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IV Jornadas Nacionales de Ingeniería Termodinámica (Logroño, 2005)



DIAGNOSTICO ENERGETICO CON RECONCILIACION DE DATOS Y PROPIEDADES TERMODINAMICAS Miguel A. Lozano y Jesús A. Remiro Grupo de Ingeniería Térmica y Sistemas Energéticos (GITSE – I3A) Dpto. Ingeniería Mecánica – Univ. Zaragoza, c/ María de Luna 3, 50018 Zaragoza Teléfono: 976 76 20 39 , Fax: 976 76 26 16 e-mail: [email protected] RESUMEN Las medidas tomadas en planta se usan para tareas de diagnóstico energético, control y optimización de la operación, etc. La reconciliación de datos consiste en ajustar su valor de modo que obedezcan las leyes de conservación y otras restricciones del modelo matemático de la planta. Las técnicas de reconciliación permiten adaptar el proceso de cálculo a los datos disponibles, seleccionando las ecuaciones adecuadas y su orden de resolución, pero a costa de dificultades numéricas. Aquí se analizan las dificultades procedentes del comportamiento termodinámico de la materia y se proponen soluciones. KEYWORDS: energía, eficiencia, diagnóstico, reconciliación, termodinámica



1. Introducción Las medidas de proceso de las plantas térmicas se utilizan para tareas de control, evaluación de rendimientos, optimización de la operación, etc. Algunas veces no se dispone de medidas suficientes para determinar todas las variables del modelo matemático utilizado para representar la planta. Otras veces se dispone de más medidas que las necesarias. Lo más frecuente es que algunas variables puedan determinarse por más de un camino y otras por ninguno. La reconciliación consiste en ajustar las medidas redundantes de modo que obedezcan las leyes de conservación y cualquier otra restricción que incorpore el modelo matemático de la planta. Como resultado se consiguen las siguientes ventajas: (i) se detectan y eliminan los errores sistemáticos de medida; (ii) se obtiene un conjunto consistente de medidas ajustadas; (iii) se estiman las variables no medidas con la máxima verosimilitud y (iv) se determinan intervalos de confianza para los resultados. En trabajos anteriores los autores han desarrollado procedimientos computacionales para reconciliación de datos en plantas térmicas utilizando los métodos de eliminación de Gauss-Jordan (Lozano y Remiro, 2001) y de descomposición QR (Lozano y Remiro, 2002). Estos procedimientos formulados inicialmente para resolver problemas de reconciliación lineal son aplicables también a modelos no lineales. Otra ventaja importante de estos procedimientos es que las ecuaciones del modelo y los datos disponibles quedan totalmente separados. Por ello, cuando falta una medida por fallo de instrumentación o se dispone de medidas nuevas no habrá que replantear las ecuaciones del modelo ni la forma de resolverlas. Así se obtiene siempre la máxima cantidad de información sobre la operación de la planta y un diagnóstico energético de mayor calidad (Lozano y Remiro, 2000). Los simuladores de procesos clasificados como abiertos, aquellos que resuelven simultáneamente el conjunto de ecuaciones que representan la planta ó proceso representado, pueden adaptarse de forma sencilla para aprovechar las ventajas comentadas en los párrafos anteriores. Además, también pueden aprovechar las relaciones entre propiedades termofísicas que proporciona la Termodinámica para simplificar y sistematizar el modo de plantear las ecuaciones del modelo matemático.
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Pero no todo son ventajas. La adaptación a los datos disponibles y la flexibilidad del proceso de cálculo implican también dificultades a la hora de clasificar las variables del modelo en calculables ó no calculables y de decidir si utilizar o no determinadas ecuaciones. Un fallo en la clasificación puede provocar la interrupción del proceso de cálculo sin alcanzar la convergencia ó la calificación de calculables de algunas variables con resultado aberrante. Una fuente importante de dificultades procede concretamente del comportamiento termodinámico de la materia. Por ejemplo, en estados con comportamiento próximo a los límites de gas ideal ó líquido incompresible la dependencia entre algunas variables termodinámicas tiende a anularse (vgr. la entalpía y la presión para gas ideal). En el artículo se analizan estas dificultades y se proponen soluciones. 2. Reconciliación de medidas y diagnóstico energético La clave de un diagnóstico correcto de la operación de los equipos y sistemas térmicos consiste en establecer que parte del consumo actual de recursos energéticos puede ahorrarse manteniendo constantes la cantidad y calidad de los productos producidos y las condiciones de contorno (ambientales y de proceso), localizar sobre que equipos actuar, como y cuando hacerlo. En general, un diagnóstico completo requiere la realización de tres tareas. La primera tarea es la de tomar un conjunto suficiente de medidas sobre el sistema y determinar a partir de ellas su estado real de funcionamiento. La segunda consiste en definir un estado de referencia. En este estado el sistema analizado presentaría un rendimiento máximo compatible con las condiciones de contorno en que se desenvuelve la operación real y se obtendría la misma cantidad de producto. La tercera tarea implica determinar de modo inequívoco las causas que explican la diferencia entre los dos estados y en particular la diferencia de rendimientos. Las necesidades computacionales que presentan estas tres tareas pueden satisfacerse mediante el mismo modelo matemático y sin necesidad de cambiar una sola línea del programa de cálculo.



Ecuaciones (8) m1 – m2 = 0 P1 – P(T1,v1) = 0 P2 – P(T2,v2) = 0 Q – fl UA (T2 – T1)/ln[(Tc – T1)/(Tc – T2)] = 0



Q + m1 h1 – m2 h2 = 0 h1 – h(T1,v1) = 0 h2 – h(T2,v2) = 0 ef – (T2 – T1)/(Tc – T1) = 0



Variables (14) m1, T1, v1, P1, h1, m2, T2, v2, P2, h2, Tc, Q, fl, ef Grados de libertad (14 – 8 = 6) Fig. 1. Calentador de agua
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En los métodos tradicionales de diagnóstico energético de la operación de equipos y sistemas térmicos las ecuaciones del modelo matemático, el proceso de cálculo y la selección de datos y resultados quedan totalmente determinados. En general son procedimientos muy bien diseñados que facilitan el cálculo de los resultados con el menor esfuerzo computacional y exigen un número limitado de medidas. Su debilidad principal procede de su rigidez. Si fallan algunas de las medidas estos procedimientos no pueden aplicarse automáticamente y queda desaprovechada la información que contengan las otras. El vertiginoso aumento de la capacidad de memoria de los ordenadores y el desarrollo de software eficiente para la resolución de sistemas de ecuaciones no lineales y de problemas de optimización ha permitido desarrollar nuevos métodos llamados de reconciliación de datos que aprovechan al máximo la información contenida en las medidas disponibles. Con estos métodos las ecuaciones y los datos quedan totalmente separados. Si falla alguna medida no habrá que replantear las ecuaciones del modelo matemático ni la forma de resolverlas. Si cambian los datos disponibles tampoco será necesario revisar el modelo matemático del equipo o sistema analizado. Es decir, la ventaja primordial es que podemos elaborar procedimientos de cálculo que facilitan la realización de distintas tareas del proceso de diagnóstico de la operación. Son pues procedimientos flexibles a la par que robustos. En la Fig. 1 se muestran el diagrama de flujos y el modelo matemático de un calentador de agua con vapor utilizado como ejemplo. Con el fin de que los resultados sean fácilmente comprensibles hemos simplificado ambos al máximo. Así la condensación del vapor se representa por el flujo de calor que absorbe el agua, el calentador se supone adiabático, la velocidad del agua no varía, etc. 3. Técnicas de reconciliación Reconciliación lineal El problema matemático de reconciliación lineal cuando se dispone de medidas para todas las variables puede expresarse como Minimizar



−1 F = (xm – x)T Q m (xm – x)



Sujeto a



A (xm – v) – a = 0



(1)



donde xm[N×1] son las medidas, x[N×1] son los valores reconciliados, v ≡ xm – x son los ajustes de las medidas, A[M×N] es la matriz de incidencia de las ecuaciones, a[M×1] es el término independiente de las ecuaciones y Qm[N×N] es la matriz de covarianza de las medidas. Formulando la función lagrangiana −1 L(v, λ) ≡ vT Q m v – 2 λT (A xm – A v – a)



(2)



donde λ[M×1] es el vector de multiplicadores de Lagrange y derivando respecto de las variables v y λ se obtienen las dos condiciones necesarias y suficientes de optimidad −1 ∂ L / ∂ v = 2 Qm v + 2 AT λ = 0



(3)



∂ L / ∂ λ = A xm – A v – a = 0



(4)



v = - Qm AT λ



(5)



De la primera Sustituyendo en la segunda y despejando
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λ = - (A Qm AT)-1 r



(6)



siendo r[M×1] los residuos de las ecuaciones r ≡ A xm – a



(7)



Para el cálculo de los ajustes v se procederá a resolver las ecuaciones (7), (6) y (5), tras lo cual podrán calcularse los valores reconciliados x = xm + v. La incertidumbre de las medidas producirá resultados también inciertos. Puede demostrarse que las matrices de covarianza de las variables calculadas son Qr = A Qm AT



(8)



Qv = Qm AT Q r−1 A Qm



(9)



Qx = P Qm PT



(10)



P = I – Qm AT Q r−1 A



(11)



con



Clasificación de variables Sea z[N×1] el vector de variables que deben satisfacer el sistema de M ecuaciones lineales siguiente Cz-c=0



(12)



Si el rango de la matriz C es igual a M entonces todas las ecuaciones son independientes. Si además M = N el problema tendrá solución sin necesidad de disponer de ninguna medida z = C-1 c



(13)



En general solo se dispondrán medidas para algunas variables. También puede ocurrir que no puedan determinarse los valores de algunas de las variables no medidas a partir de las ecuaciones. Si x[I×1] es el vector de variables medidas e y[J×1] el vector de variables no medidas se puede realizar la partición del vector z como



z=



⎡y ⎤ ⎢⎣ x ⎥⎦



(14)



Reordenando las columnas de C para mantener coherente el sistema de ecuaciones resulta C = [B A ]



(15)



con B[M×J] y A[M×I]. El sistema de ecuaciones podrá escribirse ahora como



By+Ax–c=0



(16)



Quedan algunas preguntas importantes por responder: i) Es el modelo consistente, es decir, pueden cumplirse todas las ecuaciones del modelo simultáneamente; ii) Existen ecuaciones redundantes en el modelo que sean combinación lineal de otras; iii) Cuales de entre las variables no medidas podrán calcularse y cuales no; iv) Cuales de las variables medidas son redundantes, es decir, tales que si se perdiera su medida aún podrían calcularse
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las mismas variables no medidas e incluso ella misma. Veverka y Madron (1997) han desarrollado un método de fácil aplicación capaz de responder a todas las preguntas anteriores basándose en el concepto de forma canónica del sistema de ecuaciones y el procedimiento de eliminación de Gauss-Jordan. Para aplicar su método se construye la matriz ampliada del sistema de ecuaciones



C a = [B A − c]



(17)



y a continuación se realizan las siguientes transformaciones: 1) Eliminación de Gauss-Jordan restringida a las columnas de la matriz B. Consiste en una sucesión de operaciones elementales buscando la formación de una submatriz diagonal unitaria IL[L×L] de la mayor dimensión posible. El caso limite se obtiene cuando L=J o L=M. Las combinaciones lineales se realizaran sobre las filas completas de la matriz Ca pero solo se utilizarán las columnas de la matriz B en la eliminación. La matriz transformada tomará la forma ⎡I Ca = ⎢ L ⎣0



B *2



A2



0



A1



- c2 ⎤ ⎥ - c1 ⎦



I



1



L J-L



L≤J M −L



donde L es el rango de B. 2) Identificación de las variables no medidas calculables. Si es necesario se reordenarán las L primeras filas y columnas de Ca para disponerla como



Ca



⎡ ⎢ = ⎢ ⎢⎣



I L − L0



0 * B



A L0 * A



− c L0 * −c



0



0



0



A1



− c1



L0



L – L0



J–L



I



1



I L0



0



0



⎤ L0 ⎥ L−L 0 ⎥ ⎥⎦ M − L



Las columnas de la matriz IL0 identifican a las variables no medidas que podrán calcularse. El resto de las variables no medidas no pueden calcularse con la información disponible. No es necesario medir todas ellas para determinar su valor. Bastaría con medir las J - L variables asociadas a las columnas de la matriz B* para que las correspondientes a IL-L0 fuesen calculables. Esta no es la única posibilidad. Otros conjuntos de J - L variables también pueden servir. 3) Eliminación de Gauss-Jordan sobre la matriz [A1 | -c1]. Se obtiene



[A 1



⎡A* − c1 ] = ⎢ 1 ⎣0



I



− c*1 ⎤ ⎥ − c*0 ⎦



M' − L M − M'



1



c0*



Si alguno de los componentes de no es nulo entonces la ecuación asociada no es resoluble. Existe un error en el modelo que debe ser corregido. Realizada la corrección (cuando sea necesaria) si ocurre que M – M’ > 0 (ahora con c0* = 0) entonces M - M’ ecuaciones del
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modelo no son linealmente independientes, debiendo ser localizadas y eliminadas. Los problemas bien planteados cumplen que M - M’ = 0 y su grado de redundancia es H = M – L. 4) Forma canónica de la matriz ampliada. Sobre la matriz resultante de la etapa 2) se localizan las columnas de A1 que contengan solo coeficientes nulos y se desplazan al final, resultando



Ca



⎡ ⎢ =⎢ ⎢ ⎣



* A L0 ** A ** A1 0



I L0



0



0



I L−L0



0 * B



0



0



0



L – L0



J–L



L0



I0 I - I 0



− c L0 * −c − c1



⎤ ⎥ L0 ⎥ L − L0 ⎥ H ⎦



1



Dichas columnas corresponden a las variables medidas no redundantes. Se observa que el proceso de transformación de la matriz ampliada a su forma canónica responde de forma precisa a las preguntas planteadas. Para el cálculo de la solución se transforma el problema de reconciliación original Minimizar



−1 F = (xm – x)T Q m (xm – x)



Sujeto a



Cz–c=0



Minimizar



−1 F = (xm – x)T Q m (xm – x)



Sujeto a



IL0 y0 + AL0 x – cL0 = 0



(18)



a la forma equivalente (19)



A1 x – c1 = 0 donde y0[L0×1] contiene las variables no medidas calculables. Este puede resolverse en dos etapas. Primero se realiza la reconciliación de datos Minimizar



−1 F = (xm – x)T Q m (xm – x)



Sujeto a



A1 x – c1 = 0



(20)



por el procedimiento descrito en el apartado anterior, obteniéndose los siguientes resultados:



r = A1 xm – c1



[H×1]



(21)



Qr = A1 Qm A 1T



[H×H]



(22)



λ = - Q r−1 r



[H×1]



(23)



v = - Qm A 1T λ



[I×1]



(24)



Qv = Qm A 1T Q r−1 A1 Qm



[I×I]



(25)



x = xm – v



[I×I]



(26)



P = I – Qm A 1T Q r−1 A1



[I×I]



(27)



Qx = P Qm PT



[I×I]



(28)
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Posteriormente se determinan las variables no medidas calculables y su matriz de covarianza



y0 = - AL0 x + cL0



[L0×1]



(29)



R = AL0 P



[L0×I]



(30)



Qy0 = R Qm RT



[L0×L0]



(31)



Reconciliación no lineal Sea f(z) = 0 el conjunto de M ecuaciones a cumplir por el conjunto de variables z[Nx1] que describen la operación del proceso analizado. Sea x[Ix1] el subconjunto de variables medidas e y[Jx1] su complementario que incluye a las no medidas. En el caso convencional el número de variables no medidas J es igual a M (pudiendo incluirse en ellas algunas medidas descartadas) y las I = N – M medidas seleccionadas son independientes. Para resolver el sistema de ecuaciones, calculando el vector y, puede utilizarse el método de Newton. Las funciones fi se aproximan por su desarrollo en serie de Taylor truncado después de las primeras derivadas para dar el sistema lineal



J(f,y*) Δy = - f(y*)



(32)



donde Jij(f,y) ≡ ∂ fi / ∂ yj, Δy = y – y , y es la aproximación disponible a la solución e y la nueva solución calculada que se espera este más próxima a la solución real. Resolviendo para Δy puede aplicarse un proceso iterativo con *



*



y* ← y* + Φ Δy



(33)



hasta satisfacer el criterio de convergencia



|Δyj / yj| < ∈



∀j = 1, .... , M



(34)



El número de iteraciones necesario dependerá de lo pequeño que sea ∈ y del factor de relajación Φ. Resulta conveniente utilizar Φ < 1 en las primeras iteraciones cuando no se disponga de una buena aproximación inicial para el vector y*. La incertidumbre de los resultados puede calcularse a partir de las incertidumbres de los datos



σ2(yj) = ∑ (∂ yj / ∂ xj)2 σ2(xi)



(35)



i



suponiendo exactas las ecuaciones empleadas en el modelo. Si parte de los resultados corresponden a variables cuyas medidas han sido descartadas, la comparación medidaresultado permitirá covalidar ambos o detectar la posible presencia de errores de medida. En el caso general, dado el conjunto de medidas, podrá ocurrir que algunas de ellas sean redundantes y que entre las variables no medidas unas sean calculables y otras no. Para resolver el problema de reconciliación no lineal se aprovechará el método de reconciliación lineal presentado antes aplicando un procedimiento iterativo. En cada iteración se procederá a linealizar las ecuaciones y a estimar una nueva solución por reconciliación lineal hasta satisfacer el criterio de convergencia impuesto. Sea (z*)T = [(y*)T⏐(x*)T] el punto inicial de una iteración cualquiera (en la primera iteración tomaremos x* = xm y valores adecuados para y*). El sistema de ecuaciones lineales que aproxima las ecuaciones no lineales en torno a dicho punto viene dado por



≈ f(y,x) = f(y*,x*) + J(f,y*) (y-y*) + J(f,x*) (x-x*)
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Imponiendo la condición de que las ecuaciones deben satisfacerse, o sea que debe cumplirse que ≈ f(y,x) = 0, resulta



J(f,y*) y + J(f,x*) x = – f(y*,x*) + J(f,y*) y* + J(f,x*) x*



(37)



Identificando los coeficientes de esta ecuación con los correspondientes al caso lineal (Ec. 16) resulta



B = J(f,y*)



(38)



A = J(f,x*) *



(39) *



*



*



*



*



c = – f(y ,x ) + J(f,y ) y + J(f,x ) x



(40)



La resolución del problema de reconciliación lineal proporcionara nuevos valores de x e y. Solo cambiaran las variables medidas redundantes y las variables no medidas calculables. Con Δx = x – x* e Δy = y – y* se comprobará el criterio de convergencia impuesto y en caso de no cumplirse se procederá a estimar el punto inicial de la siguiente iteración:



x* ← x* + Φ Δx



y* ← y* + Φ Δy



(41)



Detección de errores de medida y propagación de la incertidumbre Las matrices R y P contienen información sobre la influencia que tiene la calidad de las medidas individuales sobre la incertidumbre de los resultados obtenidos para las variables calculadas. En el caso de medidas redundantes existen pruebas estadísticas para detectar errores groseros de medida. Para más información véase Lozano y Remiro (2001, 2002).



4. Propiedades termodinámicas En la simulación con modelos matemáticos de sistemas térmicos cada variable suele ser calculada con el tipo apropiado de ecuaciones. Así, por ejemplo, es práctica frecuente utilizar un balance de energía para calcular la energía ó potencia de los flujos de calor y trabajo. Del balance de energía también puede deducirse la entalpía específica de un flujo de materia de caudal conocido. Sin embargo, en general, un balance de energía puede no resultar indicado para determinar otras variables como la presión. Razonando de este modo concluimos que aunque: 1) el modelo matemático esté bien planteado (ecuaciones independientes y consistentes), 2) la selección de variables medidas consumiendo los grados de libertad del modelo sea matemáticamente correcta, y 3) las medidas tomadas sean confiables, puede ocurrir que se obtengan resultados incoherentes para algunas de las variables calculadas, a veces con la consecuencia adicional de que el algoritmo de cálculo numérico implementado en el ordenador sufra una interrupción sin converger. Un ejemplo de lo anterior lo tenemos cuando una vez conocemos la temperatura y la entalpía pretendemos obtener el resto de las propiedades en aquellos estados termodinámicos del agua asimilables a los comportamientos límite de gas ideal y líquido incompresible. El objetivo de este apartado es predecir estas situaciones, es decir los estados del agua causantes del problema, así como ofrecer los criterios para reformular la expresión matemática de las relaciones de propiedades termodinámicas en dichos estados de modo que la aplicación de los procedimientos de clasificación y reconciliación puedan ofrecer los mejores resultados. Una ayuda importante para conseguirlo proviene de plantear juiciosamente las ecuaciones del modelo que habrán de representar las relaciones entre propiedades termodinámicas y que nos permitirán obtener todas las propiedades calculables con el mínimo esfuerzo.
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Ecuación fundamental de Helmholtz y relaciones de propiedades termodinámicas El Principio de Estado particularizado para el agua pura en estado monofásico dice que son necesarias dos propiedades independientes para fijar su estado termodinámico intensivo por completo. Las de medida más habitual son la presión (P) y la temperatura (T) pero a través del cálculo se puede disponer de otras como la entalpía (h) y la entropía (s). Por otro lado, sabemos que una ecuación de estado fundamental z = z(x,y) proporciona una descripción completa de los estados termodinámicos de una sustancia y permite calcular todas las propiedades a partir de dicha ecuación por diferenciación y combinación. De entre las cuatro ecuaciones fundamentales de estado la más utilizada en la práctica para el cálculo de propiedades termodinámicas es la que expresa la energía libre especifica de Helmholtz f en función de temperatura y volumen especifico; es decir, f = F(T,v). Aquí emplearemos para el cálculo de las propiedades termodinámicas del agua la ecuación fundamental de Helmholtz propuesta por Haar et al (1984). La Tabla 1 muestra como las propiedades termodinámicas más importantes pueden determinarse directamente en función de las variables independientes T y v si es conocida la función f = F(T,v). Puede demostrarse que a partir de la función F y de sus derivadas parciales con respecto a T y v, determinadas todas ellas en T y v, podremos calcular cualquier propiedad termodinámica; las mostradas en la Tabla 1 y todas las demás. Para calcular otras propiedades termodinámicas puede utilizarse el método que se describe a continuación basado en Hougen et al (1964) y Bridgman (1926). De acuerdo con Hougen la Tabla 2 desarrollada por Bridgman supone el método más rápido para establecer la ecuación de cualquier derivada parcial que incluya P, T, v, u, h, s, f, g en función de P, T, v, cp, s, (∂v/∂T)P y (∂v/∂P)T. Para utilizarla basta expresar ∂z y ⎛ ∂z ⎞ (42) ⎜ ⎟ = ⎝ ∂x ⎠ y ∂x y donde (∂z)y y (∂x)y se obtienen de la Tabla 2. Por ejemplo



( ) ( )



⎛ ∂f ⎞ ⎜ ⎟ ⎝ ∂u ⎠ P



=



(∂f )P (∂u )P



⎡



⎛ ∂v ⎞ ⎤ ⎟ ⎥ ⎝ ∂T ⎠ P ⎦ ⎣ ⎛ ∂v ⎞ c P − P⎜ ⎟ ⎝ ∂T ⎠ P



− ⎢ s + P⎜ =



(43)



Las propiedades requeridas por el modelo pueden expresarse implícitamente en función de T y v utilizando las relaciones obtenidas con la información presentada aquí. De este modo solo aparecerán explícitamente en el modelo las propiedades que se desee. Además puede programarse la inclusión automática en el modelo un sistema de ecuaciones idéntico para cada flujo de la planta analizada que exprese las propiedades termodinámicas deseadas como funciones explicitas de T y v. Esto permite independizar la formulación de ecuaciones del modelo con respecto a los datos disponibles de propiedades termodinámicas. Por ejemplo, el conjunto de ecuaciones P – P(T,v) = P – [- (∂F(T,v)/∂v)T ] = 0 h - h(T,v) = h – [F - T · (∂F(T,v)/∂T)v - v · (∂F(T,v)/∂v)T ] = 0 (44) s - s(T,v) = s – [- (∂F(T,v)/∂T)v ] = 0 es suficiente si deseamos como resultados únicamente P, h y s, además de T y v.
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Tabla 1. Cálculo de las propiedades termodinámicas a partir de F(T,v)



f función de Helmholtz P presión s entropía u energía interna h entalpía g función de Gibbs cv calor especifico a v cte. cP calor especifico a P cte. (∂v/∂T)P (∂v/∂P)T



f=F P = - (∂F/∂v)T s = - (∂F/∂T)v u = F - T · (∂F/∂T)v h = F - T · (∂F/∂T)v - v · (∂F/∂v)T g = F - v · (∂F/∂v)T cv = - T · (∂2F/∂T2)v cP = -T · (∂2F/∂T2)v + T (∂2F/∂T∂v)2 / (∂2F/∂v2)T (∂v/∂T)P = (∂2F/∂T∂v) / (∂2F/∂v2)T (∂v/∂P)T = - 1 / (∂2F/∂v2)T



Tabla 2. Relaciones de Bridgman (A representa a la función de Helmholtz)



10



IV Jornadas Nacionales de Ingeniería Termodinámica (Logroño, 2005)



Liquido subenfriado Para el agua en estado de líquido subenfriado se observa en las Tablas 3a y 3b que las medidas de P y T permiten fijar por completo el estado del agua (Tabla 3a), pero si se conocen T y h (Tabla 3b) no es posible fijar P (desviación típica de 69 bar ó 7000%). Tabla 3a. Líquido subenfriado. Datos, resultados y clasificación de variables. Variable v (m3/kg) T (K) P (bar) h (kJ/kg) s (kJ/kg·K)



Estimación 0.001012 323.15 1.00 209.40 0.7037



Desv. típica 0.00000046 1.0 0.05 4.18 0.0129



Desv. rel. (%) 0.046 0.31 5.00 1.99 1.84



Clasificación CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE MEDIDA NO REDUNDANTE CALCULABLE CALCULABLE



Tabla 3b. Líquido subenfriado. Datos, resultados y clasificación de variables. Variable v (m3/kg) T (K) P (bar) h (kJ/kg) s (kJ/kg·K)



Estimación 0.001012 323.15 0.969 209.40 0.7037



Desv. típica 0.0000034 1.0 68.55 4.18 0.0153



Desv. rel. (%) 0.337 0.31 7074.0 1.99 2.18



Clasificación CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE ¿CALCULABLE? MEDIDA NO REDUNDANTE CALCULABLE



Utilizando el algoritmo de clasificación de variables se llega a la conclusión de que la variable P puede ser o no calculable dependiendo del “criterio de calculabilidad” ε empleado en el algoritmo de reconciliación, que es de tipo numérico. En concreto, este criterio consiste en tomar como 0 un coeficiente de la matriz más pequeño que ε en el paso 1 del algoritmo. Esto puede dar como resultado la clasificación de una variable como calculable o no calculable en función de la magnitud de ε. Este es el caso para P con los datos de la Tabla 3b. Puede ocurrir que algoritmo clasifique P como calculable y le asigne el valor e incertidumbre indicados. O también que clasifique P como no calculable. Aquí se recomienda que sea el analista quien determine que debe ocurrir y no lo deje en manos del azar. Vapor sobrecalentado y comportamiento límite de gas ideal El comportamiento del agua como vapor es radicalmente distinto al que tiene como líquido subenfriado pero conduce a problemas similares en lo que respecta a la clasificación de variables. Es necesario distinguir si el vapor tiende en comportamiento al de gas ideal (el factor de compresibilidad Z esta próximo a la unidad y la presión reducida es suficientemente baja). Como ejemplo se han tomado dos vapores a 500ºC pero con presiones diferentes (1 bar y 200 bar). Se observa (Tablas 4a, 4b, 4c y 4d) como a 200 bar una vez conocidos T y h queda perfectamente fijado el estado termodinámico, mientras que a 1 bar (comportamiento cercano al de gas ideal) no pueden fijarse las propiedades v, P y s ya que sus desviaciones típicas son comparables a los valores de las propiedades estimadas. Nuevamente será la magnitud de ε la razón determinante de que estas variables se clasifiquen como no calculables por el algoritmo. Tabla 4a. Vapor sobrecalentado. Datos, resultados y clasificación de variables. GAS IDEAL (Z = 0.999) Variable Estimación Desv. típica Desv. rel. (%) Clasificación v (m3/kg) 3.5655 0.0046 0.13 CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE T (K) 773.15 1.0 0.13 MEDIDA NO REDUNDANTE P (bar) 1.00 0.05 5.00 h (kJ/kg) 3488.2 2.14 0.06 CALCULABLE s (kJ/kg·K) 8.8316 0.0233 0.26 CALCULABLE
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Tabla 4b. Vapor sobrecalentado. Datos, resultados y clasificación de variables. GAS IDEAL (Z = 0.999) Variable Estimación Desv. típica Desv. rel. (%) Clasificación v (m3/kg) 3.5655 10.2 284.5 ¿CALCULABLE? MEDIDA NO REDUNDANTE T (K) 773.15 1.0 0.13 P (bar) 0.998 2.84 284.0 ¿CALCULABLE? MEDIDA NO REDUNDANTE h (kJ/kg) 3488.2 2.14 0.06 s (kJ/kg·K) 8.8347 1.311 14.84 ¿CALCULABLE? Tabla 4c. Vapor sobrecalentado. Datos, resultados y clasificación de variables. GAS REAL (Z = 0.828) Variable Estimación Desv. típica Desv. rel. (%) Clasificación v (m3/kg) 0.01477 0.0000379 0.26 CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE T (K) 773.15 1.0 0.13 MEDIDA NO REDUNDANTE P (bar) 200.0 2.0 1.00 h (kJ/kg) 3239.4 4.37 0.13 CALCULABLE s (kJ/kg·K) 6.1404 0.0087 0.14 CALCULABLE



Variable v (m3/kg) T (K) P (bar) h (kJ/kg) s (kJ/kg·K)



Tabla 4d. Vapor sobrecalentado. Datos, resultados y clasificación de variables. GAS REAL (Z = 0.828) Estimación Desv. típica Error rel. (%) Clasificación 0.01477 0.0000378 0.26 CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE 773.15 1.0 0.13 200.0 3.8 1.89 CALCULABLE MEDIDA NO REDUNDANTE 3239.4 4.37 0.13 6.1404 0.0122 0.19 CALCULABLE



Ejemplo: calentador de un ciclo de vapor Se calienta agua en estado líquido mediante un aporte de calor Q proporcionado por vapor condensante. Se supone operación en estado estacionario, calentador adiabático y variacion de energía cinética despreciable para el flujo de agua. Las variables y ecuaciones del modelo se han presentado en la Fig. 1. La Tabla 5a presenta el caso inicial en que se mide la temperatura de condensación del vapor, el flujo másico de agua a la entrada, las presiones y temperaturas del mismo a la entrada (1) y salida (2). El resto de las variables quedan fijadas con gran certidumbre a partir de las ecuaciones del modelo (ver Fig. 1). Tabla 5a. Calentador (caso a). Estimaciones, desviaciones típicas y clasificación de variables. Variable v1 T1 P1 h1 m1 v2 T2 P2 h2 m2 Q Tc fl ef



Unidad m3/kg K bar kJ/kg kg/s m3/kg K bar kJ/kg kg/s kW K -



Medida 401.15 104.0 90.00 502.55 102.0 523.15 -



Desv. típica 0.30 1.0 0.50 0.30 1.0 0.40 -
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Clasif. NC MN MN NC MN NC MN MN NC NC NC MN NC NC



Estimación 0.0010619 401.15 104.0 544.8 90.00 0.0011976 502.55 102.0 988.8 90.00 39960 523.15 0.9045 0.8311



Desv. típica 0.0000003 0.30 1.0 1.3 0.50 0.0000006 0.30 1.0 1.4 0.50 279 0.40 0.0123 0.0037
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Tabla 5b. Calentador (caso b). Estimaciones, desviaciones típicas y clasificación de variables. Variable v1 T1 P1 h1 m1 v2 T2 P2 h2 m2 Q Tc fl ef



Unidad m3/kg K bar kJ/kg kg/s m3/kg K bar kJ/kg kg/s kW K -



Medida 401.15 104.0 90.00 502.55 39960 523.15 -



Desv. típica 0.30 1.0 0.50 0.30 279 0.40 -



Clasif. NC MN MN NC MN NC MN ¿NC? NC NC MN MN NC NC



Estimación 0.0010619 401.15 104.0 544.8 90.00 0.0011976 502.55 102.0 988.8 90.00 39960 523.15 0.9045 0.8311



Desv. típica 0.0000003 0.30 1.0 1.3 0.50 0.0000235 0.30 180.0 4.2 0.50 279 0.40 0.0123 0.0037



Tabla 5c. Calentador (caso c). Estimaciones, desviaciones típicas y clasificación de variables. Variable v1 T1 P1 h1 m1 v2 T2 P2 h2 m2 Q Tc fl ef



Unidad m3/kg K bar kJ/kg kg/s m3/kg K bar kJ/kg kg/s kW K -



Medida 401.15 104.0 90.00 502.55 39830 523.15 -



Desv. típica 0.30 1.0 0.50 0.30 279 0.40 -



Clasif. NC MN MN NC MN NC MN ¿NC? NC NC NC MN NC NC



Estimación 0.0010619 401.15 104.0 544.8 90.00 0.0012063 502.55 37.0 987.4 90.00 39830 523.15 0.9015 0.8311



Desv. típica 0.0000003 0.30 1.0 1.3 0.50 0.0000308 0.30 220.0 4.2 0.50 279 0.40 0.0114 0.0037



En el caso b se miden las mismas propiedades, excepto la presión del flujo 2 cuya medida es sustituida por el conocimiento de Q. Como todos los datos proporcionados coinciden con el estado del calentador en el caso a también son iguales los resultados. Obsérvese, sin embargo, la elevada incertidumbre de P2. El caso c coincide en todo con el b salvo que se introduce una pequeña desviación en el dato de Q con respecto al calculado en el caso a. Véase como ahora el resultado de P2 resulta aberrante. Propuesta Las técnicas de reconciliación de medidas utilizan métodos de resolución que exigen el cálculo del jacobiano del sistema de ecuaciones del modelo matemático que representa la situación física objeto de análisis. Para resolver los problemas derivados del comportamiento del agua como líquido incompresible o gas ideal, se deben tener en cuenta las implicaciones matemáticas de estos comportamientos a la hora de plantear las ecuaciones del modelo y el jacobiano del sistema de ecuaciones.
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El planteamiento es el siguiente. Supóngase que el modelo de relaciones de propiedades termodinámicas del agua para cualquier estado en que se encuentre se expresa a partir de las funciones P(T,v), h(T,v) y s(T,v) explicitadas en (44). La solución adoptada para los estados del agua con un comportamiento próximo a gas ideal consiste en imponer las implicaciones del modelo de comportamiento en los términos del jacobiano asociados a las tres ecuaciones de relaciones de propiedades termodinámicas



∂P/∂T = R/ v ∂h/∂T = cP(T) ∂s/∂T = cv(T) / T



∂P/∂v = -R · T / v2 ∂P/∂P = 1 ∂h/∂v = 0 ∂h/∂P = 0 ∂s/∂v = R / v ∂s/∂P = 0



∂P/∂h = 0 ∂h/∂h = 1 ∂s/∂h = 0



∂P/∂s = 0 ∂h/∂s = 0 ∂s/∂s = 1



(45)



La solución adoptada para los estados del agua con un comportamiento próximo a líquido incompresible (v = cte) consiste en imponer este modelo de comportamiento en los términos del jacobiano correspondientes a las ecuaciones de relaciones de propiedades termodinámicas, teniendo presente además la hipótesis adicional de que v·dP puede considerarse despreciable frente a C·dT.



∂v/∂T = 0 ∂h/∂T = C(T) ∂s/∂T = C(T) / T



∂v/∂v = 1 ∂h/∂v = 0 ∂s/∂v = 0



∂v/∂P = 0 ∂h/∂P = 0 ∂s/∂P = 0



∂v/∂h = 0 ∂h/∂h = 1 ∂s/∂h = 0



∂v/∂s = 0 ∂h/∂s = 0 ∂s/∂s = 1



(46)



Los valores de las propiedades de los modelos de líquido incompresible (C) y de gas ideal (cP y cv) implicadas en (45) y (46) se evaluarán con el modelo original de cálculo de las relaciones de propiedades termodinámicas, en lugar de asignar valores con otros modelos matemáticos de propiedades.



5. Conclusiones Los avances recientes tanto en los aspectos teóricos de la clasificación de variables y reconciliación de datos como en la capacidad de cálculo están permitiendo incorporar en la práctica procedimientos de diagnóstico robustos y eficientes de los procesos químicos y energéticos que operan en estado estacionario. Una buena muestra del grado de madurez alcanzado es la publicación reciente de libros dedicados parcial ó totalmente al tema (Mah, 1990; Howat, 1997; Veverka y Madron, 1997; Narasimhan y Jordache, 2000; Romagnoli y Sanchez, 2000; Bagajewicz, 2001). En ellos se destaca la conveniencia de realizar una aproximación integral para resolver distintos problemas de diagnóstico: (i) definición del número, tipo y localización de los instrumentos de medida, (ii) detección de los errores de medida, (iii) determinación de las variables de proceso calculables y (iv) evaluación de la calidad de los resultados obtenidos. En este trabajo se ha presentado un procedimiento computacional para reconciliación de datos en plantas térmicas utilizando el método de eliminación de Gauss-Jordan (Lozano y Remiro, 2001). Este procedimiento, formulado inicialmente para resolver problemas de reconciliación lineal, es aplicable también a modelos no lineales. La ventaja fundamental del procedimiento es que las ecuaciones del modelo y los datos disponibles quedan totalmente separados. Cuando falta una medida por fallo de instrumentación o se dispone de medidas nuevas no se necesita replantear las ecuaciones del modelo ni la forma de resolverlas. El procedimiento siempre obtiene la máxima cantidad de información sobre la operación de la planta y nos indica su calidad. El procedimiento es sistemático en lo que se refiere al cálculo de las propiedades termodinámicas de los flujos de materia presentes en la planta.
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Aprovechando la disponibilidad de una ecuación fundamental de estado se ha simplificado el planteamiento y resolución de las ecuaciones que relacionan propiedades termodinámicas. Se ha mostrado también como ciertas características de las relaciones de propiedades termodinámicas conducen a resultados catastróficos cuando se emplean con poco criterio termodinámico los simuladores basados en ecuaciones abiertas, utilicen o no técnicas de clasificación de variables y reconciliación de datos. Se han aportado ejemplos para agua pura. Los flujos de agua en estado de líquido y vapor tienden a comportarse, en ciertas condiciones, como líquido incompresible y gas ideal, respectivamente. En estos casos se deben utilizar con cuidado las relaciones de propiedades termodinámicas para calcular ciertas propiedades, como la presión, cuando se conozcan la temperatura y la entalpía, debido a que temperatura y entalpía no son independientes. Una mala clasificación de variables puede originar la interrupción del algoritmo sin que se haya alcanzado la solución. Se han propuesto métodos apropiados que permiten eliminar del cálculo las variables no calculables susceptibles de presentar este problema así como las ecuaciones donde intervienen. En particular se han considerado los comportamientos de gas ideal y de líquido incompresible del agua modificando las relaciones de propiedades termodinámicas empleadas cuando se dan estos comportamientos. La forma de proceder recomendada se ha comprobado en el ejemplo del calentador. Los resultados obtenidos muestran claramente el éxito de adoptar estas modificaciones en la clasificación y reconciliación de medidas.



Referencias Bagajewicz, M.J. (2001). Process Data Instrumentation. Design and Upgrade. Technomic. Bridgman P.W. (1926). Condensed Collection of Thermodynamic Formulas. Harvard University Press. Haar, L., Gallagher J.S. y Kell, G.F. (1984). NBS/NRC Steam Tables. McGraw-Hill. Hougen, O.A., Watson, K.M y Ragatz, R.A. (1964). Principios de los procesos químicos. Parte II: Termodinámica, pp. 46-48. Reverté. Howat, C.S. (1997). Analysis of Plant Performance. Section 30 de Perry´s Chemical Engineers´ Handbook (7th ed.), McGraw-Hill. Lozano M.A. y Remiro, J.A. (2000). Diagnóstico de calderas de vapor con reconciliación de datos. Ingeniería Química, 372, 117-123. Lozano M.A. y Remiro, J.A. (2001). Diagnóstico con reconciliación de datos en sistemas energéticos. Información Tecnológica, 12, 99-104. Lozano M.A. y Remiro, J.A. (2002). Clasificación de variables y reconciliación de datos en ingeniería de procesos. Rev. Int. Mét. Num. Cálc. Dis. Ing., 18, 401-414. Mah, R.S.H. (1990). Chemical Process Structures and Information Flows. ButterworthHeinemann. Narasimhan, S. y Jordache, C. (2000). Data reconciliation and Gross Error Detection. Gulf. Romagnoli, J.A. y Sánchez, M.C. (2000). Data Processing and Reconciliation for Chemical Process Operations. Academic Press. Veverka, V. y Madron, F. (1997). Material and energy balancing in the process industries, Elsevier.
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