SIMULACION DINAMICA DE UN COLECTOR DE H, UTILIZANDO
UNA LIBRERIA DINAMICA

Mar Valbuena Barrenechea
Dpto. De Ingenieria de Sistemas y Automatica, C/Real de Burgos s/n, Valladolid, Universidad de Valladolid
mvalbuena@autom.uva.es

Daniel Sarabia Ortiz
Dpto. De Ingenieria de Sistemas y Automatica, C/Real de Burgos s/n, Valladolid, Universidad de Valladolid
dsarabia@autom.uva.es

César de Prada Moraga
Dpto. De Ingenieria de Sistemas y Automatica, C/Real de Burgos s/n, Valladolid, Universidad de Valladolid
prada@autom.uva.es

Resumen

Este trabajo aborda el problema de simulacién
dinamica de un colector de H, en una refineria,
como primer paso para el desarrollo de una
simulacion dinamica de la red completa de H,. Se
pretenden estudiar los fendmenos de transporte de
materia y energia de los colectores de H, desde el
punto de vista de la presién, temperatura, peso
molecular, etc., teniendo en cuenta la distribucion
espacial de los mismos. Para ello se usa una libreria
grafica desarrollada en EcosimPro® que permite el
estudio de diferentes estructuras.

Palabras Clave: Simulacion dindmica, redes de
hidrogeno,  colocacion  ortogonal,  colocacion
ortogonal en elementos finitos, diferencias finitas,
volumenes finitos, libreria dinamica de componentes
en EcosimPro®.

1 INTRODUCCION

El presente trabajo se enmarca en un proyecto de
investigacion mas amplio cuyo objetivo es el de
desarrollar nuevos conocimientos en el campo del
control y optimizacion de sistemas de gran escala en
la industria de procesos y demostrar su aplicabilidad
a escala industrial.

El interés por este tipo de sistemas ha ido creciendo
progresivamente  por su  impacto en el
funcionamiento global de un sistema o factoria, tanto
econdmico como técnico, al igual que por el papel
estratégico que a menudo desempefian [8]. Entre
ellos se encuentran las redes de distribucidn: de agua,
de electricidad, de gas, de telecomunicaciones, etc.,

de cuya gestion eficaz pueden depender tanto la
satisfaccion de las demandas de los usuarios como la
rentabilidad de su operacion. En particular, las redes
de distribucion de vapor, gas, tratamiento de aguas,
etc. de muchas industrias de procesos enlazan los
centros de produccion o almacenaje con las plantas
donde se consumen dichos recursos a través de un
sistema de distribucion cuyas caracteristicas
habituales son su gran escala, la interaccion entre los
distintos elementos, la variabilidad de las demandas,
la presencia de diversas restricciones de operacion y
el control de su funcionamiento a través de
decisiones de diferente naturaleza.

La produccién de hidrogeno en grandes cantidades
solo es factible hoy dia a partir también de
hidrocarburos en plantas cuyo elemento principal son
los hornos de reformado. Desde ellas se distribuye a
las diferentes plantas consumidoras a través de un
sistema complejo de tuberias (colectores) de varios
kilometros de longitud, diferentes diametros vy
trabajando a distintas presiones y purezas.

La Figura 1 muestra un esquema tipico de una red,
con sus diferentes colectores (de alta pureza C-H4, de
media pureza C-H3 y de baja pureza C-BP) y con las
principales plantas productoras de H,, algunas
dedicadas en exclusiva a producir H, (H3 y H4) y
otras como P1y P2 (unidades de platformados) cuya
principal funcién es aumentar el octanaje de las
gasolinas, pero que generan hidrégeno (de mas baja
pureza) como subproducto y que también es
utilizado. Ademas, la figura muestra las plantas
consumidoras representadas también por diferentes
blogues (G1, G2, G3, etc.), y da una idea de la
complejidad y de la amplia distribucion espacial del
proceso. Aunque las redes tienen varios kilémetros a
lo largo de wuna refineria, su capacidad de
almacenamiento es muy limitada, por lo que para
garantizar el cumplimiento de las demandas



cambiantes de las plantas consumidoras se mantiene
un exceso de hidrégeno en la red de distribucién que
acaba siendo enviado a la red de fuel-gas para su
consumo en hornos y otros equipos mezclado con
otros combustibles o, eventualmente, a la antorcha de
la refineria. Sin embargo, al ser el hidrégeno un gas
caro de producir, no es deseable una sobreproduccion
aunque ésta asegure la alimentacion de las plantas
consumidoras. Por otro lado un defecto de hidrogeno
puede limitar la produccién o la vida de los
catalizadores de los reactores. Por ello, la gestion de
la red debe atender simultdneamente a un nivel de
control de presiones y caudales del sistema y a un
nivel de optimizacion de las decisiones globales.

El tema de la optimizacion ha sido abordado
mediante un enfoque basado en la determinacién del
estado de la red y en la optimizacion posterior de las
decisiones, en el marco de un sistema de ayuda a la
toma de decisiones [4] y [10]. Dicho enfoque se basa
ademéas en modelos estacionarios de la red de H,,
suponiendo mezclas ideales de gases y sin tener en
cuenta la distribucion espacial de la propia red. Sin
embargo, dado que habitualmente el sistema de
control de la red es descentralizado, con estructuras
de control clasicas y compartido en parte los
reguladores de las plantas consumidoras, puede no
ser facil la implementacién de las recomendaciones
globales del optimizador para el conjunto de la red
tanto por las interacciones entre sus elementos como
por las restricciones dindmicas de bajo nivel de
caudales y presiones que no han sido tenidas en
cuenta explicitamente en el nivel de optimizacion.

2 DESCRIPCION DEL COLECTOR
DE H;

El colector de H, de alta pureza parte de la unidad
productora H4 (en la parte izquierda de la Figura 1) y
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suministra H, a otra serie de unidades. Para conocer
la dindmica de las variables (densidad, presion y
temperatura) en funcion tanto del tiempo como de la
coordenada longitudinal de la conduccion, se
plantean los correspondientes balances de materia,
cantidad de movimiento y energia basados en una
descripcion macroscopica.

Ademas se supone que en la direccion de la
coordenada radial no hay variacién de densidad,
presion y temperatura, es decir, se globaliza el
modelo con respecto a esa coordenada.

A continuacion se muestran las ecuaciones del
modelo distribuido del colector. La ecuacion (1)
describe el balance de conservacién de materia total
cuando el fenémeno de transporte es sdlo debido a la
convencion [1]:
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Donde las variables m, v,, vg, v,, p, D, Dg, D, 1,
6, z y t son la masa, componente de la velocidad en
direccion r, componente de la velocidad en direccién
6, componente de la velocidad en direccion z,
densidad del fluido, componente del coeficiente de
dispersion en direccién r, componente del coeficiente
de dispersion en direccion 6, componente del
coeficiente de dispersién en direccion z, coordenada
radial, coordenada angular, coordenada longitudinal
y tiempo, respectivamente.

C-BP

cHy I 1]

G2 L | S S B
C-M2G2

C-P2N2

Figura 1. Esquema tipico de una red de H, de una refineria



Las ecuaciones (2) y (3) muestran el balance de
materia individual donde C, es la composicion del
componente k (hidrégeno e impurezas):
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La ecuacion (4) muestra el balance de la cantidad de
movimiento:
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Donde P, f,,, fi,9 Y fi,, Se corresponden con la
presion del fluido y con la viscosidad efectiva en
coordenadas r, 6 y z, respectivamente. Se considera
que el fluido que circula por el interior de la tuberia
sufre pérdida de cantidad de movimiento debido al
rozamiento. Entonces, se afiade este término en el
segundo miembro de la ecuacion (4): P, =

(4]
—pZvlll.

La ecuacion (5) muestra el correspondiente balance
de energia, donde no se ha incluido el fenémeno de la
disipacion viscosa que es la conversion de la energia
cinética en calor debida a la friccion interna al fluido
ya que se puede considerar despreciable.
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Donde C,, T, kg, kg Y k,, son respectivamente la
capacidad calorifica, la temperatura y el componente

de la conduccién en las coordenadas r, 6 y z. Se
considera que a lo largo de la tuberia existen pérdidas
de calor hacia el exterior. Este término se introduce
en el segundo miembro de la ecuacion (5):
Qpéraiazas = —U(T — Teye), siendo U el coeficiente
global de transmision de calor.

Finalmente, se tiene la ecuacion de los gases ideales:
PV = nRT ©)

Se considera esta ecuacion porque el gas que circula
por el interior de los colectores no esta a presiones ni
temperaturas muy elevadas, donde aparece el
volumen, V, el nimero de moles, n y la constante de
los gases ideales, R.

3 MODELADO DEL COLECTOR DE H,

Los métodos de aproximacion analitica de la solucién
de una ecuacidn en derivadas parciales, proporcionan
frecuentemente  informacion  Gtil  acerca  del
comportamiento de la solucion en valores criticos de
la variable dependiente, pero tienden a ser mas
dificiles de aplicar que los métodos numéricos [5].
Los métodos numéricos son técnicas mediante las
cuales es posible formular problemas matematicos de
tal forma que puedan resolverse usando operaciones
aritméticas. Muchos de los métodos numéricos ya
eran conocidos desde el siglo XIX. Sin embargo, su
gran desarrollo y popularidad sucede de forma
paralela al gran avance de los modernos ordenadores.
Esto se debe a la estrategia comin de todos los
métodos numéricos, que consiste en transformar las
ecuaciones diferenciales que gobiernan un problema
en un sistema de ecuaciones algebraicas que van a
depender de un nimero finito de incdgnitas, que en la
mayoria de los casos es de muchos miles siendo s6lo
posible su resolucion con un ordenador [7].

El uso de modelos distribuidos, esto es, modelos con
ecuaciones diferenciales que incluyen ademas
derivadas parciales respecto a coordenadas espaciales
(1) - (6) imposibilita la utilizacion de integradores
convencionales para integrar el modelo. Los métodos
de colocacién ortogonal y de diferencias finitas son
ampliamente usado para resolver numéricamente
ecuaciones en derivadas parciales (PDES),
transformando las derivadas parciales en un conjunto
de ecuaciones diferenciales ordinarias (ODES)
discretizando el dominio espacial.

3.1 DIFERENCIAS FINITAS
El método de diferencias finitas es ampliamente

usado para resolver numéricamente ecuaciones en
derivadas parciales (PDEs), transformando las



derivadas parciales por una aproximacion en un
conjunto de ecuaciones diferenciales ordinarias
(ODEs) discretizando el dominio espacial. En este
método, una derivada en un punto discreto, x;, se
evalla usando la informacion sobre las variables en
ese punto x; (informacién local). Una de las grandes
ventajas del método de diferencias finitas es la gran
riqueza en teoria existente que ayuda a resolver
diferentes problemas. Temas como la consistencia
numérica, convergencia y estabilidad han sido
profundamente estudiados. Ademas ofrece una
considerable flexibilidad cuando se trabaja en
discretizacién de mallas ya que se pueden escoger las
dimensiones de tiempo y espacio y se trata de un
método intuitivo y facil de implementar. Existen
algunas variantes en el método de diferencias finitas
y son funcion de como se realiza la aproximacion la
ecuacion diferencial en derivadas parciales [9]. Sin
embargo, la diferencia finita central es a menudo la
mas exacta y es la utilizada en este trabajo.

3.2 COLOCACION ORTOGONAL

El método de colocacién ortogonal es una variante
del método de residuos ponderados, donde los nodos
de aproximacién estan dados por las raices de
polinomios ortogonales como los de Jacobi,
Legendre y Hermite, entre otros. La aproximacion
polinomial se hace en todo el dominio. Esta técnica
ofrece mayor precision que otros métodos, ya que la
ecuacion de discretizacion para un nodo en particular
involucra a todos los nodos comprendidos en el
dominio. La eleccion de estos puntos de colocacién
permanece de alguna forma arbitraria hasta que
aparece el trabajo [11], quienes establecen la eleccién
de los puntos de colocacion como las raices de
polinomios ortogonales apropiados. Existen algunas
variantes que dependen en la forma de fijar la
funcion de prueba y de seleccionar la ubicacion de
los nodos, como: Colocacion simple con funcion
Delta de Dirac, Subdominios, Momentos, Galerkin,
Minimos Cuadrados, etc. [3], [1].

33 COLOCACION ORTOGONAL EN
ELEMENTOS FINITOS

En el método de elementos finitos, el dominio se
subdivide en un nOmero definido de regiones
pequefias, donde cada una de ellas es Unica. Sobre
cada elemento finito, las variables dependientes
(temperatura, velocidad, concentracion, etc.), se
aproximan utilizando funciones conocidas. Estas
funciones pueden ser lineales o no lineales
(polinomios generalmente), dependiendo de los
nodos empleados para definir los elementos finitos.
Posteriormente, se integran las  ecuaciones
gobernantes en cada elemento finito y el conjunto de
soluciones individuales que se obtienen son
ensambladas sobre el dominio total. Como

consecuencia de estas operaciones, se obtiene un
conjunto de ecuaciones algebraicas, el cual se
resuelve para, asi, conocer el valor de las variables
dependientes en los nodos [3]. Este método es
adecuado para problemas con geometrias irregulares.
Por otro lado, en el método de colocacién ortogonal
en elementos finitos, la colocacién ortogonal no se
hace en todo el dominio, sino que se hace en cada
uno de los elementos finitos en los que se ha dividido
el dominio (de longitud igual o diferente).
Posteriormente, los elementos finitos se acoplan
siguiendo el principio de continuidad. Esta técnica es
adecuada para problemas en los que se sabe o se
sospecha que existen cambios abruptos en los valores
de las variables dependientes [2].

34 VOLUMENES FINITOS

El método de volumenes finitos es un método
alternativo a los de diferencias finitas y colocacién
ortogonal. Se considera una malla de discretizacién
del espacio fluido. En torno a cada punto de esta
malla se construye un volumen de control que no se
traslapa con los de los puntos vecinos. De esta forma,
el volumen total de fluido debera ser igual a la suma
de los volimenes de control considerados. El
conjunto de ecuaciones diferenciales de un modelo se
integra sobre cada volumen de control, lo cual se
traduce como una discretizacion de dicho conjunto de
ecuaciones. Los métodos de volumen finito estan
estrechamente relacionados con los métodos de
diferencias finitas [6]; frecuentemente el método de
volimenes finitos puede interpretarse directamente
como una aproximacién de diferencias finitas. Es
intuitivo pensar que la precision serd tanto mayor
cuanto menor sea el tamafio del volumen por lo que
interesa dividir el dominio en el mayor ndmero
posible de trozos. El precio a pagar es que la matriz
de coeficientes del sistema que hay que resolver
posteriormente es de gran tamafio, por lo que el costo
computacional de resolucion puede elevarse
enormemente si el nimero de nodos es demasiado
elevado. El punto de compromiso se alcanza
encontrando la malla con el menor nimero de nodos
posible que proporcione una solucién independiente
de ésta, es decir, una malla en la que no varie
significativamente la solucidn si el espacio se reduce.

4 LIBRERIA DE COMPONENTES
EN ECOSIMPRO® PARA
SISTEMAS DISTRIBUIDOS

La creacion de una libreria dinamica de componentes
en EcosimPro® permite construir de forma sencilla
distintos modelos. Los componentes de “Entrada”,
“Salida”, *“Aporte”, “Consumo” 'y “Tuberia”
contienen las ecuaciones descritas de (1) - (6)



discretizadas utilizando Colocacién  Ortogonal,
Colocacion Ortogonal en Elementos Finitos o
Diferencias Finitas. Por otro lado, los componentes
“Nodo_1a2” y “Nodo_2al” contienen ecuaciones de
continuidad. Los dibujos asociados a los
componentes se muestran en la Figura 2:

Entrada Aparte Consumo
k] Tuberia
e—=s "
n n
Salida_v Salida_P
- - K Modo_1a2 Modo_Zal
- i el - - \
- - f - -

Figura 2. Libreria de componentes en EcosimPro®

El componente de “Entrada” al colector procede de
un depésito, luego las condiciones de contorno en ese
punto seran la presion, la temperatura y la
concentracion del fluido. EI componente de “Aporte”
parte de una valvula, por lo que la velocidad, la
temperatura y la concentracion del fluido son
condiciones de contorno. Por otro lado, el
componente de “Consumo” finaliza con una valvula
que se sitta a la entrada de las unidades
consumidoras y, por ello, en ese punto la velocidad
es una condicion de contorno. Por ultimo, analizando
el componente de “Salida”, se puede tener al final de
la corriente una valvula o un depésito siendo la
velocidad o la presion condicion de contorno,
respectivamente. Dependiendo de las condiciones de
contorno que se escojan, el problema a resolver es
diferente. Para tenerlo en cuenta se han incluido
diferentes componentes.

Con esta libreria de componentes se pueden realizar
analisis precisos de transitorios. Ademas, presenta la
ventaja de que se puede ampliar de forma rapida y
sencilla con nuevos componentes que pudieran
resultar necesarios para la simulacion de sistemas

Aportel

Entrada

Consumol

maés complejos, por ejemplo, componentes de tipo de
control como reguladores PID, etc.

5 EJEMPLO Y RESULTADOS

Se va a considerar el sistema de la Figura 3, que
consiste en un colector formado por dos unidades de
aporte y tres unidades consumidoras. Este ejemplo se
va a resolver mediantes los métodos de colocacion
ortogonal, colocacién ortogonal en elementos finitos,
diferencias finitas y volimenes finitos. En la Tabla 1
se tiene el nimero de ecuaciones y variables que
emplea cada método y en la Tabla 2 se muestra el
nimero de nodos en que se ha dividido cada
componente.

Tabla 1. Numero de ecuaciones y variables

CO COenEF DF

929 1406 1397 807
1369 1720 1864 1101

Tabla 2. Nimero de nodos de cada componente

2 2 5 5
N° EF: 2
Nior=4 Nt&t =7 Ni=7  Neot=7

Se ha querido realizar un salto en la composicion del
fluido de entrada al colector procedente de la unidad
de “Entrada” para ver como afecta a la composicion
del fluido a lo largo del colector. Inicialmente, todas
las composiciones de aporte son iguales (pureza del
hidrégeno del 99.9%). Después, la composicién de
“Entrada” pasa a ser del 99.85% en pureza del
hidrégeno. Para ver claramente los resultados, se
representa en las gréaficas el primer nodo de cada
componente del colector principal (es decir, los
primeros nodos de los componentes “Entrada”,
“Tuberia” y “Salida™).

Aporte2

Consurmo2 Consumo3

Figura 3. Ejemplo de un colector con dos unidades de aporte y tres unidades consumidoras
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Figura 4. Composicién del colector utilizando CO al
variar la composicion de “Entrada”
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Figura 5. Composicidn del colector utilizando CO en
EF al variar la composicién de “Entrada”
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Figura 6. Composicion del colector utilizando DF al
variar la composicion de “Entrada”
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Figura 7. Composicion del colector utilizando VF al
variar la composicion de “Entrada”

Tal y como muestran las figuras 4 — 7, al disminuir la
composicion del fluido de entrada al colector
principal, disminuye la composicién a lo largo del
colector ya que esta variaciéon se transmite de un
componente a otro. Hay que destacar que la
composicién de los componentes “Tuberial”,
“Tuberia2” y “Tuberia3” es la misma, pero diferente
a la composicién de “Entrada” ya que entre medias
existe una corriente de aporte, “Aportel” cuyo fluido
posee una composicion del 99.9% en pureza de H,.
Lo mismo ocurre con la composicion de los
componentes “Tuberia2” y “Salida”, que aunque
entre ellos tienen la misma composicion, ésta es
diferente al resto de los componentes del colector
principal puesto que entra desde “Aporte2” un fluido
con 99.9% en pureza de H,. También se puede
observar que la respuesta del modelo ante estos
cambios es suave, de segundo orden, subamortiguada
y con un pequefio tiempo de estabilizacién (excepto
para el caso de diferencias finitas). Como era de
esperar, existe un retardo en la respuesta del fluido a
medida que éste avanza por el colector.

A continuacion se hace otro salto en la composicion,
pero en este caso es en la composicién de entrada al
colector principal desde el componente “Aportel”

pasando de 99.9% a 99.86% y luego de 99.86% a
99.91%.
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Figura 8. Composicion del colector utilizando CO al
variar la composicion de “Aportel”
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Figura 9. Composicion del colector utilizando CO en
EF al variar la composicién de “Aportel”
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Figura 10. Composicion del colector utilizando DF al
variar la composicién de “Aportel”

Figura 13. Presion del colector utilizando CO en EF al
variar la presion de “Entrada”
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Figura 11. Composicién del colector utilizando VF al
variar la composicion de “Aportel”

En este caso, la composicion del fluido en “Entrada”
no interviene ya que el componente “Aportel” se
sitla después, por lo que esta composicién siempre
tendré el mismo valor. Las conclusiones a las que se
llega son equivalentes a las del caso anterior en
cuanto al tipo de respuesta que se obtiene y al valor
de la composicién a lo largo del colector.

Otro tipo de salto que se ha realizado es el cambio en
la presion de entrada al colector desde el componente
“Entrada”. Inicialmente, la presion de entrada al
colector es de 1.8982:10° Pa y después pasa a valer
1.8907-10° Pa.
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Figura 12. Presion del colector utilizando CO al variar
la presidn de “Entrada”

Figura 14. Presion del colector utilizando DF al variar
la presion de “Entrada”
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Figura 15. Presidn del colector utilizando VF al variar
la presion de “Entrada”

Tal y como muestran las figuras 12 — 15, una
disminucion en la presion de entrada provoca que la
presion a lo largo del colector disminuya. Para el
caso de colocacién ortogonal y colocacién ortogonal
en elementos finitos, el tipo de respuesta que se
obtiene es subamortiguada, La respuesta en todos los
casos posee un tiempo pequefio de estabilizacion.
También se han encontrado cambios notables en la
densidad del fluido ya que al aumentar la presion,
aumenta la masa y, para un volumen constante,
aumenta la densidad, y viceversa. El resto de
variables también cambian, pero su efecto no es tan
evidente.




6 CONCLUSIONES

Se ha creado una libreria grafica de componentes
dindmicos que permite construir de forma facil
sistemas de tuberias. De esta forma, se puede estudiar
la dindmica de un fluido que circula en diferentes
sistemas. Se trata de una herramienta muy util que en
un futuro trabajo se ampliara con componentes de
control.

Los resultados obtenidos en las simulaciones son
coherentes con las leyes fisico-quimicas formuladas.

En la simulacién, se han encontrado obstaculos a la
hora de la inicializacién del problema, pero que se
resuelven de forma satisfactoria. No obstante, se esta
trabajando para que la resolucioén de estos problemas
de inicializacion se realice de forma automatica.

Por altimo, se han encontrado muchas referencias
bibliograficas que explican los métodos de
integracion que en este trabajo se utilizan.
Generalmente utilizan el ejemplo de una barra que se
calienta en un extremo y aplican estos métodos para
resolver la ecuacién de conduccién de calor. Otros
utilizan la ecuacion de movimiento en caso
particulares como lechos porosos, lechos cataliticos,
etc. Sin embargo, no se ha encontrado practicamente
ninguna referencia que combine las ecuaciones de
conservacion de masa, conservacién de movimiento
y conduccion de calor, que son las que se emplean en
este trabajo.
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