
Variable ajustada Adj_var 20
Variable meta Tar_var 20
Valor de la variable meta Tar_val Float
6.2. Balance.
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
No. de corrientes de entrada | no_stream_in Float
Nombres de  corrientes Name stream in 20
entrada — -
No. de corrientes de salida no_stream_out Float
Nombres de corrientes salida | Name_stream_out 20
Tipo de balance Balance type 20
6.3. Reciclo.
Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Nombre corriente de entrada | Name_stream_in 20
Nombre corriente de salida Name_stream_out 20

6.4. Balance y Control (Digital Point / PID Controler / MPC Controller / Transfer
Function / Selector_Block / Set / Spreadcheet).

Atributo Nombre de Campo Tipo de Dato _
en HEAD Texto (no. de caracteres) | Numérico
Nombre Name 20
Link (Objeto padre) Link 20
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Anexo 2
Cddigo fuente de HEAD

El cédigo fuente esta hecho con ayuda del editor Microsoft Visual.Basic™. Esta
dividido en dos subrutinas principales: CommandButtonl Click() y UpdateStreamInfo(). Con la
primera de ellas se inicia la ejecucion del programa y con la segunda se extrae la

informacién después de haber seleccionado el fichero de Hysys.Plant™.

La subrutina UpdateStreamInfo() se divide en:

Definicion de variables y constantes.
2. Seleccion y apertura de ficheros del simulador Hysys.Plant™.
3. Subrutinas de lectura para cada uno de las siguientes 6 clases principales:

= Logics

=  Flow change

=  Pressure change

=  Temperature change

= Separation

=  Reaction
El total de objetos (equipos y dispositivos de proceso) que forman estas 6
clases son 31.

4. Fin de programa.

A continuacién se presenta el detalle de cada una de las 4 secciones antes
mencionadas:

1. Definicion de variables y constantes.

Option Explicit
'Public Funtionlnitialize() As Boolean
Public Sub UpdateStreamInfo()

'Local Variables

Dim hyCase As SimulationCase

Dim hyApp As HYSYS.Application

Dim hyStreams, hyStreamsEnergy As Streams
Dim hyFlowsheet As Flowsheet

Dim hyStream, hyComponents As Object
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Dim hyCompFrac As Variant

Dim hyFluidPackage As FluidPackage
Dim hyIndex As Long

Dim hyVal As Double

Dim hyOperations As Operations

Dim xISheet As Excel. Worksheet
Dim filename As String

Dim x1App As Excel.Application

Dim Initialize As Boolean

'constants
Dim i,j,k As Integer

Vst ok ok ok sk sk sk sk sk sk sk koo okok okl sk sk sk ookl kol sk sk sk kool ok kR kR R ok

'NOMENCLATURA

13k 3k sk sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk s sk sk sk sk sk sk sk sk s s sk sk skoskok ke skeoskeoskoskook

'Hysys_Name Visual Basic Aplication Name
'"Logics

' l

'Adjust adjust

'Balance balance
'Recycle recycle

'Digital point digitalop

'PID controller fbcontrolop
'MPC controller fbcontrolmpcop
'"Transfer function signalop
'Selector block selectionop

'Set setop
'Spreadsheet spreadsheet

'Flow change equipment

'Mixer
'Splitter

|

|
mixerop
teeop

'Pressure change equipment

'Valve valveop
'Expander ExpanOp
'Compressor compressor
"Pump pumpop

'Heat Transfer equipment

'Cooler coolerop
'Heater heaterop
'Heat Exchanger heatexop
'Air_Cooler aircoolerop
'Fired Heater firedheaterop
'Separation equipment
1 | ‘

|
'Liq_Liq_Extractor ligligextractor
'Flash flashtank
'3 Phase Separator sep3op
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'Distillation column (trayed) distillation
'Absorber absorber
'Reaction equipment

' [

'CSTR kineticreactorop

'Plug flow reactor pfreactorop
03k sfe sie sfe she sk sfe she sk sfe s st she sk she ske s she sie she ske sk she sk sfe she sk sfe sie st she sk sfe ske sk sfe sie st she sk she sk sk sfe sk st ske ke sheoske sk sk skeske skeskeok

2. Seleccion y apertura de ficheros del simulador Hysys.Plant™,

'Open Hysys files
Set xIApp = GetObject(, "Excel. Application")
filename = x1App.GetOpenFilename

If filename <> "False" Then

Set hyCase = GetObject(filename)

End If
Initialize = True
'On Error GoTo CatchException
If Not Initialize Then Exit Sub
Dim xIRange As Excel.Range

3. Subrutinas de lectura para cada una de las 6 clases principales.

'Loop through the Logics
Set x1Sheet = ThisWorkbook.Sheets("output")
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations(oc_Logical)
Dim no_logical op As Integer
no_logical op =hyOperations.Count
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Device: adjust
If hyOperations.Item(i). TypeName = "adjust" Then
'Retrive the type operation
Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 + 1)
xIRange.Value = "adjust"
'Retrive the Equip Names
Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the SolutionType
Set xIRange = xISheet.Range("'c" & 4 + 1)
If hyOperations.Item(i).SolutionType = 0 Then
xIRange.Value = "SecantMethod"
End If
If hyOperations.Item(i).SolutionType = 1 Then
xIRange.Value = "BroydenMethod"
End If
If hyOperations.Item(i).SolutionType = 2 Then
xIRange.Value = "SimultaneousSolution"
End If
'Retrive the AdjustedVariable
Set xIRange = xISheet.Range("d" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). Adjusted Variable
'Retrive the TargetVariable
Set xIRange = xISheet.Range("e" & 4 + 1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TargetVariable
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'End of row
Set xIRange = xISheet.Range("f" & 4 + 1)
xIRange.Value=" @ "

End If 'End of "adjust"

'Device: balanceop
If hyOperations.Item(i). TypeName = "balanceop" Then

'Retrive the type operation

Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 +1)

xIRange.Value = "balance"

'Retrive the Equip Names

Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 + 1)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name

'Retrive the AttachedFeeds

Set xIRange = xISheet.Range("c" & 4 + 1)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count

For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count - 1
Set xIRange = xISheet.Cells(4 + 1, j + 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j)

Next j

'Retrive the AttachedProducts

Set xIRange = xISheet.Cells(4 + 1, j + 4)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count

For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count - 1
Set xIRange = xISheet.Cells(4 + i, 4 + 1 + hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count + j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(j)

Next j

Set xIRange = xISheet.Cells(4 + i, 4 + 1 + hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count + j)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).BalanceOpType

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 0 Then
xIRange.Value = "MoleAndHeat"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 1 Then
xIRange.Value = "Mole"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 2 Then
xIRange.Value = "Mass"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 3 Then
xIRange.Value = "Heat"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 4 Then
xIRange.Value = "General"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 5 Then
xIRange.Value = "NotSet"
End If

If hyOperations.Item(i).BalanceOpType = 6 Then
xIRange.Value = "MassAndHeat"
End If

'End of row

Set xIRange = xISheet.Cells(4 + i, 4 + 2 + hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count +

hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count)
xIRange.Value =" @ "
End If 'End of "balanceop"
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'‘Device: recycle
If hyOperations.Item(i). TypeName = "recycle" Then
'Retrive the type operation
Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 + 1)
xIRange.Value = "recycle"
'Retrive the Equip Names
Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the FeedStream
Set xIRange = xISheet.Range("'c" & 4 + 1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the ProductStream
Set xIRange = xISheet.Range("d" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ProductStream
'End of row
Set xIRange = xISheet.Range("e" & 4 + 1)
xIRange.Value=" @ "
End If 'End of "recycle"

'DEVICES: DIGITALOP, FBCONTROLOP,

If hyOperations.Item(i). TypeName = "digitalop" Or hyOperations.Item(i). TypeName = "fbcontrolop" Then
'Retrive the type operation
Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 + 1)
If hyOperations.Item(i). TypeName = "digitalop" Then
xIRange.Value = "digital point"
Else: xIRange.Value = "pid_controller"
End If
'Retrive the Equip Names
Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the OutputObject
Set xIRange = xISheet.Range("c" & 4 + 1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).OutputObject
'End of row
Set xIRange = xISheet.Range("d" & 4 +1)
xIRange.Value=" @ "

End If 'End of "digitalop"

'Device: fhcontrolmpcop

If hyOperations.Item(i). TypeName = "fbcontrolmpcop" Then

'Retrive the type operation

Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 + 1)

xIRange.Value = "mpc_controller"

'Retrive the Equip Names

Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 +1)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name

'Retrive the OutputObject

Set xIRange = xISheet.Range("'c" & 4 + 1)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).OPValue

'End of row

Set xIRange = xISheet.Range("d" & 4 +1)

xIRange.Value=" @ "
End If 'End of "fbcontrolmpcop"

A2-5



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

Antonio Rodriguez Martinez
ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

ets
EQ

Departament d’Enginyeria Quimica

'Device: signalop
If hyOperations.Item(i). TypeName = "signalop" Then
'Retrive the type operation
Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 + 1)
xIRange.Value = "transfer function"
'Retrive the Equip Names
Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 + 1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the OutputObject
Set xIRange = xISheet.Range("c" & 4 +1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Parent
'End of row
Set xIRange = xISheet.Range(""d" & 4 + 1)
xIRange.Value =" @ "
End If 'End of "signalop"

'Device: selectionop
If hyOperations.Item(i). TypeName = "selectionop" Then
'Retrive the type operation
Set xIRange = xISheet.Range("a" & 4 +1)
xIRange.Value = "selector_block"
'Retrive the Equip Names
Set xIRange = xISheet.Range("b" & 4 + 1)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Parent
Set xIRange = xISheet.Range(""c" & 4 + 1)
'xIRange.Value = hyOperations.Item(i).NumberOfInputsValue
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Parent
'End of row
Set xIRange = xISheet.Range("d" & 4 + 1)
xIRange.Value =" @ "
End If 'End of "selectionop"
Nexti 'End of the For by Logics devices

Set hyFluidPackage = hyCase.Flowsheet.FluidPackage

Set hyStreams = hyCase.Flowsheet.MaterialStreams

Dim no_material stream As Integer 'No. of Material Streams
no_material_stream = hyStreams.Count

"Loop through the Material Streams

For i =0 To hyStreams.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 1)
xIRange.Value = "material stream"
'Retrive the Stream Names
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 2)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).Name
'Retrive the no_comp
Dim no_comp As Integer 'Numero de componentes
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 3)
xIRange.Value = hyFluidPackage.Components.Count
no_comp = hyFluidPackage.Components.Count No. de componentes
'Retrive the name comp
For j = 0 To hyFluidPackage.Components.Count - 1

A2-6



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

‘eg‘tﬁ Departament d’Enginyeria Quimica

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 +j)
xIRange.Value = hyFluidPackage.Components.Item(j).Name
Next j
'Retrieve the Vapour Fraction
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i). VapourFraction
'"Temperature
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 +no_comp + 1)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i). Temperature.GetValue("C")
'"Pressure
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 2)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).Pressure.GetValue("kPa")
'Mass Flow
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 3)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).MassFlow.GetValue("kg/h")
'Molar Flow
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 4)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).MolarFlow.GetValue("kgmole/h")
'Molar Enthalpy
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 5)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).MolarEnthalpy.GetValue("kJ/kgmole")
'Molar Entropy
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 6)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).MolarEntropy.GetValue("kJ/kgmole-C")
'Heat Flow
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 7)
xIRange.Value = hyStreams.Item(i).HeatFlow.GetValue("kJ/h")
'Mass Fraction
Set hyFlowsheet = hyCase.Flowsheet
Set hyStream = hyFlowsheet.MaterialStreams.Item(i)
Set hyComponents = hyCase.BasisManager.FluidPackages.Item(0). Components
For j = 0 To hyFluidPackage.Components.Count - 1
hyIndex = hyComponents.Index(j)
hyCompFrac = hyStream.ComponentMassFractionValue
hyVal = hyCompFrac(hyIndex)
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + no_comp + 8 +j)
xIRange.Value = hyVal
Next j
'Molar Fraction
For j = 0 To hyFluidPackage.Components.Count - 1
hyIndex = hyComponents.Index(j)
hyCompFrac = hyStream.ComponentMolarFractionValue
hyVal = hyCompFrac(hyIndex)
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical_op, 4 + (no_comp * 2) + 8 +j)
xIRange.Value = hyVal
Next j
'End of Material_Stream-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_logical op, 4 + (no_comp * 2) + 8 +j)
xIRange.Value=" @ "
Nexti 'End of loop of Material Streams

'Loop through the Energy streams

Set hyStreamsEnergy = hyCase.Flowsheet.EnergyStreams

Dim no_energy stream As Integer

no_energy stream = hyStreamsEnergy.Count 'No. of energy streams
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For i =0 To hyStreamsEnergy.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_material stream + no_logical op, 1)
xIRange.Value = "energy stream"
'Retrive the Streams Energy Names
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_material stream + no_logical op, 2)
xIRange.Value = hyStreamsEnergy.Item(i).Name
'Retrieve the Stream Energy Heat Flow in kW
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_material_stream + no_logical op, 3)
xIRange.Value = hyStreamsEnergy.Item(i).HeatFlow.GetValue("kJ/h")
'End of energy Stream-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_material_stream + no_logical op, 4)
xIRange.Value =" @ "

Nexti 'End of loop of Energy Streams

'Loop through Flow change equipment
"Loop through Mixer
Dimno LO MS _ES As Integer 'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams and EnergyStreams
no LO MS ES =no material stream+ no_logical op +no_energy stream
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("mixerop")
Dim no_mixerop As Integer
no_mixerop = hyOperations.Count 'No. of mixers
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES, 1)
xIRange.Value = "mixer"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_ LO_MS_ES, 2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the no_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count
'Retrive the name stream_in
For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count - 1
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS _ES, 4 +j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j)
Next j
'Retrive the name_stream_out
For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count - 1
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES, 4 +j+
hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(j)
Next j
'End of Mixer-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_ LO_MS_ES, 4 + hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count +
hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count)
x|Range.Value =" @ "
Nexti 'End of loop of Mixers

"Loop through Spliter

Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("teecop™)
Dim no_teeop As Integer

Dimno LO MS ES MX As Integer

no_teeop = hyOperations.Count 'No. of Spliters
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no LO MS ES MX=no LO MS ES +no mixerop 'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams,
EnergyStreams and Mixers

For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX, 1)
xIRange.Value = "split"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS _ES MX, 2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX, 3)
'xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Name
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the no_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX, 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
'Retrive the name stream_out
For j = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedProducts.Count - 1

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS _ES MX, 5 +j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(j)
Next j
'End of Spliter-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX, 5+
hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count)

xIRange.Value=" @ "

Nexti "End of loop of Spliters

'Loop through Pressure change equipment
'Loop through Valve
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("valveop")
Dim no_valve As Integer
Dimno LO MS ES MX TO As Integer
no_valve = hyOperations.Count 'No. of Valves
no LO MS ES MX TO=no LO MS ES MX +no_teeop 'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams,
EnergyStreams, Mixers and Spliters
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO, 1)
xIRange.Value = "valve"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO, 2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO, 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). ProductStream
'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO, 5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).PressureDrop
'End of valve-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO, 6)
xIRange.Value=" @ "
Nexti "End of loop of valves
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"Loop through Expander

Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("ExpandOp")

Dim no_expander As Integer

Dimno LO MS ES MX TO_VA As Integer

no_expander = hyOperations.Count 'No. of expander

no LO MS ES MX TO VA=no LO MS ES MX TO +no_valve 'Sum of LogicalOperations,

MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters and Valves

For i = 0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA, 1)
xIRange.Value = "expander"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO_ VA, 2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO_VA, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA, 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ProductStream
'Retrive the name energy stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO_VA, 5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). EnergyStream
'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO_ VA, 6)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).DeltaP
'End of Expander-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO_VA, 7)
xIRange.Value =" @ "

Nexti "End of loop of Expander

"Loop through Compressor
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("compressor")
Dim no_compressor As Integer
Dimno LO MS ES MX TO_ VA EX As Integer
no_compressor = hyOperations.Count 'No. of Compressor
no LO MS ES MX TO VA EX=no LO MS ES MX TO VA +no_expander 'Sum of
LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves and Expanders
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX, 1)
xIRange.Value = "compressor"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX,2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX, 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ProductStream
'Retrive the name_energy_stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX,5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). EnergyStream
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'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO_MS ES MX TO VA EX, 6)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). DeltaP
'End of Compressor-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO_VA EX,7)
xIRange.Value=" @ "

Nexti  'End of loop of Compressor

'Loop through Pump
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("pumpop")
Dim no_pump As Integer
Dim pressure_drop As Double
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO As Integer
no_pump = hyOperations.Count 'No. of Pumps
no LO MS ES MX TO VA EX CO=no LO MS ES MX TO VA EX +no_compressor 'Sum of
LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders and Compressors
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO VA EX CO, 1)
xIRange.Value = "pump"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO,?2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_ MS ES MX TO VA EX CO,3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO VA EX CO,4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). ProductStream
'Retrive the name_energy stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO_ VA EX CO, 5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). EnergyStream
'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO_MS ES MX TO VA EX CO, 6)
pressure_drop = hyOperations.Item(i).ProductPressure - hyOperations.Item(i).FeedPressure
xIRange.Value = pressure_drop
'End of Pump-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO,7)
xIRange.Value=" @ "
Nexti  'End of loop of Pump

'Loop through Temperature change equipment
'Loop through Heater
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("heaterop")
Dim no_heater As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO_PU As Integer
no_heater = hyOperations.Count 'No. of Heaters
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU=no LO MS ES MX TO VA EX CO +no_pump 'Sum of
LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors and
Pump
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO_ MS ES MX TO VA EX CO_PU, 1)
xIRange.Value = "heater"
'Retrive the Equip Name
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Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU,2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA _EX CO _PU, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no_ LO MS ES MX TO VA _EX CO _PU,4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ProductStream
'Retrive the name heat load
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU,5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Duty.GetValue("kJ/h")
'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU, 6)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).PressureDrop
'Retrive the temperature change
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO _PU,7)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).DeltaT
'End of Heater-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU, 8)
xIRange.Value=" @ "

Nexti 'End of loop of Heater

'"Loop through Cooler

Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("coolerop")

Dim no_cooler As Integer

Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET As Integer

no_cooler = hyOperations.Count 'No. of Cooler

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET=no LO MS ES MX TO VA EX CO PU+no heater

'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors,
Pump and Heater

For i = 0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET, 1)
xIRange.Value = "cooler"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET,2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).FeedStream
'Retrive the Name_stream out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET,4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ProductStream
'Retrive the name_heat load in Kj/h
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET,5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). Duty
'Retrive the pressure_drop
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU_ HET, 6)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).PressureDrop
'Retrive the temperature change
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET,7)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).DeltaT
'End of Cooler-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET, 8)
xIRange.Value=" @ "
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Nexti  'End of loop of Cooler

'Loop through Heat Exchanger
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("heatexop")
Dim no_heatexchanger As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL As Integer
no_heatexchanger = hyOperations.Count 'No. of Heat Exchanger
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL =
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET +no_cooler 'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams,
EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump, Heater and Cooler
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET COOL, 1)
xIRange.Value = "heat_exchanger h"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the Name tube side stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO_VA EX CO_PU HET COOL, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideFeed
'Retrive the Name tube side stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 4)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideProduct
'Retrive the Name_shell side stream in
Set xIRange = xISheet.Cells(i+ 4 + no LO MS ES MX TO_VA EX CO_PU HET COOL, 5)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideFeed
'Retrive the Name_shell side stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 + no LO MS ES MX TO_VA EX CO_PU HET COOL, 6)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideProduct
'Retrive the heat_transfer area [units : m2]
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 7)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). HeatTransferArea
'Retrive the length_tubes [units : m2]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO_ VA EX CO_PU HET COOL, 8)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeLength
'Retrive the no_tubes
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET COOL,9)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).NumberOfTubes
'Retrive the heat loss [units : kj/h]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 10)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). HeatLoss
If hyOperations.Item(i). TubeSideFeed. Temperature.GetValue("C") >
hyOperations.Item(i).ShellSideFeed. Temperature.GetValue("C") Then
'Retrive the heat_available [units : kj/h]
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 11)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideProduct.HeatFlow.GetValue("kj/h") -
hyOperations.Item(i). TubeSideFeed.HeatFlow.GetValue("kj/h")
'Retrive the heat_required [units : kj/h]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 12)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideProduct.HeatFlow.GetValue("kj/h") -
hyOperations.Item(i).ShellSideFeed.HeatFlow.GetValue("kj/h")
'Retrive the name hot stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 13)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideFeed
'Retrive the name cool stream
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Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET COOL, 14)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideFeed

Else:
'Retrive the heat _available [units : kj/h]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4+ no LO MS ES MX TO_VA EX CO_PU HET COOL, 11)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideProduct.HeatFlow.GetValue("kj/h") -

hyOperations.Item(i).ShellSideFeed.HeatFlow.GetValue("kj/h")
'Retrive the heat _required [units : kj/h]
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 12)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideProduct.HeatFlow.GetValue("kj/h") -
hyOperations.Item(i). TubeSideFeed.HeatFlow.GetValue("kj/h")

'Retrive the name_hot_stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO _PU HET COOL, 13)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ShellSideFeed
'Retrive the name cool stream
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL, 14)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeSideFeed

End If

'End of Heat Exchanger-row

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO _PU HET COOL, 15)

x|Range.Value =" @ "

Nexti  'End of loop of Heat Exchanger

'Loop through Separation systems
'Loop through Liquid_Liquid Extractor
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("ligligextractor")
Dim no_llextractor As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET COOL HX AC As Integer
no_llextractor = hyOperations.Count 'No. of L-L_Extractor
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC=
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX +no_aircooler 'Sum of LogicalOperations,
MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump, Heater,
Cooler,HeatExchanger and AirCooler
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO _PU HET COOL HX AC,1)
xIRange.Value = "liq_liq_extractor"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC,2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the No_stream _in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO_PU HET COOL HX AC,4
+))
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 + no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC,4
+))
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name_stream_out
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Set xIRange = xISheet.Cells(i+ 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC,S5

+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(k).Name

Next k

'Retrive the No_Stages

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC,5
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i). ColumnFlowsheet.ColumnStages.Count

'End of Liquid_Liquid Extractor-row

Set xIRange = xISheet.Cells(i+4 +no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC,6
+j+k)

xIRange.Value="@ "

Next i 'End of loop of Liquid Liquid_Extractor

'Loop through Flash
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("flashtank")
Dimno_flash As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE As Integer
no_flash = hyOperations.Count 'No. of Flash
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE=
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC +no_llextractor 'Sum of LogicalOperations,
MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump, Heater,
Cooler,HeatExchanger, AirCooler and LL-Extractor
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE, 1)
xIRange.Value = "flash"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,?2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the No_stream _in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,4 +j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE, 4 +j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,5+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedProducts(k).Name
Next k
'Retrive the Name_stream_vapour
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,5+j+k)
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xIRange.Value = hyOperations.Item(i). VapourProduct.Name
'Retrive the Name_stream_liquid
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,6+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).LiquidProduct.Name
'End of Flash-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE,7+j+k)
xIRange.Value =" @ "

Nexti  'End of loop of Flash

"Loop through 3 Phase Separator
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("sep3op™)
Dim no_sep3op As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO _PU HET COOL HX AC LLE FL As Integer
no_sep3op = hyOperations.Count 'No. of 3_Phase_Separator
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL=
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE + no_flash 'Sum of LogicalOperations,
MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump, Heater,
Cooler,HeatExchanger, AirCooler, LL-Extractor and Flash
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,1)
xIRange.Value = "3 phase separator”
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,?2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the No_stream _in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,4+))
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,4+j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k =0 To hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,5+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(k).Name
Next k
'Retrive the Name_stream_vapour
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,5+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). VapourProduct.Name
'Retrive the Name_stream_liquid
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Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,6+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).HeavyLiquidProduct.Name
'End of Distillation-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,7+j+Xk)
xIRange.Value="@ "

Nexti  'End of loop of 3_Phase Separator

'Loop through Distillation
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("distillation")
Dimno_distillation As Integer
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS As Integer
no_distillation = hyOperations.Count "No. of L-L_Extractor
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS=
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL +no_sep3op 'Sum of
LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump,
Heater, Cooler,HeatExchanger, AirCooler, LL-Extractor, Flash and 3PhaseSeparator
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL, 1)
xIRange.Value = "trayed"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the No_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i).AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,4+j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,4+j)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k =0 To hyOperations.Item(i).AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name_stream out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,5+j+Xk)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(k).Name
Next k
'Retrive the No_Stages
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,5+j+Xk)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). ColumnFlowsheet.ColumnStages.Count
'Retrive the Reflux_ratio
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,6+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). ColumnFlowsheet.RefluxRatio
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'End of Distillation-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL,7+j+k)
x|Range.Value =" @ "
Nexti 'End of loop of Distillation

'Loop through Reaction Systems
'Loop through CSTR
Set x1Sheet = ThisWorkbook.Sheets("output")
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("kineticreactorop")
Dimno CSTR As Integer
no_CSTR = hyOperations.Count 'No. of CSTR reactor
Dimno LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS As Integer
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS=
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS +no_distillation 'Sum of
LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves, Expanders, Compressors, Pump,
Heater, Cooler,HeatExchanger, AirCooler, LL-Extractor, Flash, 3PhaseSeparator and Distillation
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set x]Range = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS, 1)
xIRange.Value = "continuous_stirred tank reactor"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,?2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).Name
'Retrive the No_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS, 4 +))
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS, 4 +))
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,5+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts(k).Name
Next k
'Retrive the Vessel Volume [units - m3]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,5+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). Volume.Value
'Retrive the Reaction_type
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,6+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ReactionSet.Name
'Retrive the Pressure drop [units - kPa]
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Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,7+j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).PressureDropValue
'Retrive the Liquid_level [units - %]
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS, 8 +j+k)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).LiquidLevel Value
'End of CSTR-row
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +

no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS,9+j+k)
xIRange.Value=" @ "

Nexti  'End of loop of Liquid Liquid Extractor

'Loop through tubular_reactor
Set hyOperations = hyCase.Flowsheet.Operations("pfreactorop")
Dimno_tubular reactor As Integer
no_tubular_reactor = hyOperations.Count 'No. of tubular_reactor
Dim
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR_ER GR As
Integer
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR
=no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER+
no_gibbs_reactor 'Sum of LogicalOperations, MaterialStreams, EnergyStreams, Mixers,Spliters, Valves,
Expanders, Compressors, Pump, Heater, Cooler,HeatExchanger, AirCooler, LL-Extractor, Flash,
3PhaseSeparator, Distillation, CSTR, Conversion Reactor and Gibbs Reactor
For i =0 To hyOperations.Count - 1
'Retrive the function3
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 1)
xIRange.Value = "tubular_reactor"
'Retrive the Equip Name
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR_ER GR,?2)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). Name
'Retrive the No_stream_in
Set x]Range = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 3)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count
For j = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedFeeds.Count - 1
'Retrive the Name_stream_in
Set xIRange = x1Sheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,4
+)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedFeeds(j).Name
Next j
'Retrive the No_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,4
+)
xIRange.Value = hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count
For k = 0 To hyOperations.Item(i). AttachedProducts.Count - 1
'Retrive the Name_stream_out
Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,5
+j+k)
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xIRange.Value = hyOperations.Item(i).AttachedProducts(k).Name

Next k

'Retrive the No_tubes

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,5
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i). NumberOfTubes

'Retrive the diameter tubes [units - m]

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 6
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeDiameterValue

'Retrive the tube wall thickness [units - m]

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,7
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i). TubeWallThicknessValue

'Retrive the diameter particle [units - m]

Set xIRange = x1Sheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 8
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).CatalystParticleDiameterValue

'Retrive the solid_density [units - kg/m3]

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR,9
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).CatalystSolidDensity Value

'Retrive the reaction_type

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 10
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).ReactionSet.Name

'Retrive the pressure_drop [units - kPa]

Set x]Range = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 11
+j+k)

xIRange.Value = hyOperations.Item(i).PressureDropValue

'End of tubular_reactor

Set xIRange = xISheet.Cells(i + 4 +
no LO MS ES MX TO VA EX CO PU HET COOL HX AC LLE FL 3PS DIS CSTR CR ER GR, 12
+j+k)

xIRange.Value =" @ "

Nexti  'End of loop of tubular reactor

4. Fin de programa

MsgBox "End of program"

End Sub
Private Sub CommandButton1_Click()
UpdateStreamInfo

End Sub
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Anexo 3

Sistema de reglas de produccién para el modelo teleoldgico

Con el sistema de reglas de produccién se genera el modelo teleoldgico de los equipos
y dispositivos de un proceso quimico. Como se menciond en la seccion 4.3.1.2., el
sistema realiza los siguientes pasos:

1. ldentificacion de la clase. Las Units/Meta-units estan divididas en 5 clases:
reaccion, separaciéon, cambio de temperatura, cambio de presion y cambio de flujo.

2. Lectura de parametros segun la clase. Esta informacién esta especificada en la
Tabla 3 segun la clase y se utiliza para inferir la “hoja” correspondiente.

3. Inferencia o calculo de las “palabras clave”. Las “palabras clave” son un conjuntos
de atributos que permiten especificar y generar el modelo teleolégico.

Con base en los puntos anteriors, el presente Anexo esta organizado en 5 secciones:

A3.1. Estructuras de los arboles de decisiones para cada unas de las 5 clases.
A3.2. Nomenclatura para leer el arbol de decisiones.

A3.3. Semantica de los modelos teleoldgicos para cada una de las 5 clases.
A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las “palabras clave”.
A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

A3.1. Estructuras de los arboles de decisiones para cada unas de
las 5 clases.

Una vez identificada la clase de una determinada Unit/Meta-unit se realiza una
busqueda de la hoja correspondiente en funcion de sus parametros. La estructura
basica se muestra en la Figura A3.1.

Clase?
Reaccion Separacion Temperatura Presion Flujo

Figura A3.1. Arbol de decisiones para generar el modelo teleoldgico de Units/Meta-units.
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

Reaccion,

no
R(C1,C4, C3)
X-R1-X]

Input R,? Output R,?

si

R(C1,C9, C3)
X-R1-X]

R(C1,C4, C3)
[X-R1-R2-X]

R(C1,C9, C3)
[X-R1-R2-X]

no
Is prod.

. R(C1,C2,C3)
MP in R,

Output R,?
’ [X-R2-R1-X]

si no no
R(C1,C11,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C5,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C9,C3)
[X-R2-R1-X]

Is prod.

R(C1,C12,C3)
MPinR,

P, <<P,
[X-R2-R1-X]

no
R(C1,C13,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C16,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C9,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C14,C3)

P,>>P,
[X-R2-R1-X]

R(C1,C15,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C17,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C9,C3)
[X-R2-R1-X]

R(C1,C19,C3)

T<<T,
[X-R2-R1-X]

no

R(C1,C6,C8,C3)
[X- R2- R1-X]

R(C1,C18,C6,C3)
[X- R2- R1-X]

R(C1,C9,C3)
[X-R2-R1-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

T,>T,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

si si si
Is prod. Is prod.
MP in R, MP inR,

P,=P, =P,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

/\Si_
PP, 2P, ——P,>>P,

no

R(C1,C38,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C38,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C39,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

P,<<P,

R(C1,C44,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C39,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C44,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

si si SRNG
s prod.
L>>T, Pr=P =Py MP in R,

no

Is prod.
MP in R,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

R(C1,C51,C3)

P,zP,#P;
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C51,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

T,<<T,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

P,#P, %P,

R(C1,C60,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C61,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C62,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C60,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C61,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C62,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

P, <<P,

R(C1,C63,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C64,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C65,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C63,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C64,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C65,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

si

T,>>T,

no

A3-10



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

ABi®io Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010 Departament d’Enginyeria Quimica

Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

R(C1,C38,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

P,%P %P,

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

Is prod.

. R(C1,C38,C3)
MP inR,

P,<<P;
h [X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

si
R(C1,C39,C3)

P,<<P, P <<Ps
[X-R2-R1-R3-X]

no
R(C1,C44,C3)

[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

Is prod.
P.>>P ! R(C1,C39,C3)
1 3 MP inR, [X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C44,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

T, <<T,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

P,%P %P,

R(C1,C38,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C38,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C42,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C43,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

P,<<P,

R(C1,C39,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C44,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C39,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C44,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C45,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

T,#T,#T,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

10

11

P,#P, %P,

P,<<P,

R(C1,C51,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C51,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

A3-15



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

io Rodriguez Martinez

| 978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica

Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

10

T, <<T;
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

10

10

P,<<P,

R(C1,C51,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C51,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C52,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C53,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C54,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C55,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C56,C3)
[X-R2-R1-R3-X]

R(C1,C40,C3)
[X-R2-R1-R3-X]
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).

T,<<T,

P,>> P,
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).
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Figura A3.1. Para Reaccién (continuacion).
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Figura A3.1. Para Separacion y Temperatura (continuacion).
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Figura A3.1. Para Presion y Flujo (continuacion).
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A3.2. Nomenclatura para leer el arbol de decisiones.

Letras

R Reaccion

S Separacion

T Temperatura

P Presion

F Flujo

MP Producto principal

X Unit/Meta-unit con menor jerarquia que la Unit/Meta-unit en cuestion
Subindices

1 Se refiere a la Unit/Meta-unit en cuestion y sus propiedades

2,3 Se refiere a la Unit/Meta-unit de entrada o salida y sus propiedades

Notas para Reaccion.
= Los valores de las variables estan dentro de un +/- 10%
<< 6 >> Los valores de las variables estan fuera de un +/- 10%

Simbolos
2° Interrogacion sobre el modelo estructural o el valor de una variable de
. proceso
S1
“Hoja” del arbol de decisiones. Esta compuesta de:
FG(C1,C2,...) . . , .
X-FG-X] FG - Funcion general de la Unit/Meta-unit en cuestion

C1,C2,...,CN - Casos (templates) que aplican segun se especifica en la
semantica de los modelos teleoldgicos (ver seccion A3.3)
X-FG-X - Ejemplo del modelo estructural resultante.
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

clases.

Reaccién

Caso Descripcion

1 Transform reactants into main products and by-products.

2 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into [FAMILY_MAIN-
PRODUCT] (main-product) in [CONVERSION_R1] %.

3 With temperature-outlet: [TEMPERATURE] ° C and pressure-outlet:
[PRESSURE] kPa is achieved a conversion: [CONVERSION] %
in [TYPE_PHASE] phase.

4 Transform [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into [FAMILY_MAIN-
PRODUCT] (main-product) and [FAMILY_BY-PRODUCT] (by-product).

5 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same condition that the previous reactor.

6 Take place a second reaction at lower temperature than the previous
reaction. The DeltaT between the reactors is [T2-T1] °C.

7 Take place a second reaction at higher temperature than the previous
reaction. The DeltaT between the reactors is [T1-T2] °C.

8 Quenching the reaction to prevent damage the main product and/or catalyst.

9 Produce the intermediate (NAME-by-product-intermediate) necessary in the
next reactor.

10 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into [FAMILY_MAIN-
PRODUCT] (main-product) in [CONVERSION_R1] % by increment of
temperature.

11 Take place a second reaction with the same temperature and pressure than
the previous reactor.

12 Increase conversion [FAMILY _REACTANT] (reactant(s)) into [FAMILY_MAIN-
PRODUCT] (main-product) with lower pressure than the previous reactor.

13 Take place a second reaction with the same temperature but at lower
pressure than the previous reactor.

14 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into [FAMILY_MAIN-
PRODUCT] (main-product) with the same temperature but higher pressure
than the previous reactor.

15 Take place a second reaction with the same temperature but higher pressure

than the previous reactor.
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

clases.

Reaccion

Caso Descripcion

16 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature but lower pressure than the previous reactor.

17 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature but higher pressure than the previous reactor.

18 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the

same pressure but lower temperature than the previous reactor.

19 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into
[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with the same pressure but
lower temperature than the previous reactor.

20 Increase conversion [FAMILY _REACTANT] (reactant(s)) into
[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with lower temperature and
pressure than the previous reactor.

21 Take place a second reaction with lower temperature and pressure than the
previous reactor.

22 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
lower temperature and pressure than the previous reactor.

23 Produce the intermediate (NAME-by-product-intermediate) necessary in the
next reactor with lower temperature and pressure than the previous reactor.

24 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into
[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with lower temperature and
higher pressure than the previous reactor.

25 Take place a second reaction at lower temperature and higher pressure than
the previous reactor.

26 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
lower temperature but higher pressure than the previous reactor.

27 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same pressure but higher temperature than the previous reactor.

28 Increase conversion [FAMILY _REACTANT] (reactant(s)) into
[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with the same pressure but
higher temperature than the previous reactor.
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5
clases.

Reaccion

Caso Descripcion

29 Take place a second reaction with the same pressure but higher temperature
than the previous reactor and heating the reaction to prevent damage the
main product and/or catalyst.

30 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into
[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with higher temperature and
lower pressure than the previous reactor.

31 Take place a second reaction with higher temperature and lower pressure
than the previous reactor and heating the reaction to prevent damage
the main product and/or catalyst.

32 Produce the main product (main-product) with a secondary reaction at higher
temperature and lower pressure than the previous reactor.

33 Produce the intermediate (NAME-by-product-intermediate) necessary in the
next reactor with higher temperature and lower pressure than the previous
reactor.

34 Increase conversion [FAMILY_REACTANT] (reactant(s)) into

[FAMILY_MAIN-PRODUCT] (main-product) with higher temperature and
pressure than the previous reactor.

35 Take place a second reaction with higher temperature and pressure than the
previous reactor.

36 Produce main product (main-product) with a secondary reaction with higher
temperature and pressure than the previous reactor.

37 Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with the same temperature and pressure than the previous reactor.

38 Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with the same temperature but lower pressure than the previous
reactor.

39 Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with the same temperature but higher pressure than the previous
reactor.

40 Produce the intermediate (NAME-by-product-intermediate) necessary in the

next reactor in series.
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clases.

A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

Reaccion

Caso

41

42

43

44

45

46

47

48

49

50

51

52

53

54

Descripcion

Produce main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature and pressure than the previous reactor in series.

Take place a second reaction with the same temperature but lower pressure
than the previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature but lower pressure than the previous reactor in series.
Take place a second reaction with the same temperature but higher pres
sure than the previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature but higher pressure than the previous reactor in series.
Produce main product (main-product) with a secondary reaction with the
same temperature and pressure than the previous reactor in series.

Take place a second reaction with the same temperature and pressure than
the previous reactor in series.

Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with the same pressure but lower temperature than the previous
reactor.

Take place a second reaction with the same pressure but lower temperature
than the previous reactor in series.

Produce main product (main-product) with a secondary reaction with the
same pressure but lower temperature than the previous reactor in series.
Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with lower temperature and pressure than the previous reactor.

Take place a second reaction with lower temperature and pressure than the
previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
lower temperature and pressure than the previous reactor in series.
Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with lower temperature but higher pressure than the previous

reactor.
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clases.

A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

Reaccion

Caso

55

56

57

58

59

60

61

62

63

64

65

Descripcion

Take place a second reaction with lower temperature but higher pressure
than the previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
lower temperature but higher pressure than the previous reactor in series.
Increase production of main product (main-product) in this second reactor
in series with the same pressure but higher temperature than the previous
reactor.

Take place a second reaction with the same pressure but higher temperature
than the previous reactor in series.

Produce main product (main-product) with a secondary reaction with the
same pressure but higher temperature than the previous reactor in series.
Increase production of main product (main-product) in this second reactor in
series with higher temperature but lower pressure than the previous reactor.
Take place a second reaction with higher temperature but lower pressure
than the previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
higher temperature but lower pressure than the previous reactor in series.
Increase production of main product (main-product) in this second reactor
in series with higher temperature and pressure than the previous reactor.
Take place a second reaction with higher temperature and pressure than
the previous reactor in series.

Produce the main product (main-product) with a secondary reaction with
higher temperature and pressure than the previous reactor in series.
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

clases.

Separacion

Caso Descripcion

1 Separates and increases the concentration of chemical substances by
means physico-chemical processes.

2 Separates the [SUBSTANCE-ROLE] ([substance.name])] by [TYPE-
SEPARATION] from all chemical substances: [substance.name-substances].

3 Increases the concentration of [SUBSTANCE-ROLE] ([substance.name])]
until [substance.mass_fraction] %mass.

4 Purifies by [TYPE-SEPARATION] the reactor feed.

5 Increases the concentration of reactants ([reactant.name]) until
[reactants.mass_fraction] %mass.

6 Separates and purifies the main product ([main-product.name]) of by-
products ([by-products.names]).
by [TYPE-SEPARATION].

7 Separates and purifies the main product with a concentration of [main-

product.mass_fraction] %mass.

8 Separates the products of reactants (by [TYPE-SEPARATION]) coming from
reactor [reactor.input.name] as preparation before feed the reactor
[reactor.output.name].
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

clases.
Temperatura
Caso Tipo de equipo Descripcion
1 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s) as part
of an energy integration system.
2 Heater Increase the temperature of [ROLE_INLET_STREAM]
stream ([NAME-INLET-STREAM]).
Cooler Decrease the temperature of
[ROLE_INLET_STREAM] stream ([NAME-INLET-
STREAM]).
HE Interchange energy between hot-stream [NAME-HOT-

STREAM: ROLE_INLET_STREAM].
and cold-stream [NAME-COLD-STREAM:
ROLE_INLET_STREAM] to save energy.

3 Heater Increase the temperature (in [DELTA-
TEMPERATURE] °C) of [ROLE_INLET_STREAM]
+[EFFECT-PHASE].

Cooler Decrease the temperature (in [DELTA-
TEMPERATURE] °C) of [ROLE_INLET_STREAM]
+[EFFECT-PHASE].

HE Decrease the temperature of hot-stream (in [DELTA-
TEMPERATURE] °C) +[EFFECT-PHASE]. In another
hand, increase the temperature of cold-stream (in
[DELTA-TEMPERATURE] °C) +[EFFECT-PHASE].

4 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s) as part
of separation system.

5 Heater Increase the temperature of [ROLE_INLET_STREAM]
stream ([NAME-INLET-STREAM]) to provide the
conditions  required +[WHO-X-CONNECTED-TO-
OUTPUT] (+[NAME-EQUIPMENT-CONNECTED-TO-
OUTPUT])
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

clases.

Temperatura

Caso Tipo de equipo Descripcion

5 Cooler Decrease the temperature of
[ROLE_INLET_STREAM] stream ([NAME-INLET-
STREAM])) to provide the conditions required +[WHO-
X-CONNECTED-TO-OUTPUT] (+[NAME-
EQUIPMENT-CONNECTED-TO-OUTPUT])).

HE Increase the temperature of cold-stream [NAME-
COLD-STREAM: ROLE_INLET_STREAM] to provide
the conditions required [WHO-X-CONNECTED-TO-
OUTPUT_COLD-STREAM]  (+[NAME-EQUIPMENT-
CONNECTED-TO-OUTPUT))

6 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s) as part
of separator feed preparation system.

7 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s) as part
of a reaction process without separation system.

8 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s) as part
of reactor feed preparation system.

9 Heater/Cooler/HE Change the temperature of material stream(s).

A3-32



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI
METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
ABi®io Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica

clases.

A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5

Presion

Caso

Tipo de equipo

All

Compressor/Pump

Expander/Valve

All

All

All

Compressor/Pump

Expander/Valve

All

All

All

Descripcion

Change the pressure of material streams as part of a
materials transport system.

Increase the pressure in [DELTA-PRESSURE] kPa
and transport the [TYPE-ROLE_INLET-STREAM] in
[TYPE-PHASE] [NAME-EQUIPMENT-
OUTPUT].

Decrease the pressure of [TYPE-ROLE_INLET-
STREAM] stream coming from [NAME-EQUIPMENT-
INTPUT].

Change the pressure of material stream(s) as part of

phase to

an energy integration system.

Change the pressure of material stream(s) as part of
separation system.

Change the pressure of material stream(s) as part of
separator feed preparation system.

Increase the pressure in [DELTA-PRESSURE] kPa of
[TYPE-ROLE_INLET_STREAM] stream name/phase:
[NAME-INLET-STREAM]/[TYPE-PHASE]) to provide
the conditions required +[WHO-X-CONNECTED-TO-
OUTPUT] (+[NAME-EQUIPMENT-CONNECTED-TO-
OUTPUT])

Decrease the pressure in [DELTA-PRESSURE] kPa
of [TYPE-ROLE_INLET_STREAM] stream
(name/phase:[NAME-INLET-STREAM]/[TYPE-
PHASE]) to provide the conditions required +[WHO-
X-CONNECTED-TO-OUTPUT] (+[NAME-
EQUIPMENT-CONNECTED-TO-OUTPUT]).

Change the pressure of material stream(s) as part of
a reaction process without separation systems.
Change the pressure of material stream(s) as part of
reactor feed preparation system.

Change the pressure of material stream(s)
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5
clases.

Flujo

Caso Tipo de equipo Descripcion

1 Mixer 1.1 Combines two or more inlet streams to produce a
single outlet stream.

1.2 Combines [NUMBER_INPUT_STREAM] whit the
role(s): [LIST_ROLE_INPUT-STREAM]into a single
outlet process stream.

1.3 Combines [NUMBER_INPUT_STREAM] (
[LIST_NAME_INLET-STREAM] ) whit the mass flow:
[MASS-FLOW-STREAM] (kg/h) into a single outlet
process stream ([LIST_NAME_OUTLET-STREAM] )

2 Spliter 2.1 Divides inlet stream into multiple streams with the
same conditions and composition as the inlet stream.

2.2 Divides the inlet [LIST_ROLE_INPUT-STREAM]
stream into [NUMBER_INPUT_STREAM] outlet
streams before sending to outlet process.

2.3 Divides mass flow ( [MASS-FLOW-STREAM] (kg/h)
of inlet stream ( [LIST_NAME_INLET-STREAM]) into
proportion: [LIST_QUOTIENT-MASS-FLOW] % of
[LIST_NAME_OUTLET-STREAM] respectively
before sending to outlet process.

3 Mixer 3.1 Combines two or more inlet streams to produce a
single outlet strea.

3.2 Combines [NUMBER_INPUT_STREAM] whit the
role(s):  [LIST_ROLE_INPUT-STREAM] into a
single outlet stream as preparation to [NEXT_STEP]
step.

3.3 Combines [NUMBER_INPUT_STREAM] streams
([LIST_NAME_INLET-STREAM]) whit the mass flow:
[MASS-FLOW-STREAM] (kg/h) into a single outlet
process stream ([LIST_NAME_OUTLET-STREAM])
as preparation to [NEXT_STEP] step
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A3.3. Semantica de los modelos teleolégicos para cada una de las 5
clases.

Flujo
Caso Tipo de equipo Descripcion
4 Spliter 4.1 Divides inlet stream into multiple streams with the

same conditions and composition as the inlet stream.

4.2 Divides the inlet [LIST_ROLE_INPUT-STREAM]
stream into [NUMBER INPUT_STREAM] outlet
streams as preparation to [NEXT_STEP] step.

4.3 Divides mass flow ( [MASS-FLOW-STREAM] (kg/h)
of inlet stream ( [LIST_NAME_INLET-STREAM] ) into
proportion: [LIST_QUOTIENT-MASS-FLOW] % of
[LIST_NAME_OUTLET-STREAM] respectively as
preparation to [NEXT_STEP] step
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“palabras clave”.

A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Reaccion

Palabra clave

[FAMILY _REACTANT]

[FAMILY_MAIN_PRODUCT]

[FAMILY_BY_PRODUCT]

[LIST_MAIN_PRODUCTS]

[LIST_REACTANTS]

[CONVERSION]

[TEMPERATURE_OUTLET]

[PRESSURE_OUTLET]

[TYPE_PHASE]

Descripcion

Familia a la que pertenece el
o los reactivos
(REACTANT). Buscar en el
archivo:
Classification-Substance.xls
hoja DB

Familia a la que pertenece
una especie quimica. Buscar
en el archivo:
Classification-Substance.xls
hoja DB

Familia a la que pertenece
una especie quimica. Buscar
en el archivo:
Classification-Substance.xls
hoja DB

Es el nombre o los nombres
de las especies quimicas
identificadas por el usuario
como “MAIN_PRODUCTS”

Es el nombre o los nombres
de las especies quimicas
identificadas por el usuario
como “REACTANTS”

Es el cociente entre la masa
del reactivo que se consume
en un reactor y la cantidad
que se alimenta multiplicado
por 100

Es la temperatura de la
corriente de salida del
reactor

Es la presion de la corriente
de salida del reactor

Es el estado fisico de la
materia: sélido, liquido o
gaseoso

Como inferirlo

Buscar el nombre de la substancia en
cuestion en la primer columna y asignarle
el string de la segunda columna a keyword.
Ejemplo:

Si Reactant = Methane

Entonces [FAMILY_REACTANT] =

Alkane

Lo mismo que [FAMILY_REACTANT] pero
ahora para el “main-product”

Ejemplo:

Si MAIN_PRODUCT = Ammonia
Entonces [FAMILY_MAIN_PRODUCT] =
NitrogenCompound

Lo mismo que [FAMILY_REACTANT] pero
ahora para el “BY-PRODUCT”

Ejemplo:

Si BY_PRODUCT = Aniline

Entonces [FAMILY_BY_PRODUCT] =
Amine

Ver la lista de “definiciones” de roles por
parte del usuario. El usuario identifica de
las especies quimicas presentes en el
proceso el o los “Main-Product”

Ver la lista de “definiciones” de roles por
parte del usuario. El usuario identifica de
las especies quimicas presentes en el
proceso el o los “Reactants”

Ver ec. A3.4.1.

Ver el “stream” conectado a la salida del
reactor y asignarle el valor de la
TEMPERATURA del stream

Ver el “stream” conectado a la salida del
reactor y asignarle el valor de la PRESION
del stream

Con ayuda del “FRACTION-VAPOUR”
determinar la fase:

Si FV = 0 Entonces “Liquid”

Si FV entre 0 y 1 Entonces “Vapour”
Si FV = 1 Entonces “Gaseous
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las
“palabras clave”.

Reaccidn
Palabra clave Descripcion Como inferirlo
[DELTA T2 - DELTA T1] Es la diferencia de Asignar el valor de la diferencia de la
- T~ - temperatura entre el reactor temperatura de los stream de salida del
1y2 reactor 2 menos la temperatura del stream
de salida del reactor 1
[DELTA] = TreactorZ - Treactor‘l
[DELTA_T1_- DELTA_T2] Lo mismo que el caso Asignar el valor de la diferencia de la
- - anterior pero invirtiendo el temperatura de los stream de salida del
orden de las temperaturas reactor 2 menos la temperatura del stream
de salida del reactor 1
[DELTA"'] = Treactor1 - Treactorz
[NAME_BY_PRODUCT_INTER Es la substancia que el Asignar el nombre de la substancia que el
MEDIATE] usuario a identificado como usuario a identificado como producto

“Product Intermediate” intermedio (Product Intermediate)

Caélculo de la conversion de un reactivo i en un reactor:

Ec. (A3.4.1)

mass_fraction|, * mass_flow
Conversion j = {1 - [ - ! _floWlourput } *100

[mass_fraction|; * mass_flow],-,,pu,

A3-37



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

ABi®io Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica

“palabras clave”.

A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Separacion

Palabra clave

[SUSTANCE_ROLE]

[NAME_SUSTANCE]

[TYPE_SEPARATION]

[LIST_SUBSTANCES]

[LIST_REACTANTS]

[LIST_MAIN_PRODUCTS]

[LIST_BY_PRODUCTS]

[NAME_INPUT_REACTOR]

[NAME_OUTPUT_REACTOR]

Descripcion

Es el “rol” del stream que se
le asigna en funcion de la
concentracion de la
substancia con mayor
concentracion.

Es el nombre de la
substancia con mayor
“mass-fraction” en el stream
y que por ende le da el
nombre al campo
[SUSTANCE_ROLE]

Es el tipo de sistema de
separacion

Es el nombre de la o las
substancia que se separan
de [NAME_SUSTANCE]

Es el nombre o los nombres
de las especies quimicas
identificadas por el usuario
como “REACTANTS”

Es el nombre o los nombres
de las especies quimicas
identificadas por el usuario
como “MAIN_PRODUCTS”

Es el nombre o los nombres
de las especies quimicas
identificadas por el usuario
como “BY_PRODUCTS”

Es el nombre del reactor o
reactores que se encuentra
conectado(s) a la entrada
del sistema de separacion

Es el nombre del reactor o
reactores que se encuentra
conectado(s) a la salida del
sistema de separacion

Como inferirlo

Determinar la substancia con mayor “mass-
fraction” en el stream y asignar los campos
seguin Tabla A3.4.1.

Una vez se haya determinado la
substancia con mayor “mass-fraction”
asignar el nombre de ésta al keyword

Los equipos de separacion tienen ya una
etiqueta del tipo de separacion. Los
posibles campos son:

Flash, Distillation, Absorption, Stripping,
Extractive distillatio, Azeotropic distillation,
Liquid-Liquid extraction, Crystallization,
Adsorptio, Membranes, Leachin, Drying.

Una vez determinada [NAME_SUSTANCE]
el keyword [LIST_SUBSTANCE] sera la
lista de los nombres de las demas
substancias. Por ejemplo, si se tiene un
stream con las substancias ABy C, y
[NAME_SUSTANCE] es B, entonces
[LIST_SUBSTANCE] sera A,C

NOTA:

Si el “mass-fraction” de una substancia es
0 (cero), ésta substancia no formara parte
de la lista.

Ver la lista de “definiciones” de roles por
parte del usuario. El usuario identifica las
substancias presentes en el proceso el o
los “Reactants”

Ver la lista de “definiciones” de roles por
parte del usuario. El usuario identifica las
especies quimicas presentes en el proceso
el o los “MAIN_PRODUCTS”

Ver la lista de “definiciones” de roles por
parte del usuario. El usuario identifica las
especies quimicas presentes en el proceso
el o los “BY _PRODUCTS”

Ver el o los reactores conectados a la
entrada del sistema de separacion.

Tomar los nombres del o los reactores y
asignarlos al keyword

Ver el o los reactores conectados a la
salida del sistema de separacion.

Tomar los nombres del o los reactores y
asignarlos al keyword
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“palabras clave”.

A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Separacion

Palabra clave

[CONCENTRATION]

Descripcion

Es la concentracién en
porciento masa (%mass) de
una substancia. En este
caso es la substancia que le
da nombre:

[NAME_SUSTANCE] en el
caso 2, [LIST_REACTANTS]
enel caso 5
[LIST_MAIN_PRODUCT] en
el caso 7.

En general en los sistemas
de Separacion hay mas de
un stream de salida. Aqui se
deben considerar todos los
stream de salida para
determinar el que tiene
mayor concentracion de la
substancia que se desea
separar.

Como inferirlo

1. Determinar cual es el caso que se va a
aplicar:

Caso 2

Caso 5

Caso 7
2. Determinar los stream de salida del
sistema de separacion.
3. En funcion del caso a aplicar determinar
cual sera la substancia a buscar.
* Caso 2 debe ser la que le de nombre a
[NAME_SUSTANCE]
* Caso 5 es la substancia identificada como
“Reactants”
* Caso 7 es la substancia identificada como
“Main product”
4. Una vez identificada la substancia,
determinar por comparacion con todos los
stream en cual se tiene el mayor “mass-
fraction” de la substancia en cuestion.
5. Multiplicar por 100 el “mass-fraction”
resultante del punto 4.
6. Asignar el valor del punto 3 al keyword
[CONCENTRATION]

Tabla A3.4.1. Asignacion del “rol” de una corriente de proceso [SUSTANCE_ROLE].

[SUSTANCE_ROLE] Condiciéon que se debe cumplir

raw material all input streams in case there are not reactor

utility input streams for combustion, i.e. air, oil, fuel oil, fuel gas, natural gas.
input streams for heat, i.e. Low (3-5 bar)/medium(10-15 bar)/high(40-50
bar) pressure steam
input stream for cool, i.e. Cooling water (from cooling tower), river water,
refrigerated water
input energy stream, i.e. Electric heat (specify 220,440, 660 V service)

reactants all the streams before they are fed the reactor

products all the exit streams of the reactor

main product high concentration of main product

by-product high concentration of by-product(s)

recycle gaseous reactants plus inert gas and/or gaseous by-products
high concentration of reactants
reversible by-products

vent all gaseous by-products and feed impurities

Fuel by-products to fuel

waste by-products to waste treatment

solvent high concentration of solvent
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las
“palabras clave”.

Temperatura
Palabra clave Descripcion Como inferirlo
[ROLE_INLET STREAM] Es el “rol” del stream de Determinar la substancia con mayor “mass-

entrada que se le asigna en fraction” en el stream de entrada y asignar
funcién de la substancia con ~ los campos segun Tabla A3.4.2.

mayor concentracion. NOTA.
NOTA: En el caso del HE deben determinarse

1. Para el caso del HE habra  para la hot-stream y para la cold-stream.
que determinar 2

[ROLE_INLET_STREAM]:

uno para la hot-stream y otro

para la cold-stream.

2. Es equivalente al keyword

[SUSTANCE_ROLE] de los

sistemas separacion.

[NAME_INLET_STREAM] Es el nombre del stream de 1. Determinar el stream de entrada al
entrada al Heater o Cooler Heater o Cooler.
2. Asignar el nombre del stream al keyword
NOTA:

Solo aplica para Heater y Cooler.

[EFFECT_PHASE]] Es el cambio fisico que 1. Determinar los stream de entrada y
provoca un equipo de salida de los equipos de cambio de
cambio de temperatura en temperatura.
un stream. NOTA:

En el caso de Heater y Cooler solo hay una
de entrada y una de salida.

Para el caso de HE hay dos de entrada y
dos de salida. El de mayor temperatura de
entrada se identifica como “hot-stream” y el
de menor como “cold-stream”

2. Con el dato de “FractionVapour” de los
stream de entrada y salida aplicar los
criterios de la Tabla A3.4.2. para
determinar el campo [OBJECTIVE-TEMP].
3. En funcion del [OBJECTIVE TEMP] se
determina el texto que debe tener
[EFFECT-PHASE] como se muestra en la
Tabla A3.4.3.

4. En la Tabla A3.4.3 los keyword [INPUT-
TYPE-PHASE] y [OUTPUT-TYPE-PHASE]
son la fase del stream de entrada y la fase
del stream de salida respectivamente. Se
evaluan en funcion del FractionVapour de
los stream.

NOTA:

Si FV = 0 entonces TYPE-PHASE es
“liquid”

Si FV entre 0 y 1 entonces TYPE-PHASE
es “vapour”

Si FV =1 entonces TYPE-PHASE es
“l|gaseous”
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“palabras clave”.

A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Temperatura

Palabra clave

[WHO_X_CONNECTED_
TO_OUTPUT]

[WHO_X_CONNECTED_TO
_OUTPUT_COLD_STREAM|]

[DELTA_TEMPERATURE]

[INAME_EQUIPMENT _
OUTPUT]

Descripcion

Es el o los equipos que
estan conectados a la salida
del equipo.

NOTA:

Aplica solo para Heater y
Cooler

Es el mismo caso del
keyword anterior pero para
el HE.

Es la diferencia de
temperatura entre el stream
de entrada y el de salida
para el caso del Heater y
Cooler.

Para el caso del HE es la
diferencia de temperatura
entre la entrada y salida del
hot-stream por un lado, y la
diferencia de temperatura
entre la entrada y la salida
del cold-stream.

Es el nombre del o los
equipos conectados a las
salida del equipo de cambio
de temperatura. Se

presentan dos posibilidades:

a. Para Heater y Cooler
son los equipos conectados
a la salida.

b. Para HE

son los equipos conectados
a la “cold-stream”

Como inferirlo

1. Determinar la funcién principal de los
equipos conectados a la salida del equipo.
Asignarlos a una variable X

NOTA:

Por ejemplo si hay 3 equipos y dos de ellos
tienen la misma funcién principal, X solo
tendra el valor de 2. Asi si hay 2 reactores
y un separador, X sera R,S.

Si hay otro caso donde haya 1 reactor, 1
separador, 1 de cambio de temperatura,
entonces, X sera R,S,T

2. Con el valor de X buscar el texto
correspondiente en la Tabla A3.4.4y
asignarselo al keyword.

1. Determinar la funcion principal de los
equipos conectados a la salida del HE pero
a la cold-stream. Asignarlos a una variable
X

NOTA:

Por ejemplo si hay 3 equipos y dos de ellos
tienen la misma funcion principal, X solo
tendra el valor de 2. Asi si hay 2 reactores
y un separador, X sera R,S.

Si hay otro caso donde haya 1 reactor, 1
separador, 1 de cambio de temperatura,
entonces, X sera R,S,T

2. Con el valor de X buscar el texto
correspondiente en la Tabla A3.4.4. y
asignarselo al keyword.

1. Determinar los stream de entrada y
salida del Heater y Cooler.
2. Para Heater y Cooler:
Toutput — Tinput
Para HE:
(Toutput —Tinput) del hot-stream
(Toutput —Tinput) del cold-stream

Para Heater y Cooler:

Ver los equipos de los equipos conectados
a las salida y traer los nombres.

Para HE:

Ver los equipos conectados a la salida del
“cold-stream”

A3-41




UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA

ABi®io Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

Departament d’Enginyeria Quimica
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“palabras clave”.

Temperatura

Palabra clave

[INAME_HOT_STREAM:
ROLE_INLET_STREAM]

[NAME_COLD_STREAM:

ROLE_INLET_STREAM]

Descripcion Como inferirlo

1. Identificar la “hot-stream”
2. Buscar el nombre del hot-stream. El

Es el nombre y el “rol” del
stream identificado como

"hot-stream” nombre asignarlo al keyword
NAME_COLD_STREAM
NOTA: 3. Con ayuda de los mass-fraction de las

substancias de entrada identificar el “rol”
del stream. Ver Tabla A3.4.1.

1. Identificar la “cold-stream”
2 .Buscar el nombre del cold-stream. El

Solo aplica para HE

Es el nombre y el “rol” del
stream identificado como

”cold-stream” nombre asignarlo al keyword
NAME_COLD_STREAM
NOTA: Con ayuda de los mass-fraction de las

substancias de entrada identificar el “rol”
del stream. Ver Tabla A3.4.1.

Solo aplica para HE

Tabla A3.4.2. Determinacion del keyword [OBJECTIVE-TEMP] en funcién del
“FractionVapour” de las corrientes de proceso.

[OBJECTIVE-TEMP]

CONDITION

vaporize totally

Si FVinput < 1y FVoutput = 1

vaporize

Si FVinput <1y 0 <FVoutput <1y FVinput < Fvoutput

Heat

1) Si FVinput = 0 y FVoutput = 0 y Tinput < Toutput 6

2) Si 0 < FVinput <1y 0 < FVoutput <1y FVinput < Fvoutput y Tinput <
Toutput 6

3) Si FVinput =1 y FVoutput = 1 y Tinput < Toutput

condense totally

Si FVinput > 0 y FVoutput =0

condense Si FVinput > 0 y 0 < FVoutput < 1 y FVinput > Fvoutput

cool 1) Si FVinput = 0 y FVoutput = 0 y Tinput > Toutput 6
2) Si0 < FVinput <1y 0 < FVoutput <1 y FVinput > Fvoutput y Tinput >
Toutpu 6
3) Si FVinput =1 y Fvoutput = 1 y Tinput > Toutput

FVinput Fraccion Vaporizada de la corriente de ENTRADA

FVoutput Fraccion Vaporizada de la corriente de SALIDA

Tinput Temperatura de la corriente de ENTRADA

Toutput Temperatura de la corriente de SALIDA

Tabla A3.4.3. Determinacion del keyword [EFFECT-PHASE] en funcion de [OBJECTIVE-

TEMP].

If [OBJECTIVE-TEMP]

Then [EFFECT-PHASE] is:

vaporize totally

and produce a stream phase change ([INPUT-TYPE-PHASE] to
[OUTPUT-TYPE-PHASE])

vaporize

and vaporize partially the stream

heat

and heat the stream

condense totally

and produce a stream phase change ([INPUT-TYPE-PHASE] to
[OUTPUT-TYPE-PHASE])

condense

and condense partially the stream

cool

and cool the stream
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las
“palabras clave”.

Temperatura

Tabla A3.4.4. Determinacién del keyword [WHO_X CONNECTED_TO_OUTPUT] en
funcion de las funciones principales de los equipos de la salida para temperatura.

Valor de X Valor del keyword [WHO_X_CONNECTED_TO_OUTPUT]
IfX=R for reaction system

IfX=8 for separation system

IfX=T for the next temperature step

IfX=P for the pressure step

IfX=F for flow step

IfX=0 for its output of process

IfX=R,S for reaction and separation systems

fX=RT for reaction system

IfX=R,P for reaction system

IfX=RF for reaction system

IfX=R,0 for reaction system

If X=8,T for separation system

IfX=8,P for separation system

IfX=S,F for separation system

If X=S,0 for separation system

IfX=T,P for the next temperature step

IfX=T,F for the next temperature step

IfX=T,0 for the next temperature step and its output of process
IfX=P,F for the pressure step

If X=P,0 for the pressure step and its output of process
IfX=F,0 for its output of process

IfX=R,ST for reaction and separation systems

If X=R,S,P for reaction and separation systems

If X=R,S,F for reaction and separation systems

IfX=R,S,0 for reaction and separation systems

fX=RT,P for reaction system

IfX=RT,F for reaction system

IfX=R,T,0 for reaction system

IfX=R,P,F for reaction system

IfX=R,P,0 for reaction system

If X=R,F,O for reaction system

If X=S8,T,P for separation system

If X=S8,TF for separation system

IfX=S,T,0 for separation system

If X=S8,P,F for separation system

If X=8,P,0 for separation system

If X=S,F,O0 for separation system

IfX=T,P,F for the next temperature and pressure steps
IfX=T,P,0 for the next temperature and pressure steps and its output of process
IfX=T,F,0O for the next temperature step and its output of process
If X=P,F,O for the pressure step and its output of process
IfX=R,S,T,P for reaction and separation systems

IfX=R,ST,F for reaction and separation systems

IfX=R,S,T,O for reaction and separation systems

IfX=S,T,P,F for separation system

IfX=8§,T,P,0O for separation system

IfX=T,P,F,O for the next temperature and pressure steps and its output of process
IfX=R,ST,PF for reaction and separation systems

IfX=R,S,T,P,0O for reaction and separation systems

If X=S8,T,P,F,O for separation system
If X=R,S,T,P,F,O0 for reaction and separation systems
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Presion
Palabra clave

[TYPE_PHASE]

[ROLE_INLET_STREAM]

[NAME_EQUIPMENT_INPUT]

[NAME_EQUIPMENT_
OUTPUT]

[NAME_INLET_STREAM]

[WHO_X_CONNECTED_
TO_OUTPUT]

[DELTA_PRESSURE]

Descripcion

Es el estado fisico de la
materia: sélido, liquido o
gaseoso

Es el “rol” del stream de
entrada que se le asigna en
funcion de la substancia con
mayor concentracion.

Es el nombre del equipo que
esta conectado a la entrada
del equipo de presion.

Es el nombre del equipo que
esta conectado a la salida
del equipo de presion.

Es el nombre del stream que
esta conectado a la entrada
del equipo de presion.

Es el o los equipos que
estan conectados a la salida
del equipo.

Es la diferencia de presion
entre el stream de salida
menos el de entrada

Como inferirlo

Con ayuda del “FRACTION-VAPOUR”
determinar la fase del stream de entrada:
Si FV = 0 Entonces “Liquid”
Si FV entre 0 y 1 Entonces “Vapour”
Si FP = 1 Entonces “Gaseous”

Determinar la substancia con mayor “mass-
fraction” en el stream de entrada y asignar
los campos segun Tabla A3.4.1.

1. Identificar el equipo que esta conectado
a la entrada del equipo de presion.
2. Asignar el nombre del equipo al keyword

1. Identificar el equipo que esta conectado
a la salida del equipo de presion.
2. Asignar el nombre del equipo al keyword

1. Identificar el stream que esta conectado
a la entrada del equipo de presion.
2. Asignar el nombre del equipo al keyword

1. Determinar la funcion principal de los
equipos conectados a la salida del equipo.
Asignarlos a una variable X

NOTA:

Por ejemplo si hay 3 equipos y dos de ellos
tienen la misma funcioén principal, X solo
tendra el valor de 2. Asi si hay 2 reactores
y un separador, X sera R,S.

Si hay otro caso donde haya 1 reactor, 1
separador, 1 de cambio de temperatura,
entonces, X sera R,S, T

2. Con el valor de X buscar el texto
correspondiente en la Tabla A3.4.1y
asignarselo al keyword.

1. Ver el stream de entrada al equipo de
presion y obtener el valor de la presion
(este valor sera Py, )
2. Ver el stream de salida del equipo de
presion y obtener el valor de la presion
(este valor sera P )
3. Calcular la diferencia:

Poutput - Pinput
Y asignarselo al keyword
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Presion

Tabla A3.4.5. Determinacion del keyword [WHO_X _CONNECTED_TO_OUTPUT] en
funcion de las funciones principales de los equipos de la salida para presion.

Valor de X Valor del keyword [WHO_X_CONNECTED_TO_OUTPUT]
IfX=R for reaction system

IfX=S8 for separation system

fX=T for temperature change step

fX=P for the next pressure step

IfX=F for flow change step

IfX=0 for its output of process

IfX=R,S for reaction and separation systems

IfX=R,T for reaction system

IfX=R,P for reaction system

IfX=RF for reaction system

If X=R,0 for reaction system

IfX=8,T for separation system

If X=S8,P for separation system

If X=S8,F for separation system

If X=S§,0 for separation system

IfX=T,P for temperature change step

fX=T,F for temperature change step

IfX=T,0 for temperature change step and its output of process
IfX=P,F for the next pressure step

IfX=P,0 for the next pressure step and its output of process
IfX=F,O for its output of process

IfX=R,ST for reaction and separation systems

IfX=R,S,P for reaction and separation systems

If X=R,S,F for reaction and separation systems

If X=R,S,0 for reaction and separation systems

IfX=R,T,P for reaction system

IfX=R,T,F for reaction system

IfX=R,T,0O for reaction system

If X=R,P,F for reaction system

If X=R,P,0 for reaction system

If X=R,F,O for reaction system

If X=S,T,P for separation system

IfX=8T,F for separation system

IfX=8,T,0 for separation system

If X=8,P,F for separation system

If X=8,P,0 for separation system

If X=S8,F,O for separation system

IfX=T,PF for temperature change and pressure steps
IfX=T,P,0O for temperature change and pressure steps and its output of process
IfX=T,F,O for temperature change step and its output of process
If X=P,F,O for the next pressure change step and its output of process
IfX=R,S,T,P for reaction and separation systems

IfX=R,S,T,F for reaction and separation systems

IfX=R,S,T,0 for reaction and separation systems

IfX=8,T,PF for separation system

IfX=8,T,P,0 for separation system

IfX=T,PFO for temperature change and pressure steps and its output of process
IfX=R,S,T,P,F for reaction and separation systems

If X=R,S,T,P,O for reaction and separation systems

If X=8,T,P,F,O for separation system

IfX=RS,T,PF,0O

for reaction and separation systems
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“palabras clave”.

A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las

Flujo

Palabra clave

[NUMBER_'NLET_STREAM] Es el nL'Jmer(? de streams de
entrada al Mixer

[LIST_ROLE_INLET_STREAM] Es el “rol” de los streams de
entrada al Mixer. Este “rol”
se asigna en funcién de la
substancia con mayor
concentracion en cada

stream.
[LIST_QUOTIENT_MASS _ Es la proporcién en que se
FLOW] divide el mass-flow de un

stream de entrada a un

Spliter.

[LIST_NAME_INLET_STREAM] Es el nombre de los streams

de entrada.

Descripcion

Como inferirlo

1. Determinar el numero de stream que
entran a un Mixer
2. Asignar el numero al keyword

1. Determinar la substancia con mayor
“mass-fraction” en cada uno de los stream
de entrada al Mixer y asignar los campos
segun Tabla A3.4.1.

2. Con estos “roles” se forma una lista para
todos los stream de entrada.

NOTA:

Si hay 3 streams de entrada y dos de ellos
tienen el mismo “rol”, entonces el keyword
solo tendra 2 roles. Por ejemplo, si entran 3
stream con los roles:

Main-product, solvent y by-product, el
keyword sera:

Main-product, solvent, product

1. Identificar el nimero de streams de
salida del Spliter.

2. |dentificar el mass-flow de cada uno de
los streams de salida

3. Dividir el mass-flow de cada uno de los
streams de salida entre el mass-flow del
stream de entrada y multiplicarlo por 100.
4. El keyword sera una lista con los valores
de los cocientes de cada uno de los
streams de salida

NOTA:

Ejemplo. Si hay un stream de entrada al
Spliter con un mass-flow de 10 kg/h y hay 2
streams de salida con un mass-flow de 3 y
7 kg/h respectivamente, el keyword sera:
Aplicando los pasos descritos
anteriormente

1. No. de stream de salida:

2.3,7

3. (3/10)*100, (7/10)*100

4. 30,70

1. Identificar el numero de streams
conectados a la entrada del dispositivo en
cuestion.

2. Asignar el nombre de los streams
conectados a la entrada del dispositivo en
cuestion y generar una lista.
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las
“palabras clave”.

Flujo
Palabra clave Descripcion Como inferirlo
[MASS_FLOW_INLET Es el flujo masico (mass- 1. Identificar el nUmero de strgams_ .
STREA_I\/I] - - flow) de el o los stream(s) de conegtados a la entrada del dispositivo en
entrada al dispositivo de cuestion.
flujo 2. Asignar el mass-flow de cada uno de los
stream(s) conectados a la entrada del
dispositivo en cuestion y generar una lista.
[LIST_NAME_OUTLET_ Es el nombre de los streams 1. Identificar el nUmero de streams
STREAM] de salida. conectados a la salida del dispositivo en
cuestion.
2. Asignar el nombre de los streams
conectados a la salida del dispositivo en
cuestion y generar una lista.
[NEXT_STEP] Es el o los sistemas que 1. Determinar la funcién principal de los
estan conectados a la salida equipos conectados a la salida del equipo.
del dispositivo en cuestion 2. Asignarlos a una variable X
NOTA:

Por ejemplo si hay 3 equipos y dos de ellos
tienen la misma funcion principal, X solo
tendra el valor de 2. Asi si hay 2 reactores
y un separador, X sera R,S.

Si hay otro caso donde haya 1 reactor, 1
separador, 1 de cambio de temperatura,
entonces, X sera R,S, T

2. Con el valor de X buscar el texto
correspondiente en la Tabla A3.4.6. y
asignarselo al keyword.
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A3.4. Definicion y explicacion de cémo inferir o calcular las
“palabras clave”.

Flujo

Tabla A3.4.6. Determinacion del keyword [WHO_X _CONNECTED_TO_OUTPUT] en
funcion de las funciones principales de los equipos de la salida para flujo.

Valor de X Valor del keyword [WHO_X_CONNECTED_TO_OUTPUT]
IfX=R reaction system

IfX=S8 separation system

fX=T temperature change

fX=P the next pressure

IfX=F flow change

fX=0 its output of process

IfX=R,S reaction and separation systems

IfX=RT reaction system

IfX=RP reaction system

IfX=RF reaction system

If X=R,0 reaction system

IfX=8,T separation system

IfX=8,P separation system

If X=S8,F separation system

If X=S8,0 separation system

fX=T,P temperature change

fX=T,F temperature change

fX=T,0 temperature change and its output of process
IfX=P,F the next pressure

IfX=P,0 the next pressure and its output of process
IfX=FO its output of process

IfX=R,S,T reaction and separation systems

IfX=R,S,P reaction and separation systems

IfX=R,S,F reaction and separation systems

If X=R,S,0 reaction and separation systems

IfX=RT,P reaction system

fX=RT,F reaction system

IfX=R,T,0 reaction system

IfX=R,P,F reaction system

If X=R,P,0 reaction system

If X=R,F,O reaction system

IfX=S,T,P separation system

IfX=ST,F separation system

IfX=8,T,0 separation system

If X=S,P,F separation system

If X=S§,P,0 separation system

If X=S,F,O separation system

IfX=T,PF temperature change and pressure s
IfX=T,P,0 temperature change and pressure s and its output of process
IfX=T,F,O temperature change and its output of process
IfX=P,F,O the next pressure change and its output of process
IfX=R,ST,P reaction and separation systems
IfX=R,S,T,F reaction and separation systems
IfX=R,S,T,0 reaction and separation systems

If X=S8,T,P,F separation system

If X=8,T,P,0 separation system

IfX=T,PFO temperature change and pressure s and its output of process
IfX=R,ST,PF reaction and separation systems

If X=R,S,T,P,O reaction and separation systems

If X=8,T,P,F,O separation system

IfX=R,S,T,P,F,O reaction and separation systems
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Reaccion

Ejemplo 1. Dado el siguiente diagrama de flujo de proceso para la produccién de
Amoniaco de la Figura A3.4.2., se desea conocer el modelo teleoldgico del reactor
PFR-100.

E%'Aulomalic Hierarchical Abstraction Tool v1.18
File Edit Abstraction Tracing Help

slu/s[o[s/aa s J=15
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_Process-5 Q2-102 |_Energy-2
0_Process-4

_Energy-3

Figura A3.4.2. Representacion del nivel de abstraccion 0 del proceso de Amoniaco.

Para el PFR-100:

. i . T,=393.1°C
Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y P11 = 1 497604 kPa
NH; (producto principal) Conversion: 22.19

Nota: No hay R a la entrada o salida

La hoja a la que se llega es: | R(C1,C4, C3)
[X-R,-X]

El modelo teleoldgico para el PFR-100 con base en la informacion del proceso y la hoja
seria:

C1 Transform reactants into main products and by-products
C4 Transform N,,H, (reactant(s)) into NH; (main-product).
C3 With temperature-outlet: 393.1 °© C and pressure-outlet: 1.49e04 kPa is

achieved a conversion: 22.19% in gaseous phase
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Reaccion

Ejemplo 2. Dado el siguiente diagrama de flujo de proceso para la produccion de
Amoniaco de la Figura A3.4.3., se desea conocer el modelo teleolégico de la Meta-unit

MU2-1-reaction.

%Aulomalic Hierarchical Abstraction Tool ¥1.18

File Edit Abstraction Tracing Help
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_Energy-3

Figura A3.4.3. Representacién del nivel de abstraccidon 1 del proceso de Amoniaco.

Para la Meta-unit “MU2-1-reaction”:

Modelo estructural: (Ryy1_reaction & Pyviv-101) = Rmuz-1-reaction = TMU3-1-tmp_change

NOTA:
Datos del proceso AHA!:

R tiene. dos entradas (MU de reaccion y Unit Valvula) T, =393.1°C T, =393.1°C
y 1 salida (MU de Temperatura) P,=1.497e04 kPa P, =1.496e04 kPa
Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y Se prod. MP'in R,? : Si
o Se prod. MP in R;? : Si
NH; (producto principal) Conversion: 2.07e-02
R(C1,C2,C3)

Con esta informacion se llega a la rama:

[X-R2-R1-X]

El modelo teleolégico para el MU2-1-reaction con base en la informacion del proceso y
la hoja seria:

C1 Transform reactants into main products and by-products
C2 Increase conversion N,,H, (reactant(s)) into NH, (main-product) in 2.07e-02 %
C3 With temperature-outlet: 393.1 °© C and pressure-outlet: 1.49e04 kPa is achieved a

conversion: 2.07e-02 % in gaseous phase
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Separacion

Ejemplo 3. Dado el diagrama de flujo de proceso para la producciéon de Amoniaco de la
Figura A3.4.2., se desea conocer el modelo teleoldgico del sistema de separacion V-101.

Para el V-101:
Modelo estructural: Tg_ 493 - Sy101 = (Te.102 & OutputProcess,,)

Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y
NH; (producto principal)

Nota: Hay reactores pero no a la entrada o a la salida del V-100

Datos del proceso (AHA!):
T=349°

P =1.497e04 kPa
Concentracion NH;: 95.3 %

S(C1,C2,C3)

La hoja a la que se llega es: [X-S-X]

El modelo teleolégico para el V-101 con base en la informacion del proceso y la hoja
seria:

C1 Separate and increase the concentration of chemical substances by means
physico-chemical processes

C2 Separate the main product (NH;)] by flash from all chemical substances:
N,, H,.

C3 Increase the concentration of NH; until 95.3 %
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Temperatura

Ejemplo 4. Dado el diagrama de flujo de proceso para la produccién de Amoniaco de la
Figura A3.4.2., se desea conocer el modelo teleoldgico del enfriador (cooler) E-101.

Para el E-101:
Modelo estructural: Te 104 - Te-101 - Sv-100

Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y
NH; (producto principal)

Nota: No hay reactores a la entrada o a la salida pero si hay un sistema de separacion
(V-100) a la salida del E-101.

T(C9,C5,C3)

La hojaal Il :
a hoja a la que se llega es [X.S-X]

Datos del proceso:

[ROLE_INLET_STREAM] = Products
[NAME-INLET-STREAM] = 30
[WHO-X-CONNECTED-TO-OUTPUT] : S, “for separation system”
[DELTA-TEMPERATURE] = 34.98 - 194.1 = -159.12
[EFFECT-PHASE] : and cool the stream ([OBJECTIVE-TEMP] = “Cool”)
FVinout = 1
FVouput = 1
[OBJECTIVE-TEMP] = “Cool” (FV.,.= 1 and FV =1 and Tinput > Toutput)

input — output ~

+[NAME-EQUIPMENT-CONNECTED-TO-OUTPUT] = V-100
El modelo teleoldgico para el E-101 con base en la informacion del proceso y la hoja seria:

C9 Change the temperature of material stream(s)

C5 Decrease the temperature of Products stream (30) to provide the conditions
required for separation system (V-100).

C3 Decrease the temperature (in -159.12 °C) of Products and cool the stream
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Presion

Ejemplo 5. Dado el diagrama de flujo de proceso para la produccién de Amoniaco de la
Figura A3.4.2., se desea conocer el modelo teleoldgico del compresor K-100.

Para el K-100:

Modelo estructural: Frgg.101 = Pko100 = Te-102
Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y
NH; (producto principal)

Nota: No hay reactores ni sistemas de separacién a la entrada o a la salida del K-100.

La hoja a la que se llega es: P(C9,C6)
[X-T-X]

Datos del proceso:

[DELTA-PRESSURE] = 1.505E+04 - 1.494E+04 = 110
[TYPE-ROLE_INLET_STREAM] = Products

[NAME-INLET-STREAM] = 16

[TYPE-PHASE] = gaseous

[WHO-X-CONNECTED-TO-OUTPUT] : T, “for temperature change step”
+[NAME-EQUIPMENT-CONNECTED-TO-OUTPUT] = E-102

El modelo teleoldgico para el K-100 con base en la informacién del proceso y la hoja seria:
C9 Change the pressure of material stream(s)

C5 Increase the pressure in 110 kPa of Products stream (name/phase: 16/ gaseous)
to provide the conditions required for temperature change step
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A3.5. Ejemplos de modelos teleoldgicos.

Flujo

Ejemplo 6. Dado el diagrama de flujo de proceso para la produccién de Amoniaco de la
Figura A3.4.2., se desea conocer el modelo teleoldgico del mezclador MIX-100.

Para el MIX-100:

Modelo estructural: (Rprr-100 & Pyiv-100) = Fumix-100 = Rerr-101
Especies quimicas: N,,H, (reactivos) y

NH; (producto principal)

Nota: No hay reactores ni sistemas de separacién a la entrada o a la salida del K-100.

La hoja a la que se llega es: -

Datos del proceso:

[NUMBER _INPUT_STREAM]: 2
[LIST_ROLE_INPUT-STREAM]: reactants
[NEXT_STEP]: reaction
[LIST_NAME_INLET-STREAM]: 4, 26
[MASS-FLOW-STREAM]: 6.2e05, 258.6
[LIST_NAME_OUTLET-STREAM]: 8

El modelo teleolégico para el MIX-100 con base en la informacion del proceso y la hoja
seria:

Combines two or more inlet streams to produce a single outlet strea.

Combines 2 whit the role(s): reactants into a single outlet stream as preparation to
reaction step.

Combines 2 streams (4, 26) whit the mass flow: 6.2e05, 258.6 (kg/h) into a single outlet
process stream (8) as preparation to reaction step
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Anexo 4

Reglas de agrupamiento de equipos de proceso.

Las reglas de agrupamiento forman parte del “motor” de inferencia de AHA!. A
continuacién se describen las reglas de agrupamiento para cada uno de los equipos
de proceso genéricos descritos en la Tabla 2, asi como para los dispositivos
denominados logicos (logics). Estos ultimos dispositivos forman parte del ambiente
de simulacién Hysys.Plant™ y son considerados como informacién del estado

dinamico que un proceso puede tener al momento de extraer informacion.

1. Sistemas de Reaccion.

Estas unidades de proceso tienen como funcién general la transformacién de la
materia mediante reacciones quimicas. Debido a que los sistemas de reaccion son
los que tienen mayor jerarquia, éstos son los ultimos en agruparse. Existen dos
casos genéricos: 1) Reactor tipo tanque y Reactor tubular. En ambos casos la

informacién que debe guardarse al momento de agruparse es:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada
Nombre de corriente entrada
No. de corrientes de salida
Nombres corriente salida

2. Sistemas de Separacion.

Estas unidades de proceso tienen como funcion general la separacion de la materia

mediante cambios fisico-quimicos.

Para este tipo de unidades de proceso existen varias posibilidades de agrupamiento:

Ad-1



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

ets

EQ Departament d’Enginyeria Quimica

a) No hay reactores en el DFP: Los equipos de separacidon se agruparan en una
metaunit. Esta estructura sera el ultimo nivel de abstraccion que se pueda

obtener del DFP en cuestion.

b) Si hay reactores en el DFP: Los equipos de separacidon se agruparan
formando la estructura denominada metaunit antes de agruparse a los

sistemas de reaccion.

2.1. Extractor Liquido-liquido. En este tipo de separacion la corriente de alimentacion
esta en fase liquida y el agente de separacion es un solvente liquido. El principio de

separacion es la diferencia de solubilidad. La informacion que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada
Nombre de corriente entrada
No. de corrientes de salida
Nombres de corrientes de salida
No. de etapas

2.2. Separador simple (flash). En este tipo de separacion la corriente de alimentacion
puede ser liquido y/o vapor. El agente de separacion que se utiliza es una cambio de
presiéon o la transferencia de calor. Como resultado de la separacion, se obtiene una
corrientes de proceso en fase vapor y una en fase liquida. El principio de separacién

es la diferencia de volatilidad. La informacién que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada
Nombre de corriente entrada
Nombre corriente vapor
Nombre corriente liquido

2.3. Separador de 3 fases. La operaciéon de este equipo de separacién es idéntico al

separador flash a diferencia de que en éste se obtienen tres corrientes de producto:
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una de vapor, una que contiene a los liquidos ligeros y otra a los liquidos pesados.

La informacion que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada

Nombre de corriente entrada

No. de corrientes de salida

Nombre de corriente de vapor

Nombre corriente liquida ligera

Nombre corriente liquida pesada

2.4. Columna de destilacion. La operacién de este equipo de separacion es idéntico

al separador flash a diferencia de que en éste se utiliza solo la transferencia de calor

como agente de separacién y varias etapas (platos o empaque) de separacion. La

informacién que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada

Nombre de corrientes entrada

No. de corrientes de salida

Nombre de corrientes de salida

No. de etapas

2.5. Absorbedor. Hay dos posibles casos: cuando es una columna para absorcion de

vapor o de liquido. Para el caso de la absorcion de vapor la corriente de alimentacion

esta en fase vapor y se utiliza como agente de separacion un liquido absorbente. El

principio de separacion es la diferencia de volatilidad. La informacién que se

heredara sera la misma que en caso anterior. Para cuando se haga absorcion de un

liquido la alimentaciéon esta en fase liquida y el agente de separacion es una vapor

absorbente.

2.6. Adsorbedor. En este tipo de separacion la alimentacion esta en fase vapor o

liquido y se utiliza como agente de separacion un solido adsorbente. El principio de
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separacion es la capacidad de adsorcién del sélido. La informacion que se heredara

sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada

Nombre de corriente entrada

Nombre de corriente de salida de vapor
Nombre de corriente de salida de liquido
Nombre de corriente de salida de sélidos

3. Cambio de Temperatura.

Estas unidades de proceso tiene como funcion general un cambio de temperatura.

3.1. Calentador/Enfriador (Heater/Cooler). Sera agrupado al equipo de proceso que
este conectado a la salida del calentador o enfriador. La informacién que se heredara

sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

Nombre de corriente de entrada
Nombre de corriente de salida
Nombre de carga térmica
Cambio de temperatura

Nota: La representacién visual de la nueva Meta-unit debera indicar que la corriente
de entrada es el resultado de una agrupacion. El nuevo nombre de la corriente de
salida sera “NombreCorrienteEntrada+NombreCorrienteSalida”. Ademas debera de indicarse que
hay una carga térmica de entrada (para el caso del Calentador) o salida (para el caso

del Enfriador) a la Meta-unit.

3.2. Cambiador de calor (Heat exchanger). En el cambiador de calor hay dos
corriente de entrada: lado tubo y lado coraza. Se deben comparar las temperaturas
de las entradas para determinar cual es la mas caliente. Una vez determinada la
corriente de entrada caliente, el cambiador de calor se dividira en dos “seudo-

cambiadores” de calor. Estos dos seudo-cambiadores se clasificaran en “lado

Ad-4



UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

METODOLOGIA PARA EL RETROFIT DE PROCESOS QUIMICOS BASADA EN UNA REPRESENTACION JERARQUICA
Antonio Rodriguez Martinez

ISBN:978-84-693-4062-2/DL:T-1161-2010

FJF Departament d’Enginyeria Quimica

caliente” y “lado frio”. El que corresponda a “lado caliente” sera agrupado al equipo
de proceso que este conectado a la corriente de proceso previamente identificada
como caliente. La informacién que heredara a la nueva Meta-unit es el campo
denominado “Calor disponible”. Por otro lado, el que corresponda a “lado frio” sera
agrupado al equipo de proceso que este conectado a la corriente de proceso
identificada como fria. La informacion que heredara a la nueva Meta-unit es el campo

denominado “Calor requerido”.

Nota: La representacion visual de las nuevas Meta-units debera indicar:

a) De los cuatro equipos de proceso conectados en un cambiador de calor (2 en
lado tubo y 2 en lado coraza) se haran 2 conexiones. Una entre los equipos
conectados a las corrientes de lado tubo y otra con las corrientes de lado
coraza. Los nuevos nombres de estas 2 corrientes seran el formado por los
nombres de la corrientes caliente y fria respectivamente.

b) Debera indicarse que hay una cantidad de energia “disponible” para el caso de
la nueva Meta-unit caliente y una cantidad de energia “requerida” para el
caso de la nueva Meta-unit fria. La energia disponible y requerida seran
determinadas como la diferencia del flujo de calor de la corriente caliente y

fria respectivamente.

3.3. Enfriador de aire. Sera agrupado al equipo de proceso que este conectado a la

salida del calentador de aire. La informacion que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

Nombre de la corriente de entrada
Nombre de la corriente de salida
Calor requerido

Nota: La representaciéon visual de la nueva Meta-unit debera indicar que la corriente

de entrada es el resultado de una agrupacion. El nuevo nombre de la corriente de
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salida sera “NombreCorrienteEntrada+NombreCorrienteSalida”. Ademas debera de indicarse que

hay una carga térmica de salida a la metaunit.

4. Cambio de Presion.

Estas unidades de proceso tiene como funcién general un cambio de presion.

4.1. Valvula. Sera agrupada al equipo que esté conectado a la salida. La informacion

que se heredara sera:

Nombre

Nivel abstraccién
Nombre corriente entrada
Nombre corriente salida
Caida de presién

Para el caso en el que la valvula se encuentre como ultimo dispositivo de salida de
proceso, ésta se agrupara al equipo de proceso que se encuentre conectado a la
entrada de la valvula. Para el caso en que este como primer dispositivo de entrada al
proceso, la valvula sera agrupada al equipo de proceso que este conectado a la

salida de la misma.

Nota: La representacion visual de la nueva Meta-unit debera indicar que la corriente
de entrada es el resultado de una agrupacion. El nuevo nombre de la corriente de
entrada de la Meta-unit estara formado por los campo de la valvula

“NombreCorrienteEntrada+NombreCorrienteSalida”.

4.2. Expansor. Sera agrupado al equipo que esté conectado a la entrada. La

informacién que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion

Nombre de corriente de entrada
Nombre de corriente de salida
Nombre de carga térmica
Cambio de presion
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Nota: La representacion visual de la nueva metaunit debera indicar que la corriente
de salida es el resultado de una agrupacion. El nuevo nombre de la corriente de
salida sera “NombreCorrienteEntrada+NombreCorrienteSalida”. Ademas debera de indicarse que

hay una carga térmica de salida a la Meta-unit.

4.3. Compresor. Sera agrupado al equipo de proceso que este conectado a la salida

del compresor. La informacion que se heredara sera:

Nombre

Nivel de abstraccion
Nombre de corriente entrada
Nombre corriente salida
Nombre de carga térmica
Cambio de presion

Nota: La representacion visual es igual que pare el caso del expansor.

4.4. Bomba. Sera agrupada al equipo de proceso que este conectado a la salida de
la bomba. La informacién que se heredara y la representacion es la misma que para

el caso del compresor.

5. Cambio de Flujo.

Este tipo de dispositivos tienen como funcidon general la mezcla o division de

corrientes de materia de proceso.

5.1. Mezclador. Sera agrupado al equipo con que se encuentre conectado a la
corriente de salida del mezclador. La nueva Meta-unit heredara la siguiente

informacién del mezclador:

Nombre

Nivel de abstraccion

No. de corrientes de entrada
Nombres de corriente entrada
Nombre corriente salida
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Nota: La representacién visual de la nueva Meta-unit debera contener el mismo

numero de entradas que tenia el mezclador.

5.2. Divisor. Sera agrupado al equipo que se encuentre conectado a la corriente de

entrada. La nueva metaunit heredara la siguiente informacién del divisor:

Nombre

Nivel de abstraccion
Nombre de corriente entrada
No. de corrientes de salida
Nombres corriente salida

Nota: La representacion visual de la nueva metaunit debera contener el mismo
numero de salidas que tenia el divisor asi como al identificador de la corriente. Los

nombres de las corrientes de salida se mantienen.

6. Logic devices.

De la informacion que se obtiene del DFP de Hysys.Plant™, se cuenta con los
dispositivos légicos. Este tipo de dispositivos contiene informacion sobre las
necesidades del proceso relacionadas con balances de materia y controlabilidad. La
informacién se heredara al equipo que esté conectado a la corriente de entrada con

que cuenta. La informacion que se heredara a la nueva Meta-unit sera:

Nombre

Nivel de abstraccion
Nombre de corriente entrada
Nombre de corriente salida
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