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RESUMO - Neste trabalho alguns avangos no desenvolvimento da ferramenta chamada
EMSO (Environment for Modeling, Simulation and Optimization) sao apresentados. Esta
¢ uma ferramenta baseada em equagdes para modelagem, simulacdo e otimizagdo de
processos estaticos e dindmicos, que prové uma linguagem propria orientada a objetos,
analises automaticas entre outras caracteristicas. Entretanto, ja existem diversas solugdes
desenvolvidas em outros simuladores ou cédigos independentes. Vislumbrando estes
casos, interfaces CAPE-OPEN foram implementadas no EMSO juntamente com um novo
sistema de interface que possibilita a utilizagao direta de software externo ao simulador
dentro dos modelos. Utilizando estas interfaces, diagramas de processos complexos como
plantas termoelétricas e processos de separagao requerendo calculos termodinamicos e de
propriedades fisicas foram simulados com sucesso.

PALAVRAS-CHAVE: Simulacdo de Processos, Simulagdo Dindmica, Sistemas de
Indice Elevado.

ABSTRACT - In this work, some recent advances of the general purpose equation-based
simulation tool named EMSO are presented. This tool provides an object-oriented
modeling language and can perform static and dynamic simulations solvability analysis,
and many other interesting tasks. However, there are several solutions developed within
another simulators or independent codes. In order to reuse these solutions CAPE-OPEN
interfaces were developed besides a new interface which makes possible to load at run-
time external software within models. Using this method, complex flowsheet diagrams as
thermoelectrical power plant and complex separation processes were successfully solved.

1.INTRODUCAO

Simulador é uma ferramenta valiosa,
pois pode ser utilizada em uma gama de
aplicagdes: controle, operacdo, aumento de
producao, reducdo de custos, entre outros.
Estes sdo alguns dos motivos do aumento do
interesse  industrial em ferramentas de
simula¢do, mas estas ainda sdo consideradas
inadequadas pelos usuarios (Che-Comp,
2002). Esta insatisfagdo estd intimamente

ligada a falta de flexibilidade, dificuldade de
utilizacdo e/ou no aprendizado e alto custo.
Outro fato relevante ¢ a precariedade na
compatibilidade de solugdes desenvolvidas
entre as diversas ferramentas de simulagdo.
Além disto, os usuarios tém apontado algumas
caracteristicas ~ desejadas, tais  como:
comportamentos  padrdes e  interfaces
inteligentes (Hlupic, 1999).
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Neste contexto, a ferramenta chamada
EMSO (Environment  for  Modeling,
Simulation, and Optimization) ¢ introduzida
(Soares e Secchi, 2003). Esta ferramenta visa
fornecer uma maior flexibilidade ao usuario
em um sistema atualizado que prové, entre
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outras, uma linguagem orientada a objetos,
diferenciagdo automdtica e simbolica. A
Figura 1 apresenta uma visdo geral da
arquitetura desta ferramenta.

/7 Modelstoary /7 Typical flowsheet

Initial condition \ Initialization:
PID.model system: NLA NLASolver
v
stream.model Valve_101 -
Dynamic system: \ Integration:
DAE DAESolver
tank.model discontinuity
sep_101 P\
Reinitialization \Reinitialization:
flash.model _| str_101 system: NLA NLASolver
valve.model | ~— Valve_102 \_  Dynamic simulation /
L] Y
\ / K Function Optimiser
S - T
2 % £ % \ Dynamic Optimisation /
[T
/ Model: mathematical based language \ FlowSheet: component based language \

using "thermo";

Model Flash

VARIABLES
in Feed as MaterialStream;
out L as MaterialStream;
out V as MaterialStream;
in g as Real (Unit="kJ/h");
M1 as Positive (Unit="kmol");

EQUATIONS
diff (M1*L.z) = Feed.F*Feed.z
- V.F*V.z - L.F*L.z;

diff (M1*L.h) = g+Feed.F*Feed.h
- V.F*V.h - L.F*L.h;

sum(L.z) = sum(V.z) =

v.T = L.T; V.P = L.P;

SUBMODELS

T=L.T, P=L.P, x i=L.z);
h as LigquidHenthalpy (h=L.h,
T=L.T, P=L.P, x i=L.z);
H as VaporHenthalpy (H=V.h,
T=V.T, P=V.P, y i=V.z);
end

equilibrium as Antoine(y_i=V.z,

DEVICES
sep_101 as Flash;
str 101 as MassStream;
PID 101, PID 102 as PID;
valve 101 as ControlValve;
valve 102 as ControlValve;

CONNECTIONS
str 101.Stream to sep 101.Feed;
sep_101.V to valve 101.Stream;

sep 101.L.P to PID 101.y;
sep 101.level to PID 102.y;
PID_101.u to valve 101.u;

e /

/ Model: mathematical based language \

PARAMETERS

ext Comp as ChemicalComponent;

Tr as Temperature;

VARIABLES

in T as Temperature;

in P as Pressure;

in y i1 as FractionMolar;

in H as EnthalpyMolar;
QUATIONS

r H = sum(y_ i* (Comp.cp.A* (T-Tr)

-

+Comp.cp.B* (T"2 - Tr"2)/2
Submodels ) +Comp.cp.C* (T*3 - Tr"3)/3
+Comp.cp.D* (T"4 - Tr"4)/4))

J

Figura 1 — Visdo geral do simulador de processos EMSO.
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2.MODELAGEM

No EMSO a descri¢do de um processo
(chamado de FlowSheet) pode ser obtida pela
simples conexdo de unidades moduléres
basicas chamadas de Devices. Cada Device ¢
criado com base em uma descrigdo
matematica, um Model. O usuario pode optar
por utilizar os modelos existentes para a
criagdo de seus Devices, derivar novos
modelos a partir dos existentes ou criar seus
proprios modelos. Assim, as trés principais
entidades do sistema, ordenadas em nivel de
abstracdo, sao: FlowSheet, Device e Model.

Na parte inferior da Figura 1 podem ser
observados trechos de codigo da linguagem de
modelagem do EMSO.

2.1FlowSheet

Um FlowSheet ¢ a principal entidade
do EMSO pois representa o fluxograma
processo a ser resolvido. Sobre esta sdo
executadas as tarefas de simulacdo. Para a
descricdo de um FlowSheet € necessaria
apenas a listagem dos equipamentos que o
compdem (seus Devices) e as conexdes entre
estes.

Na parte inferior da Figura 1 pode ser
observado um exemplo de Flowsheet. Como
pode ser visto, a descricdo de um FlowSheet se
da na forma textual, porém esta descricdo ¢
simples o suficiente para ser totalmente
gerenciada por uma interface grafica. Nesta
interface um FlowSheet poderia ser construido
pela selecdo de seus componentes € conexao
entre estes com auxilio de um dispositivo
apontador (mouse).

2.2Model

Como citado anteriormente cada
Device de um FlowSheet depende de um
modelo matematico, chamado Model. Na
linguagem do EMSO um Model consiste na
abstracdo matemadtica de algum equipamento,
trecho de processo ou até mesmo software.
Exemplos tipicos de Model sao a descrigao

matematica de um reator ou
controlador PID.

Um Model pode conter parametros,
variaveis, equagdes, condicdes iniciais ou
modelos internos  (composi¢do). Novos
modelos podem ser construidos pela derivagao
de outros existentes (heranga) e novas
funcionalidades podem ser adicionadas (novos
parametros, variaveis, equacdes, etc.).

Cada variavel ou parametro de um
modelo ¢ baseado em um fipo predefinido.
Cada tipo contém uma série de atributos, tais
como limite inferior, superior, uma descricao
breve, entro outros. Além disto novos tipos
podem ser derivados dos tipos basicos,
exemplos da declaracdao e utilizacao de tipos
podem ser vistos na Figura 2.

tanque,

Fraction as Real (Lower=0, Upper=1l);
Positive as Real (Lower=0, Upper=inf);
EnergyHoldup as Positive (Unit="J");

Figura 2 — Derivagao de tipos.
3.ANALISES DE CONSISTENCIA

Em sistemas baseados em equagdes, a
solugdo de wum processo ¢ feita pela
concatenagao de todas as varidveis e equacgoes
de todos os equipamentos do processo em um
unico sistemas de equagdes. Uma vez obtido
este sistema resultante a solucdo pode ser
obtida utilizando-se métodos apropriados.

Entretanto, a aplicacdo de andlises de
resolubilidade antes de uma tentativa de
solucdo numérica pode revelar grande parte
das causas de falha na solucdo. Existem
diversos tipos de andlises que podem ser
aplicadas aos sistemas de equagdes algébrico-
diferenciais (DAE - Differential Algebraic
Equations) e sistemas de equagdes nao lineares
(NLA - Nonlinear Algebraic) que surgem na
solucdo de problemas dinamicos e estaticos,
respectivamente. Exemplos destas possiveis
analises que estao presentes no EMSO sao:
consisténcia de condigdes iniciais, consisténcia
estrutural e consisténcia de unidades de
medida.
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4.INTERFACES

A habilidade de carregar software
externo em tempo de execucdo ¢
implementada por diversos simuladores
comerciais. Esta caracteristica ¢ normalmente
implementada utilizando-se algum sistema
proprio de interface com outros sofiwares, o
que leva a sistemas heterogéneos e
incompativeis.

4.1Interfaces CAPE-OPEN

Recentemente, o projeto CAPE-OPEN
(CO-LAN, 2002) publicou um conjunto de
interfaces  padrdes objetivando uma
diminuicdo da heterogeneidade das interfaces
dos simuladores de processos. O EMSO
implementa um conjunto de interfaces que
permite o compartilhamento dos sistemas de
equacdes que resultam de seus modelos e
também de seus codigos para solugcdo de
problemas dinamicos e estaticos.

4.2Interfaces Proprias

Sem duvida o sistema de interfaces
CAPE-OPEN traz um grande avanco no
sentido de compatibilidade entre simuladores
de processos. Porém, o trabalho de Soares e
Secchi (2004) mostrou que a utilizagdo de
interfaces CAPE-OPEN leva a perdas de
eficiéncia. Esta perda se d& principalmente
devido a grande complexidade envolvida na
proposta de um sistema que trabalha de forma
transparente em redes e/ou  sistemas
operacionais heterogéneos.

Por este motivo, além das interfaces
CAPE-OPEN o EMSO apresenta um sistema
proprio que permite carregar, em tempo de
execucdo, codigos de terceiros encapsulados
em bibliotecas dinamicas de carregamento
dindmico (DLL em sistemas Win32 ou SO em
sistemas Posix).

5.INTERFACE GRAFICA

A interface grafica do EMSO combina a
construgdo de FlowSeets, o desenvolvimento
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de Models e a visualizacao de resultados. O
cerne do simulador, assim como a sua
interface grafica sdo totalmente desenvolvidos
em C++ e projetados de forma modular e
padrao, tornado o simulador compativel com
plataformas Win32, Unix e Linux.

Quando da execucdo de tarefas de
simulagdo o EMSO converte a descricdo do
processo em sua linguagem de modelagem
para sistemas de equagdes diretamente em
memoéria, sem a geracdo de arquivos
intermediarios, necessidade de compilagdo ou
link edicao. O software permite execucao de
tarefas em paralelo permitindo simulagdes em
tempo real, com atraso ou simulagdes
concorrentes sem o bloqueio da interface.
Além disto, o processo de obtencao das
solugdes pode ser pausado ou cancelado a
qualquer tempo. A Figura 3 apresenta a
interface grafica do EMSO.

6.APLICACOES

Nesta secdo algumas aplicagdes
apresentando a utilizacdo de interfaces do
simulador EMSO sao apresentadas.

6.1Composicao de modelos utilizando

interfaces CAPE-OPEN

O principal objetivo do projeto CAPE-
OPEN ¢ tornar possivel que componentes
nativos de um simulador possam ser
substituidos ou conectados a outros de uma
fonte independente. A aplicagdo apresentada
nesta se¢do faz a composi¢do do modelo de
um processo pela conexao de dois sub-
processos de fontes diferentes.

Considere-se o processo da Figura 4,
separado em dois sub-processos A ¢ B. Um
simulador CAPE-OPEN deve ser capaz de
coletar e utilizar cada uma destas partes do
processo mesmo que venham de fontes
externas heterogéneas. Esta situagcdo foi
resolvida com sucesso em um experimento
utilizando duas instancias do simulador
EMSO. Uma descricdo mais detalhada deste
experimento pode ser encontrada em Soares e
Secchi (2004).
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Figura 4 — Processo dividido em dois para a solugao por interface CAPE-OPEN.

6.2Bibliotecas de Propriedades execucado, bibliotecas dinamicas (DLL ou SO)
Termodinimicas provendo calculos de interesse. Exemplos

Como citado anteriormente, além das tipicos de aplicacdo seriam calculos de
interfaces CAPE-OPEN o EMSO prové um propriedades  termodinamicas  ou  CFD
mecanismo que permite carregar, em tempo de (Computational Fluid Dynamics).
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Com o objetivo de testar esta
capacidade considere-se o ciclo de Rankine
apresentado na Figura 5.

-+
Turbdre

Condenser

Purmp
Figura 5 — Processo do ciclo de Rankine.

O FlowSheet para descricdo deste
processo no EMSO ¢ apresentado na Figura 6.

FlowSheet Rankine
PARAMETERS
Prop as CalcObject (File="thermo.dll");
DEVICES
Turb as Turbine;
Cond as Condenser;
Pump as Pump;
GV as Boiler;
GE as Electric_Power;
CONNECTIONS
GV.Fout to Turb.Fin;
Turb.Fout to Cond.Fin;
Cond.Fout to Bump.Fin;
Bump.Fout to GV.Fin;
end

Figura 6 — FlowSheet do ciclo de Rankine.

No FlowSheet da Figura 6, o arquivo
thermo.dl1l ¢ utilizado como fonte de
calculos termodinamicos. Esta biblioteca foi
construida com  rotinas  escritas em
FORTRAN-90, mas diversas outras
linguagens podem ser utilizadas para
implementagdo de servicos semelhantes.
Detalhes sobre os Models utilizados como base
para os Devices do FlowSheet da Figura 6
podem ser encontrados no Apéndice A.

7.CONCLUSOES

Os principais avanc¢os do ambiente
integrado para modelagem, simulagdo e
otimizac¢do de processos estaticos e dinamicos,
chamado EMSO foram apresentados.

Esta ferramenta implementa uma
linguagem de modelagem orientada a objetos
juntamente com métodos para checagem de
consisténcia, reducdo de indice e derivagdo
automatica e simbolica. O pacote numérico de
interfaces CAPE-OPEN j4 estd implementado
juntamente com um sistema proprio que
permite a utilizacdo de codigos externos dentro
dos modelos. Isto permite, por exemplo, que
softwares consagrados para calculos de
propriedades termodinamicas sejam utilizados.

Codigos de otimizagdo dinamica estdo
sendo estudados para serem incorporados,
espera-se que a arquitetura modular do
simulador permita esta adigdo sem a
necessidade de refazer trabalhos executados
anteriormente.
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APENDICE A

Seguem abaixo os Models utilizados no FlowSheet da Figura 6.

# Type declarations

Enthalpy as Real (Default=2, Lower=1le-3,Upper=10,Unit="MJ/kg") ;
Entropy as Real (Default=5, Lower=1le-3,Upper=15,Unit="kJ/kg/K") ;
Power as Real (Default=10, Lower=0, Upper=1e3,Unit="Mu") ;

Pressure as Real (Default=1,Lower=5e-4,Upper=100,Unit="MPa") ;
Temperature as Real (Default=600, Lower=273.16,Upper=1073.15,Unit="K") ;
Diff Temp as Real (Default=0,Lower=-1073.15,Upper=1073.15,Unit="K") ;
MassFlow as Real (Default=50,Lower=0,Upper=1e3,Unit="kg/s") ;
SpecificVolume as Real (Default=1,Lower=1le-6,Upper=1e3,Unit="m"3/kg") ;
Fraction as Real (Default=0.5, Lower=0, Upper=1) ;

Efficiency as Real (Default=0.75, Lower=0,Upper=1) ;

#* The model Stream has no equations. Its only function is to hold the data
* to be shared between the devices of the flowsheet (an stream).

*#
Model Stream
VARIABLES
F as MassFlow;
P as Pressure;
T as Temperature;
S as Entropy;
H as Enthalpy;
end

#* Model of a Turbine.
* This model has an external parameter Prop which provides the
* thermodynamic calculations.

*#
Model Turbine
PARAMETERS
ext Prop as CalcObject;
VARIABLES
in Fin as Stream;
out Fout as Stream;
H IS as Enthalpy;
EF T as Efficiency;
POT TURB as Power;
EQUATIONS
H IS = .Prop.propPS(Fout.P,Fin.S);
Fout.H = (H IS - Fin.H) * EF T + Fin.H;
[Fout.S,Fout.T] = Prop.propPH (Fout.P,Fout.H);
Fout.F * (Fin.H - Fout.H) = POT_TURB;
Fin.F = Fout.F;
end

#* Model of a Condenser.
* This model has an external parameter Prop which provides the
* thermodynamic calculations.

*#
Model Condenser
PARAMETERS
ext Prop as CalcObject;
VARIABLES
in Fin as Stream;
out Fout as Stream;
Q_COND as Power;
G_S as Diff Temp;
EQUATIONS
Fout.P = Fin.P;
Fout.T = Prop.Tsat (Fout.P) - G_S;
[Fout.S,Fout.H] = Prop.propPTl (Fout.P,Fout.T);
Q COND = Fin.F * (Fin.H - Fout.H);
end
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#* Model of a Pump.
* This model has an external parameter Prop which provides the
* thermodynamic calculations.

*#
Model Pump
PARAMETERS
ext Prop as CalcObject;
v_esp as SpecificVolume;
VARIABLES
in Fin as Stream;
out Fout as Stream;
H IS as Enthalpy;
POT_BMB as Power;
EF B as Efficiency;
EQUATIONS
H IS = Prop.propPS(Fout.P,Fin.S);
(Fout.H - Fin.H) * EF B = H IS - Fin.H;
[Fout.S,Fout.T] = Prop.propPH (Fout.P,Fout.H);
POT BMB * EF B = Fin.F * v _esp * (Fout.P - Fin.P);
Fin.F = Fout.F;
end

#* Model of a Boiler.
* This model has an external parameter Prop which provides the
* thermodynamic calculations.

*#
Model Boiler
PARAMETERS
ext Prop as CalcObject;
VARIABLES
in Fin as Stream;
out Fout as Stream;
Q GV as Power;
EF GV as Efficiency;
EQUATIONS
Fin.P = Fout.P;
[Fout.S,Fout.H] = Prop.propPTv (Fout.P,Fout.T);
Q GV * EF GV = Fin.F * (Fout.H - Fin.H);
Fin.F = Fout.F;
end

#* Model of an Electric Power.
* This model has an external parameter Prop which provides the
* thermodynamic calculations.

*#
Model Electric_Power
PARAMETERS
ext Prop as CalcObject;
EF_GE as Efficiency;
VARIABLES
Pot as Power;

end




