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Modelowanie wieloskalowe systemu procesowego. Numeryczne badania wstepne

Wstep

Coraz cze$ciej w modelowaniu systemu procesowego stosuje si¢ po-
dejscie wieloskalowe, co jest zwiazane z wymaganiami klienta dotycza-
cymi produktu o okreslonych wlasnosciach. Projektant znajac rynkowe
zapotrzebowania na cechy produktu, skupia si¢ na metodologii i narzg-
dziach prowadzacych do produktu o zadanych cechach. Postgpowanie
takie moze by¢ przeprowadzone na réznych poziomach uszczegodto-
wienia, czg¢sto po przeprowadzeniu analizy procesu w rdéznych skalach
dlugosci i czasu [1-3].

W pracy wykorzystano dwa rézne narz¢dzia numeryczne: wspoma-
gana komputerowo inzynieri¢ systemu procesowego (Process System
Engineering, PSE) oraz numeryczna dynamike ptynow (Computational
Fluid Dynamics, CFD). Tradycyjnie pakiety CFD i PSE wykorzystywa-
ne sa odrgbnie. Jednakze integracja tych dwoch metod numerycznych
moze przynosi¢ wymierne korzysci. Pakiety programéw do symulacji
proceséw umozliwiaja zaréwno symulacje procesow jednostkowych,
jak rowniez calych linii technologicznych. Ostatnia generacja progra-
mow jest bardzo zaawansowana i pozwala na symulacje skomplikowa-
nych procesow, gdzie wystepuje wiele sktadnikow, wiele faz i zachodza
reakcje chemiczne. W tej metodzie modelowania stosowane sa zazwy-
czaj duze uproszczenia oraz zaktadane sa wielkos$ci procesowe. Pakiety
programéw CFD wykorzystywane sa do modelowania pojedynczych
urzadzen, lub ich fragmentow wowczas, gdy wymagane sa szczegdto-
we wyniki modelowania, czyli najczesciej wtedy, gdy wydajnos¢ urza-
dzenia jest uzalezniona od dynamiki ptynéw. Nie opracowano jeszcze
ogo6lnie uznanych kryteriow i narzedzi tacznego wykorzystania tych
dwoéch metod numerycznych. Ogolna koncepcja integracji kodow CFD
oraz PSE, wykorzystywanej podczas modelowania wieloskalowego jest
taka, ze system procesowy modelowany jest za pomocg programow do
symulacji proceséw (np. gPROMS, Aspen Plus, Aspen HYSYS), nato-
miast kluczowy aparat — za pomoca programow CFD (np. Fluent, CFX,
Comsol) [4, 5]. Przyktady aplikacyjne integracji tych dwoch réznych
metod modelowania zostaly szeroko omowione w pracy [6].

Celem niniejszej pracy bylto stworzenie i sprawdzenie poprawnosci
dziatania naktadki programowej (interfejsu) pozwalajacej na poprawne
przekazywanie danych pomigedzy dwoma réznymi kodami numerycz-
nymi stosowanymi w réznych skalach dtugosci i czasu. Kazda z tych
metod dostarcza innego rodzaju dane procesowe. Mozna si¢ spodzie-
waé, ze ten sposob modelowania, ktory bedzie dalej rozwijany, przy-
czyni si¢ do optymalizacji dziatajacego systemu technologicznego.

Standardy CAPE-OPEN

W niniejszej pracy do integracji kodow CFD i PSE wykorzystano
standardy CAPE-OPEN. Powstaly one w celu ujednolicenia potaczen
migdzy réznymi programami wykorzystywanymi w szeroko pojgtej
wspomaganej komputerowo inzynierii procesowej oraz dla bardziej
efektywnej integracji réznych metod modelowania. W chwili obecnej
sg one rozwijane i propagowane przez konsorcjum CAPE-OPEN Labo-
ratories Network (CO-Lan) (www.colan.org). Standard CAPE-OPEN
definiuje zasady i interfejsy do integracji i wspotdziatania programow.
Zaletami jego stosowania sa: i) fatwe potaczenie, typu plug and play
pomigdzy réznymi programami, niezaleznie od ich architektury i jezyka
programowania, ii) mozliwo$¢ uzycia interfejsow jako czg$ci wspodlnej

struktury aplikacyjnej, co pozwala na wymiang informacji procesowej
wewnatrz domeny aplikacyjnej [7].

Wedtug standardow CAPE-OPEN programy, pomigdzy ktorymi wy-
mieniane sa dane, sa dzielone na dwie grupy. Pierwsza to §rodowisko
modelowania procesowego reprezentowane przez nadrzedny symulator
i tu najczesciej wystepuje program do symulacji proceséw, natomiast
druga ztozona jest z modutow — sktadowych modelowania proceso-
wego [8], na przyktad odrgbnych programéw obliczeniowych, modeli
matematycznych aparatow, czy programow do obliczen wlasnosci ter-
modynamicznych. Do tej grupy mozna rowniez zaliczy¢ kody CFD, za
pomoca ktorych konstruowany jest szczegotowy model danego aparatu.
W chwili obecnej niewiele jest przyktadow takiej integracji. Zazwy-
czaj sg one zwiazane z Advanced Process Engineering Co-Simulator
(APECS) [9]. Schematyczny, bardzo ogo6lny sposob potaczenia migdzy
programami pokazano na rys. 1. Komunikacja pomigdzy srodowiskiem
modelowania procesowego a poszczegdlnymi modutami odbywa sig
za pomoca middlewares, takich jak CORBA (Common Object Re-
quest Broker Architecture) firmy Object Management Group (OMG)
oraz COM (Component Object Model interface definition language)
i .Net, oba firmy Microsoft. Wymienione narzgdzia programistyczne
przedstawiono w pracy [10].
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Rys. 1. Integracja oprogramowania w oparciu 0 CAPE-OPEN

Koncepcja i aplikacja interfejsu Cape2Fluent

Niniejsza praca zwiazana jest $cisle z modelowaniem wieloskalo-
wym w odniesieniu do systemu technologicznego do produkcji na-
wozow sztucznych, gdzie kluczowym elementem byt reaktor rurowy.
Praca ta stanowi pierwszy etap badan nad integracja dwoch réznych
narzedzi numerycznych wykorzystywanych do symulacji proceséw
w stanie ustalonym (4spen Plus) oraz numerycznej dynamiki ptynow
(Fluent). W wyniku badan zostat stworzony otwarty interfejs komuni-
kacji migdzyprogramowej o nazwie Cape2Fluent z wykorzystaniem
CAPE-OPEN. W obecnej wersji program Aspen Plus wspolpracuje
z innymi programami w oparciu o standardy CAPE-OPEN, natomiast
program Fluent nie wspiera tego standardu. Byl to gtéwny problem,
ktory nalezato przezwycigzy¢. W tym przypadku zaistniata potrzeba
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znalezienia innego sposobu przesylania i odbierania danych z Fluenta.
Powstaty program jest wigc nie tylko interfejsem pomigdzy tymi dwo-
ma narzgdziami numerycznymi, ale takze interfejsem pomigdzy samym
standardem CAPE-OPEN, a innymi metodami importu i eksportu da-
nych, ktore nie sa wspierane przez ten standard.

Zgodnie z idea CAPE-OPEN $rodowiskiem modelowania proceso-
wego byt program Aspen Plus, natomiast model aparatu uzyskany za
pomoca programu Fluent byt jednym z blokéw wstawianych do mo-
delu systemu procesowego. Pierwszym krokiem przy jego wlaczaniu
za pomoca interfejsu Cape2Fluent bylo zatadowanie w programie
Aspen Plus biblioteki modeli zgodnych z CAPE-OPEN. Woéwczas to
w grupie wszystkich dostepnych modeli aparatow (blokow) znalazt si¢
Cape2Fluent. Kolejnym krokiem bylo zdefiniowanie systemu aparatow
wraz z powiazanymi z nimi strumieniami wejsciowymi i wyjsciowymi
(flowsheet). W miejsce aparatu, ktérego model byt stworzony w progra-
mie Fluent, do systemu wprowadzano Cape2Fluent. Na obecnym eta-
pie badan interfejs pozwalal na wstawienie do systemu bloku o jednym
wejsciu 1 jednym wyjsciu. Nalezy doda¢, ze niezaleznie od opisanych
czynno$ci model szczegdtowy aparatu w programie Fluent tworzony
byt oddzielnie.

Interfejs Cape2Fluent pozwala na wykonanie obliczen w sposob se-
kwencyjny, czyli tak, jak jest to prowadzone w programie Aspen Plus
w stanie ustalonym. W testowanym przypadku stworzono flowsheet
sktadajacy si¢ z jednego bloku, ktorym byt Cape2Fluent z doprowa-
dzonymi do niego strumieniami: wejSciowym i wyjsciowym. Sche-
mat przekazywania danych podczas wykonywanych obliczen przed-
stawiono ogoélnie na rys. 2. Z programu Aspen Plus wprowadzono do
Cape2Fluent dane strumienia wejsciowego (1) takie jak np. strumien
masowy, jego temperatura, ciSnienie i sktad. Nastgpnie interfejs genero-
wat plik skryptowy, w ktorym zapisane byty operacje takie jak: defini-
cja warunkow brzegowych, co stuzy przekazaniu wartosci parametrow
strumienia z programu Aspen Plus do modelu w programie Fluent, po-
lecenia: wykonania symulacji, zapisania okreslonych wynikéw na dysk
oraz zamknigcia programu. Kolejno interfejs Cape2Fluent uruchamiat
Fluenta, wezytywat do niego plik skryptowy i odbierat wyniki, ktore
dekodowat i przekazywat obliczone parametry z powrotem do progra-
mu Aspen Plus, jako parametry strumienia wyj$ciowego (2).
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Rys. 2. Schemat przekazywania danych z wykorzystaniem interfejsu Cape2Fluent

Testowanie poprawnosci dziatania stworzonego interfejsu i przeka-
zywania danych pomigdzy programami Aspen Plus i Fluent przepro-
wadzono na prostym systemie. Ztozony on byt z dwdch strumieni: wej-
Sciowego 1 wyjsciowego oraz jednego bloku, ktorym byt Cape2Fluent.
Z kolei szczeg6towym modelem CFD byt model rury o rzadkiej siatce
numerycznej, zbudowanej z 1500 komoérek obliczeniowych. Jako waru-

nek graniczny na wlocie zdefiniowano strumien masowy czynnika wlo-
towego i jego temperature. Modelowano przeptyw laminarny wody.

Z programu Aspen Plus do Fluenta przekazywane byly wartosci stru-
mienia masowego i temperatury czynnika na wlocie do rury reaktora.
Po wykonanych obliczeniach w programie Fluent przekazywane byly
zwrotnie do Aspena wartosci predkosci oraz temperatura czynnika na
wylocie z rury reaktora. Warto$ci ci$nienia i udziatu objgtosciowego
strumienia wejsciowego nie byly wprowadzane do modelu CFD i dla-
tego zostaty przepisane ich niezmienione warto$ci do parametrow stru-
mienia wyjsciowego z bloku.

W wyniku zastosowania programu zarzadzajacego przekazywaniem
danych Cape2Fluent uzyskano te same warto$ci parametréw strumienia
wejsciowego i wyjsciowego, wyswietlone jako wyniki symulacji catego
systemu w programie Aspen Plus.

Kolejnym krokiem bedzie sprawdzenie poprawnosci dziatania inter-
fejsu Cape2Fluent, gdy do systemu procesowego zostanie wiaczony
model CFD reaktora z krzyzowym wlotem sktadnikow [11].

Posumowanie i wnioski

Podczas badan wstepnych nad integracja dwoch réznych narzedzi
modelowania: programow Aspen Plus 1 Fluent stworzono naktadke
programowa (interfejs) Cape2Fluent. Pozwala ona na przekazywanie
danych pomigdzy tymi programami z wykorzystaniem standardow
CAPE-OPEN, jak rowniez pomigdzy samym standardem CAPE-OPEN,
a innymi metodami importu i eksportu danych, ktdre nie sa przez niego
wspierane. Skuteczno$¢ tego rozwiazania oraz jego uniwersalnos$¢ zo-
stata potwierdzona nie tylko poprzez wspodtpracg z programem Aspen
Plus, ale takze z innymi programami do symulacji proceséw chemicz-
nych.

Przeprowadzone testy dowiodty, ze dziatanie stworzonego interfejsu
jest poprawne. Zatem numeryczne badania wstgpne w kierunku integra-
cji oprogramowania stosowanego w réznych skalach dlugosci i czasu
mozna uzna¢ za zakonczone sukcesem. Jest to pierwszy krok do stwo-
rzenia wieloskalowego systemu procesowego. Planowane sa dalsze ba-
dania aplikacyjne i udoskonalenia interfejsu.
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