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1 Uvod

1.1 Proc¢ pouzivame simulaci procesu

Se zvySenim vykonnosti poc¢itacu v poslednich desetiletich zaznamenava procesni simu-
lace rostouci oblibu. Dnes je to nepostradatelny pracovni nastroj k ziskavani znalosti
o procesech ve vSech fazich jejich zivota. Obecné musime rozliSovat mezi dynamickou
a stacionarni simulaci procesu. Stacionarni simulace se pouziva pii feSeni problému
tykajicich se pocatecniho stadia vyvoje procesu a nasledného podrobného inzenyrského
zpracovani jednotlivych jednotkovych operaci. Dovoluje také analyzu citlivosti pro-
cesu vzhledem k opera¢nim parametrum piipadné jejich optimalizaci pro jiz fungujici
provoz.

Dynamicka simulace procesu ale zahrnuje vsechny tyto moznosti a jesté dale ohromné
rozsituje oblast fteSitelnych problému. Napi. test stability zkoumaného procesu na
zmény vnéjsich parametru staciondrni simulaci ma maly vyznam, protoze poskytne
pouze jeden pracovni bod odpovidajici dané sadé parametru. V dynamické simulaci
muzete specifikovat poruchy a testovat, zdali zkoumany proces pracuje fadné nebo je
nestabilni.

Pokud je tieba, aby zafizeni pracovalo v nestabilnim bodé, je tieba zvazit regulac¢ni
strategie k udrzeni zatizeni v pozadovanych podminkach. Jestlize chcete otestovat praci
pouzitého reguldtoru musite rovnéz pouzit dynamické simulace procesu, aby bylo vidét
chovani regulovaného systému. Rovnéz regulacni strategie, které vychazeji z modelu
zatizeni, se opiraji o dynamickou simulaci procesu.

Je ztejmé, ze vyvoj a navrh vsddkovych procesu vychazejici z jejich modelu neni mozny
na zakladé stacionarni simulace, protoze tyto procesy vykazuji ¢asové zavislé chovani
uz ze své definice. Totéz plati i pro chovani kontinudlné provozovanych zafizeni pti
najizdéni a odstavce, které se casto zkouma z duvodu bezpecnosti.

Poslednim piikladem, ktery by zde mél byt zminén, je pouziti dynamické simulace k
tréninku operatoru. Vyuka provozniho fidiciho persondlu se dnes obvykle provadi na
tréninkovych simuldtorech provozu, jestlize je k dispozici jeho dostatecné dobry model.
Tak mohou operatori ziskavat zkuSenosti i v kritickych situacich, aniz by hrozilo riziko
destrukce ndkladného zatizeni.

1.2 Co je gPROMS

gPROMS je néstroj k ziskdni odpoveédi na otdzky popsané v predchdzejici sekci. Do-
voluje uzivateli flexibilné sestavit model podle urcitych syntaktickych pravidel, ktery
gPROMS pouzije k vytvoreni simula¢niho experimentu. Takze gPROMS obsahuje v
zasadé druh programovaciho jazyka vytvoreného specidlné pro potieby procesni simu-
lace a ddle vykonné numerické zazemi, které dovoluje uzivateli se soustiedit na mode-
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lovani a ne na numerické metody. (Porozuméni numerickym metoddm pouzivanym v
gPROMS m3 ale casto zasadni vyznam k tomu, aby vase simulace spravné fungovala.)

Modelovani chemicko-inzenyrskych procesu casto zahrnuje pouziti diferencidlnich
rovnic. Diferencidlni rovnice pochdzeji z bilan¢énich rovnic pro hmotu, energii (a hyb-
nost) a udavaji casovy vyvoj diferencidlnich stavi (napt. obsah slozky v zadaném
bilanénim objemu). Tyto diferencidlni rovnice doplinuji sady algebraickych rovnic
popisujicich napt. fazové rovnovahy nebo regresni funkce pro fyzikalni vlastnosti.
Dohromady tyto rovnice tvoii systém DAE (differential-algebraic-equations), pro ktery
jsou v gPROMS implementovany numerické metody.

Na rozdil od ostatnich komeréné dostupnych programu pro dynamickou simulaci je
gPROMS rovnéz schopen pracovat s distribuovanymi systémy. Distribuované systémy
jsou charakterizovany skutecnosti, ze v nich chovani systému zavisi i na prostorové
soufadnici. To znamend, ze casto pouzivany predpoklad idedlné promichavaného
systému, ktery vede k tzv. systémum se soustiedénymi parametry, zde neplati. Kromé
toho diferencidlni a algebraické rovnice ptislusnych modelu obvykle obsahuji parcidlni
derivace vzhledem k prostorové soutradnici.

Nejobecnéjsim piikladem v procesnim inzenyrstvi muze byt trubkovy reaktor, jak je
uveden v nasledujicim odstavci.

V gPROMS se tato tiida modelu nejdiive podrobi diskretizaci prostorovych
proménnych parcidlné diferencidlné algebraického systému (the partial-differential-
algebraic (PDAE) system) a pak se tesi vznikly DAE systém.

1.3 Priklady

K ilustraci pouziti gPROMS jsou v ramci této piirucky pouzivany dva piiklady. V
jednom je uvazovana jednoduchd michaci nddoba, ve které se smésuji dvé slozky. Pro
ilustraci pristupu k distribuovanym systémum je pouzit jednoduchy reaktor s pistovym
tokem.

1.3.1 Michaci nadoba s prepadem
Na obr. 1 jsou znazornény dva oddélené nastiiky vody a ethanolu, které se michaji v
jednoduché nadobeé. Jestlize hladina dosdhne vysky jezu, zacne kapalina pretékat.

Model, ktery odrazi chovani nddoby (bez regulace hladiny) je déan nésledujici soustavou
rovnic (DAE):

dni .
dt Lmliﬂi,ml + Lmﬂi,im - Loutliﬂi,outl - Loutﬂz‘,outz ,1=1,2 (1)
ng = m + no (2)

ng = xing,i=1,2 (3)
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Mixing tank
Water Ethanol
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Obréazek 1: Michaci nadoba

Ty = Tioutl = Tiout2 , ¢t = 1,2
V = h-A
ng = V. Omol
L _ «Q (h - hwez-T)O.S : h> hweir
outz = 0 : else
Omol = Omol (x’t) s

s pocatecnimi podminkami

ng(t=0) = nyo

1 (t=0) = =z,
zadanymi vstupy
Tiiml = Tigm () , 1=1,2
Linl — Linl (t)
Tigny = "2 (t) , i=1,2

Lin2 — Lin2 (t)

a zadanymi parametry A, hye; and a.

~~
R
~— N ~—



8 2 PSANI VSTUPNIHO SOUBORU PRO GPROMS

1.3.2 Reaktor s pistovym tokem
Jako priklad distribuovaného modelu je studovan jednoduchy reaktor s pistovym
tokem. Parcidlni diferencidlni rovnice popisujici reaktor s pistovym tokem je:
oc N 10c
or wvot

Pocatecni a okrajové podminky jsou uvazovany ve tvaru:

—ke (15)

P
1.st order chemical reaction |’
r=k-c

A\

\

velocity v

¢ = L ¢ = c(x,t)

Obrazek 2: Reaktor s pistovym tokem s reakci prvého radu.

cx=0,t) = ¢;t>0 (16)
c(z,t=0) = ¢;0<z<L. (17)

Jak je vidét z tohoto modelu, nezavisi koncentrace jen na case, ale také na axidlni
soutadnici v reaktoru. V tomto prikladé jsme zvolili velmi jednoduchy problém popsa-
ny jedinou parcidlni diferencidlni rovnici. Obecné ovsem mohou distribuované modely
obsahovat rovnéz obycejné diferencidlni a algebraické rovnice v soustavé s vice nez
jedinou parcialni diferencidlni rovnici.

2 Psani vstupniho souboru pro gPROMS

Simula¢ni experiment se specifikuje v jediném vstupnim souboru pro gPROMS. K
vytvoreni toho vstupniho souboru muzete pouzit libovolného textového editoru. Vstup-
ni soubor musi byt ulozen s extenzi .gPROMS (napf. tank.gPROMS) v podadresa-
fi gPROMS/input. Poté ho muzete vyvolat spusténim tohoto vstupniho souboru v
gPROMS. Jak spustit gPROMS je popsano v kapitole 3.1.

Struktura vstupniho souboru k piikladu michaci nddoby je ukdzana nize. Uplny vstupni
soubor je uveden v dodatku A.1.

{
Simple Mixing tank model (only material balance) with overflow
weir.



DECLARE
TYPE

END #DECLARE section

MODEL MixingTank
PARAMETER

VARIABLE
EQUATION

END # Model Tank

PROCESS mix1
UNIT

SET . # Parameter values

AééiGN # Degrees of freedom

INiﬁAL # Initial conditions

SdiﬁTIONPARAMETERS

SCI:Iﬁf)ULE # Operating procedure

END-#-PROCESS mix1

Vstupni soubor se skladd ze sekce DECLARE, popisu MODEL a popisu PROCESS. Je dulezité
poznamenat, ze poradi sekci musi byt voleno tak, aby vSechno bylo deklarovano drive,
nez je to pouzito. V sekci DECLARE se deklaruji typy proménnych, sekce MODEL obsahuje

rovnice a proménné popisujici fyzikalni chovani procesu a sekce PROCESS definuje za
jakych podminek zkoumany proces pracuje.

Z piikladu jsou ddle patrné komentare objasiiujici obsah vstupniho souboru. gPROMS



10 2 PSANI VSTUPNIHO SOUBORU PRO GPROMS

pripousti dva typy komentditu. Komentaie zahrnujici vice fadek jsou v zavorkach “{ }*.
Tyto komentare mohou byt vkladany do sebe. Jednoradkové komentate zacinaji “#”.

Popis jednoduchého dynamického systému, jako je michaci nadoba, se da udélat ve
vstupnim souboru s jedinou sekci MODEL, model je popsidn pomoci soustavy rovnic

vvvvvv

MODELu.

V dalsim nejdiive objasnime, jak vypadaji sekce zakladniho vstupniho souboru (sekce

VVVVVV

(odstavce 2.4). Nakonec objasnime zachdzeni se systémy s distribuovanymi parametry
(odst. 2.5).

2.1 DECLARE

Vstupni soubor by mél vzdy zac¢inat komentafem vysvétlujicim, co soubor obsahuje.
modeli. Po tomto komentaii kazdy vstupni soubor pro gPROMS zacina sekci DECLARE,
v niz jsou deklarovany vsSechny typy proménnych pouzitych v nasledujicich MODELech.
To odpovida pravidlu, ze kazdy typ proménné musi byt deklarovan predtim, nez muze
byt pouzit v MODELu. Sekce DECLARE pro tank.gPROMS nasleduje:

DECLARE
TYPE

Mole = b5 : -1E5 : 1E5 UNIT = "kmole"
MoleFlowrate = 1.0 -1E5 : 1E5 ©UNIT = "kmole/min"
Length = 1.0 : 0 : 10 UNIT = "m"
Volume = 1.0 : 0.0 : 500 UNIT = "m3"
MolarFraction = 0.5 0 : 1E0 OUNIT = "-"
MolarDensity = 50 0 : 100 UNIT = "kmol/m3"

END #DECLARE section

Kazdé deklarace typu proménné obsahuje nasledujici informaci:

variable type name = default value : lower bound : upper bound  unit of
measurement (nepovinna)

Napft. deklarace

MoleFlowrate = 1.0 : -1E5 : 1E5 UNIT = "kmole/min"
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jednoduse udava, ze proménné typu MoleFlowrate maji implicitni hodnotu 1.0, lezici
mezi —10° a 10° a jsou méfeny v kmol/min. Tmplicitni hodnota bude pouzita jako
pocatecni odhad pro jakykoliv iteracni vypocet, pokud neni nahrazena v sekci PROCESS
PRESET (viz 2.3.5). Konvergenéni vlastnosti inicializa¢nich vypocétu zaviseji silné na
pocatecnim odhadu.

Horni a dolni mez nuti hodnoty proménnych tohoto typu, aby lezely v zadaném inter-
valu. Jestlize hodnoty proménné piekroci tyto hranice, simulace se ukoné¢i. To nabizi
moznost vyzkouset, zdali sttedni hodnoty proménnych jsou fyzikalné smysluplné. Jed-
notky jsou nepovinna specifikace, ktera se pouziva v gPROMS pii vystupu hodnot
prislusného typu.

Poznamka 2.1 Poznamenejme, Ze jednotky vibec neovliviiuji vijpocet. RovnéZ neni
automaticky testovana konsistence rovnic, jednotky se pouZivaji pouze pri vystupu
vysledku. Venujte proto péci provérovdni rovnic na konsistenci jednotek, protoze ta
je jednou z nejcastéejsich pricin simulacnich chyb.

2.2 Sekce MODEL

Sekce MODEL obsahuje popis fyzikdlnitho chovani daného systému vyjadieny pomoci
proménnych a rovnic, které se k nému vztahuji. Zakladni struktura sekce MODEL je:

MODEL ModelName
PARAMETER

...Parameter declarations...
VARIABLE

...Variable declarations...
EQUATION

...Equation declarations...

END

Jednoduchd sekce MODEL je uvedena v piikladu michaci nddoby. Poznamenejme, ze
¢isla fadku nejsou soucasti vstupniho souboru gPROMS a jsou uvedena pouze pro
ucely odkazovani se na né.

1  MODEL MixingTank

2

3 PARAMETER

4 NoComp AS INTEGER
5 Area AS REAL
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WeirHeight AS REAL
Alpha AS REAL
VARIABLE

FlowInl, FlowIn2 AS MoleFlowRate
FlowOutl, FlowOut2 AS MoleFlowRate

HoldUp AS ARRAY (nocomp) OF Mole
xInl,xIn2 AS ARRAY (nocomp) OF MolarFraction
x0ut1,x0ut2,xTank AS ARRAY (nocomp) OF MolarFraction
TotalHoldUp AS Mole
RhoMolComp AS ARRAY (nocomp) OF MolarDensity
RhoHelp AS ARRAY (nocomp) OF MolarDensity
RhoMol AS MolarDensity
Vol AS Volume
Level AS Length

STREAM
Inletl : FlowInl, xInil AS MAINSTREAM
Inlet2 : FlowIn2, xIn2 AS MAINSTREAM
Outletl: FlowOutl,x0utl AS MAINSTREAM
Outlet2: FlowOut2,x0utl AS MAINSTREAM

EQUATION

# Mass balance
$HoldUp=FlowInl*xIn1+FlowIn2*xIn2-FlowOut1*x0utl
-FlowOut2*x0ut?2;

# molar concentrations
# Example for the FOR construct
FOR i := 1 TO NoComp DO
Holdup(i) = TotalHoldUp * xTank(i) ;
END

TotalHoldUp = SIGMA(HoldUp);

# Level
Vol = Level * Area;
Vol * RhoMol = TotalHoldUp;

# well-mixedness in tank
xTank = x0uti;
xTank = x0ut2;
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50 # Overflow over weir

51 IF Level > WeirHeight THEN
52 FlowOut2 = Alpha * SQRT(Level - WeirHeight) ;
53 ELSE

54 FlowOut2 = O;

55 END # IF

56

57 # Molar Density of mixture
58 RhoHelp = xTank / RhoMolComp;
59 RhoMol = 1 / SIGMA(RhoHelp);
60

61 END # Model Tank

2.2.1 PARAMETER

Parametry sekce MODEL jsou c¢asové neménné konstanty, které odpovidaji hodnotam,
které nebudou pocitany v simulaci. Museji byt deklarovany v sekci MODEL PARAMETER
a jejich hodnoty museji byt specifikovany v sekci PROCESS SET. V sekci PARAMETER
MODELu MixingTank

PARAMETER
NoComp AS INTEGER
Area AS REAL
WeirHeight AS REAL
Alpha AS REAL

miuzeme pozorovat, ze kazdy parametr je ddn svym jménem a deklarovan bud jako
INTEGER nebo REAL. Jméno se pouzivd v sekci MODEL a PROCESS jako odvoldavka na
tento parametr. V. gPROMS se pouziva nasledujici konvence pro jména: Jména museji
zacinat pismenem a mohou obsahovat pismena, ¢islice a podtrzitka. Poznamenejme, ze
jazyk gPROMS nerozlisuje velka a mala pismena tj. NoComp a nocomp jsou uvazovany
jako identické.

2.2.2 VARIABLE

Proménné (variables) reprezentuji veli¢iny, které popisuji ¢asové zavislé chovani
systému. V piikladu MizingTank veliciny Flowinl, Flowin2, Holdup, a Level jsou
proménnymi MODELu. V sekci VARIABLE jsou deklarovany v piislusnych typech defino-
vanych v DECLARE.

VARIABLE
FlowInl, FlowIn2 AS MoleFlowRate
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HoldUp AS ARRAY (NoComp) OF Mole
Level AS Length

Zde je proménnd HoldUp definovana jako pole s délkou urc¢enou parametrem NoComp.
Je mozné pouzivat i dvourozmérnd pole (napf. StoechCoeff AS ARRAY (NoComp,
NoReac) OF Coefficient).

2.2.3 EQUATION

Diferencidlni a algebraické rovnice, které urc¢uji prubéh proménnych deklarovanych v
sekci VARIABLE jsou zadény v sekci EQUATION.

Podivejme se na sekci EQUATION v piikladu michaci nadoby. Vsimnéme si nejdtive
kratkych komentaiu, které by meély upozornit na ucel kazdé rovnice. Dale muzeme
pozorovat nékolik rysu zaddvaciho jazyka gPROMS, ktery podporuje nékolik zpusobu
vyjadieni vztahu mezi poli. Na tadkdch 58 a 59 je pouzit mechanismus nazyvany au-
tomaticka expanze. Rovnice na fadce 58 se tyka poli RhoHelp, xTank, a RhoMolComp s
délkou NoComp. Za ptedpokladu, ze NoComp se rovna 3, gPROMS rozsiti automaticky
uvedeny vyraz na

RhoHelp(1) = xTank(1) / RhoMolComp(1);
RhoHelp(2) = xTank(2) / RhoMolComp(2);
RhoHelp(3) = xTank(3) / RhoMolComp(3);

Expanze na tadce 59 pouziva zabudovanou funkci SIGMA k sec¢teni vSech prvku pole
RhoHelp. Ta muze byt pouzita i na ¢asti poli jako napi. RhoHelp(1:2), xTank(1:2),
které by byly expandovany pouze na prvni dvé nahote uvedené rovnice.

Vsude, kde by automatickd expanze nevedla k pozadovanym rovnicim, mohou byt
vztahy mezi prvky poli rovnéz vyjadieny ve formé konstrukce FOR, jako je tomu na
fadcich 27-29. Proménnd pocitadla konstrukce FOR by méla mit jedine¢né jméno a muze
byt pouzita pouze v rovnicich v této konstrukci. Kromé toho muze byt specifikovan i
prirustek kroku. Napf.

FOR i1 := 1 TO 5 STEP 2 DO

END

pritadi pocitadlu i hodnoty 1, 3 a 5. Standardni ptirustek je 1. V§imnéme si, ze na
radcich 36-38 konstrukce FOR neni potiebnd a miuze byt rovnéz napsdna s vyuzitim
automatické expanze:
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Holdup = TotalHoldUp * xOut;

Diferencidlni rovnice na fadce 31 popisuje casovou zménu proménné HoldUp, jak to
odpovidd hmotnostni bilanci. V. gPROMS se pouziva symbolu “$” pro diferencialni
operator d/0t.

Na radcich 50 az 55 je specifikovdna zavislost pretoku pres jez, takze vystupni prutok
FLowOut2 zavisi linedrné na druhé odmocniné rozdilu mezi vyskou hladiny a vyskou
jezu. Abychom se vyhnuli zdpornému pietoku pro hladiny mensi nez je vyska jezu,
je pouzito konstrukce IF-THEN-ELSE. Ta specifikuje, ze rovnice ma byt pouzita pouze
tehdy, je-1i hladina vySe nez je jez (IF-THEN), jinak se dosadi FLowOut2 rovno 0 (ELSE).

V neposledni tadé nabizi gPROMS nékteré zabudované funkce jako SQRT na tadce 52.
Neékteré dulezité z nich jsou uvedeny v tabulce 1.

Tabulka 1: Zabudované funkce

Identifikator gPROMS Funkce
SIN Sinus argumentu v radidnech
EXP Exponent argumentu
SQRT Druhd odmocnina z argumentu
LOG Ptirozeny logaritmus argumentu
SIGMA Sumace prvku pole

Poznamka 2.2 Kompletni seznam zabudovangch (intrinsic) funkei je wveden v
gPROMS Introductory User Guide .

2.2.4 Pouziti rozhrani pro fyzikalni vlastnosti

gPROMS nema zabudovanou vlastni databazi fyzikalnich vlastnosti. Vedle moznosti
ulozeni rovnic pro fyzikalni vlastnost do vstupniho souboru podobné, jako je to udéldno
ve zde uvadénych piikladech, je mozno rovnéz pouzit rozhrani ke standardnim progra-
mum pro vypocty fyzikalnich vlastnosti, jako jsou napt. IK-CAPE nebo Multiflash.

2.3 PROCESS

Po sestaveni modelu je tieba do vstupniho souboru zaclenit i sekci PROCESS, ktera ob-
sahuje informaci o specifické formulaci problému. Obvykle je MODEL nedourcen, dokud
nejsou zadany jeho nékteré parametry, pocatecni podminky a stupné volnosti. Zatimco
model sam muze popisovat fyzikalni chovani velké rady problému, specifikace uvedena
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v této sekci urc¢uje aktualni simulacni experiment. Procesni sekce obsahuje ruzné pod-
sekce, které vSechny budou popsany v nasledujicim odstavci. Syntaxe sekce PROCESS je
nasledujici:

PROCESS <Name>
UNIT
<setting up instance of the model(s)>
MONITOR
<specifying variables to be monitored>
SET
<setting of model parameters>
ASSIGN
<specifying the degrees of freedom>
PRESET
<setting starting values for the iterative solution>
INITIAL
<specifying initial conditions>
SOLUTIONPARAMETERS
<controlling the solution algorithms>
SCHEDULE
<specifying operation>
END

2.3.1 UNIT

Nejdiive je tfeba urcit zafizeni v problému, které se bude pocitat. V nasem ptikladu
michaci nadoby se to provede takto:

UNIT
Mixerl AS MixingTank

Timto piikazem jsme vytvorili pfipad modelu MixingTank s ndzvem Mixerl.

2.3.2 MONITOR

V sekci MONITOR je mozno vybrat proménné, jejichz hodnoty nés zajimaji v konec¢ném
vysledku. Bez zadéni sekce MONITOR, se ukladaji vSechny proménné pro ucely kresleni
grafu a hodnoceni feSeni. Omezeni na urcitou sadu proménnych, které ndas zvlaste
zajimaji, je uzitecné napr. v piripadeé, kdy jsou zkoumany velké distribuované problémy,
kdy pocet proménnych snadno dosahne nékolika tisic. Soubory, do kterych se ukladaji
vysledky, by pak byly velmi velké a prace s nimi by vyzadovala velkou pamét pocitace
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a narustal by i vypocetni ¢as. Pii odkazech na proménné se pouziva teckové no-
tace obvykle pouzivané v objektové orientovanych programovacich jazycich: Instan-
ceName. VariableName.

Priklad:

MONITOR
Mixer1.FlowOut1;
Mixerl.FlowOut2;
Mixerl.xTank;
Mixerl.Level;

Poznamka 2.3 Jestlize jsou poZadovdny visledky simulace pouze v urcitém casovém
intervalu je mozZno monitorovdni promeénné zapnout a vypnout rdmci sekce SCHEDULE
(viz gPROMS Introductory User Guide ).

2.3.3 SET

Sekce SET obsahuje specifikace parametru pouzitého zafizeni. Zadanim proménnych
v podsekci SET sekce PROCESS je mozno piepsat standardni hodnoty zadané v sekci
MODEL. Pro dosazeni parametru se pouziva ptirazovaciho operatoru ’:=":

SET # Parameter values
Mixerl.NoComp := 2;
Mixerl.Area := 1;

2.3.4 ASSIGN

Obvykle m& model méné rovnic nez proménnych. Rozdil v poc¢tu proménnych a
nezavislych rovnic predstavuje pocet stupnu volnosti modelu. Bez zadani téchto stupnu
volnosti neni problém plné urcen a zistava nefeSitelny.

Specifikace stupnt volnosti ve vstupnim souboru pro gPROMS se déla v sekci ASSIGN.
Napr.

ASSIGN # Degrees of freedom
WITHIN Mixerl DO

FlowInl :=10;
xIn1(1) :=1;
xIn1(2) :=0;

END # WITHIN Mixerl
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dosadi stupné volnosti pro Mixer. Konstrukce WITHIN ... END dovoluje vyhnout se
InstanceName pred jménem promeénné.

Tato ptitazeni mohou byt zménéna v sekci SCHEDULE napi. pro ucely zkouméni chovani
modelu na zménu v hodnotach nékterych proménnych.

2.3.5 PRESET

V piipadé velkych vysoce nelinearnich problému muze konvergence nelinearniho solveru
predstavovat vazny problém. Jak jiz bylo zminéno v sekci 2.1 muze byt tento problém
zmirnén zadanim rozumnych mezi a pocatecnimi odhady proménnych v sekci DECLARE.
Touto cestou je mozno ovsem zadat pouze jedinou hodnotu jako pocatecni odhad pro
vSechny proménné stejného typu.

Sekce PRESET dovoluje piifadit odhady pro kazdou proménnou zvlast. Napi.:

PRESET
Mixerl.Level := 1;

Peclivost a ohled na fyzikalni realitu dovoluji nalézt dobré pocatecni hodnoty, ze kterych
vypocet konverguje. Nicméné vyzaduje to inzenyrské mysleni a zkuSenosti a zdaleka to
neni v simulaci jednoduchy tkol.

Pro mnoho proménnych miuze byt obtizné odhadnout dobré pocateéni hodnoty. V
tomto piipadé je obvyklou praxi délat inicializa¢ni vypocty pomoci zjednoduSené verze
modelu. Vysledky téchto vypoc¢tu je mozno pouzit pak jako odhady pro inicializaci
dou inicializa¢ni vypocty se zjednodusenym modelem a vysledky se ulozi do datového
souboru. To se udéld v sekci PROCESS SCHEDULE (viz sekce 2.3.8). Ve druhém PROCESSu
je mozno tento datovy soubor pouzit v sekci PRESET. To se provede piikazem RESTORE:

PRESET
RESTORE "filename";

V mnoha piipadech muze byt ucelné ulozit rovnéz vysledky slozitého MODELu. Pokud
poté zménite MODEL, mohou byt tyto hodnoty opét pouzity jako pocatec¢ni hodnoty pro
inicializaci modifikovaného MODELu.

2.3.6 INITIAL

Jak vite z matematiky, je kazda diferencialni rovnice numericky teSitelna pouze tehdy,
jsou-li specifikovany poc¢atecni podminky. Ty urcuji stav systému na zacatku zkoumané-
ho ¢asového intervalu. To se tesi v gPROMS v rdmci sekce INITIAL. Protoze gPROMS
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je v prvé tadé urc¢en pro feSeni diferencidlné algebraickych systému (DAE), je zde
vétsi volnost ve volbé pocatecnich podminek nez pii feSeni systémi obycejnych dife-
rencidlnich rovnic (ODE). Pro ODE musi byt kazdé diferencidlni proménné ptitazena
urcitd hodnota, zatimco pro DAE muze byt byt pocate¢ni podminka formulovana jako
dodatecnd rovnice, kterd musi byt splnéna v ¢ase t=0. Samoziejmé tato dodateénd
rovnice musi dopliiovat systém rovnic tak, aby byl fesitelny v case t=0.

Piiklad pro pouziti diferencidlnich proménnych k inicializaci:

INITIAL
HoldUp(1) = 55.39;
HoldUp(2) = 0;

Priklad obecnéjsi inicializace

INITIAL # Initial conditions
WITHIN Mixerl DO
Level = 1;
TotalHoldUp = 55.39;
END # WITHIN Mixerl

Existuje také moznost inicializovat vypocet ze stacionarniho stavu systému pouzitim:

INITIAL
STEADY_STATE

2.3.7 SOLUTIONPARAMETERS

Existuje fada parametru, které je mozno pouzit k ovlivnéni chovani gPROMS pii

v~/

SOLUTIONPARAMETERS
BlockDecomposition := 0N
Integrator := "SRADAU" ;
LASolver := "MA28" ;
OutputLevel = -1
ReportingInterval = 2;

BlockDecomposition Pouziti BlockDecomposition k feSeni vzniklého nelinedrniho
systému rovnic. BlockDecomposition muze byt dosazeno jako INITIAL, ON a

OFF, coz znamena pouziti blokové dekompozice pouze pro inicializaci, stale nebo
nikdy.
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Integrator Jsou k dispozici dva integratory "SRADAU" a "DASOLV". Ptednosti jednoho
algoritmu vuci druhému zaviseji silné na typu problému, takze nelze dat zadné
obecné doporucenti.

LASolver Jsou k dispozici dvé metody k feseni vzniklého systému linearnich rovnic.
Je mo7no specifikovat bud "MA28" nebo "MA48".

OutputLevel Pro vystup vysledku je mozno specifikovat uroven podrobnosti. Jsou
povoleny celo¢iselné hodnoty v rozmezi od -1 (minimalni vystup) do 6 (maximalni
vystup) Vyssi droven muze byt uzitecnd zejména pii analyze chyb, zatimco
pri standardni simulaci je generovany vystup na vyssi drovni podrobnosti
nepiijatelné dlouhy a slozity.

ReportingInterval Tato hodnota specifikuje casovy interval, pro ktery je feSeni
ukladano do souboru.

Poznamka 2.4 U/plny/ seznam parametri lze nalézt v gPROMS Introductory User
Guide .

2.3.8 SCHEDULE

V sekci SCHEDULE se specifikuje provozni strategie. Ta zahrnuje dobu simulace a zmény
vstupnich proménnych. Sekce se skldda z jedné nebo vice tdloh (tasks). Rada ele-
mentarnich dloh je uzivateli standardné k dispozici, zatimco slozitéjsi tlohy mohou

VVVVVV

ulohy jsou ukazany v nasledujicim prikladeé:

SCHEDULE # Operating procedure

SEQUENCE
CONTINUE FOR 20
RESET
Mixerl.FlowInl := 12;
END

CONTINUE FOR 20

Ulozeni hodnot proménné do souboru v zadaném okamziku uvniti SCHEDULE se déje
prikazem SAVE. Napi.:

SCHEDULE # Operating procedure
SEQUENCE
CONTINUE FOR O
SAVE "filename"
END #sequence



2.4 Slozené modely 21

Se syntaxi
SAVE <wartype> " filename”

muzete také ulozit pouze podmnozinu proménnych podle specifikace <wvartype> jako
state, algebraic nebo input (nebo jako kombinace téchto oddélenych “”).

Poznamka 2.5 Vsechny elementdrni ilohy a definici a pouZiti uZivatelem defino-
vanych dloh lze nalézt v gPROMS Introductory User Guide .

2.4 Slozené modely

Spise nez definovani velkych modelu v jediné sekci MODEL, gPROMS podporuje spo-
jovani nékolika modeli do jednoho celkového modelu. To zajistuje, ze velikost sekce
MODEL zustava takova, ze sekce je prehledna a jednotlivé MODELy mohou byt opétné
pouzivany.

K tomu tcelu gPROMS dovoluje deklaraci MODELu vysSi urovné, které obsahuji pripady
diive deklarovanych MODELu. MODELy vysSi trovné obsahuji, nehledé na své vlastni
promeénné, parametry a rovnice, rovnéz promeénné, parametry a rovnice MODELu, které
jsou jejich soucasti. Toto je podrobnéji popsano v odstavci 2.4.1.

gPROMS umoznuje navic mechanismus nazvany STREAM, ktery dovoluje pohodlné spo-
jeni modelu. Pouziti STREAMu bude vysvétleno v sekci 2.4.2.

2.4.1 Deklarace modelu vyssi tirovné

Ptredpokladejme, ze chceme modelovat provoz skladajici se z fady tii michacich nadob
za sebou. V tomto piipadé chceme vytvoiit MODEL vySsi trovné, ktery specifikuje cely
systém. Nechf se tento MODEL jmenuje MixingTankCascade.

MODEL MixingTankCascade

UNIT
Tankl AS MixingTank
Tank2 AS MixingTank
Tank3 AS MixingTank

EQUATION
Tank2.FlowIn2 Tank1.FlowOut1;
Tank3.FlowIn2 Tank2.FlowOuti1;
Tank2.xIn2 = Tankl.x0Outl;
Tank3.xIn2 = Tank2.x0utl;

END #MODEL MixingTankCascade
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V sekci UNIT je specifikovano, jaké technické zarizeni se pouzivd k sestaveni celého
provozu. V uvedeném priikladé se provoz sklada ze tii michacich nadob s nazvy
Tankl, Tank2 a Tank3. Dale specifikujeme, ze kazdy z nich chceme popsat MODELem
MixingTank - Tank1, Tank2 a Tank3 jsou pripady MODELu MixingTank.

V sekci EQUATION MODELu MixingTankCascade jsou zadany rovnice, které speci-
fikuji spojeni t¥i nadob zadanim rovnosti prutoku a slozeni na odpovidajicich vstu-
pech a vystupech. Poznamenejme, 7ze v MODELu vysSi drovné je mozno pouzit vsSech

sy

na proménné urcitého piipadu se pouziva teckové notace zavedené v odstavci 2.3.2.

Dalsi priklad spojovani modelu je uveden v dodatku A.2, kde je ukazan vstupni soubor
pro piiklad misice s regulaci hladiny.

2.4.2 Proudy - STREAMs

Alternativné k vyse ukazanému piistupu ke spojovani modelu muze byt pouzito mecha-
nismu nazyvaného STREAM. Ten dovoluje propojit MODELy s jinymi MODELy efektivnim
a koncepcné jasnym zpusobem. Jak uvidime déle, jsou proudy - STREAMy - pouze
podmnozinami proménnych MODELu. Pouzijme konceptu STREAM na piiklad kaskady
michacich nadob.

Stejné jako pro proménné, musi byt typy proudu - STREAMu nejdiive byt deklarovany
v sekci DECLARE.

DECLARE

TYPE
Mole = 20 0 : 1E3 UNIT = "kmole"
MoleFlowrate = 1.0 : 0 : 1E3 UNIT = "kmole/min"
MolarFraction = 0.5 : 0O : 1EO UNIT = "-"
STREAM

MAINSTREAM IS MoleFlowRate, MolarFraction

END #DECLARE

Uvedena deklarace udava, ze proud - STREAM s ndazvem MAINSTREAM obsahuje
proménnou typu MoleFlowRate ndsledovanou proménnou typu MolarFraction (v
tomto potadi).

Obecné ma deklarace proudu - STREAMu- nasledujici podobu:
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STREAM
StreamName IS list of variable types (separated by “”)

kde StreamName je jméno, kterym se budeme na proud - STREAM odkazovat v MODELech
a seznam typu proménngch je podmnozina diive deklarovanych typu proménnych.

V rdmci MODELu musi byt proudy - STREAMy deklaroviny v sekci STREAM. Napi. v
MODELu MixingTank chceme pouzit proudy - STREAMy - Inletl,Inlet2 and Outlet,
které obsahuji proménné pouzité ke spojeni michacich nadob v kaskadeé.

MODEL MixingTank

PARAMETER
NoComp AS INTEGER
VARIABLE
FlowInl, FlowIn2 AS MoleFlowRate
FlowOutl, FlowOut2 AS MoleFlowRate

xInl,xIn2,x0ut AS ARRAY (nocomp) OF MolarFraction

STREAM
Inletl : FlowInl, xInil AS MAINSTREAM
Inlet2 : FlowIn2, xIn2 AS MAINSTREAM
Outlet : FlowQOut1l,xOut AS MAINSTREAM
EQUATION

Tyto proudy zahrnuji vstupni a vystupni proménné prutoku a slozeni MODELu
(FlowInl, xInl, FlowIn2,..). VSechny jsou diive deklarovaného typu MAINSTREAM.

Poznamka 2.6 Poznamenejme, Ze deklarace STREAM v sekcich DECLARE a MODEL
museji byt konsistentni vzhledem k typim proménnijch v nich obsaZengma jejich porady.

Jakmile toto bylo u¢inéno, vstupni a vystupni proménné MODELu MixingTank byly spo-
jeny v proudech Inletl, Inlet2 and Inlet3. V sekci EQUATION MODELu MixingTank
se nic nezmenti.

Nyni je mozno napsat piimo propojovaci rovnice MODELu MixingTankCascade.

MODEL MixingTankCascade
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UNIT
Tankl AS MixingTank
Tank2 AS MixingTank
Tank3 AS MixingTank

STREAM
Inlet IS Tankl.Inlet
Outlet IS Tank3.0utlet

EQUATION
Tank2.Inletl
Tank3.Inletl

Tank1.0utlet;
Tank?2.0utlet;

END #MODEL MixingTankCascade

V sekci EQUATION vidime, ze pouzitim proudi muzeme spojovat ruzné misice
jednoduchym zadanim rovnosti odpovidajicich si proudu. Vyhoda uspory v zapisu
MODELu je ziejméjsi v pripadé, ze proudy - STREAMs - obsahuji mnoho proménnych.
Avsak podobné jako v uvedeném prikladé je pouzivani proudu doporucenihodné,
protoze vétSinou vede k lepsi koncepéni strukture a tim také k lepsi ¢tivosti MODEL.

Navic k proudum v MODELu MixingTank deklarujeme rovnéz nové proudy v sekci
STREAM MODELu MixingTankCascade. Podle této deklarace se muzeme odkazat na
vstup do michaci nddoby Tankl se jménem Inlet a na vystup (ktery je vystupem
z Tank3) pomoci Outlet. Vné modelu se budeme napi. odkazovat na proud Inlet
pomoci:

instance name of model MixingTankCascade.Inlet

Poznamenejme, ze notace pouzita pro deklaraci proudu v MODELu MixingTankCascade
je zkratkou pro:

STREAM
Inlet : Tankl.FlowInl, Tankl.xInl AS MAINSTREAM
Outlet : Tank3.FlowOut, Tank3.xOut AS MAINSTREAM

Jak bylo uvedeno diive, jsou STREAMs v gPROMS pouze zkratkami pro odkazy urcité
sady proménnych. Proto mohou byt pouzity pro proménné jakéhokoliv typu, které by
mély byt soucasti rozhrani STREAM v MODELu. Dokonce i kdyz proudy - STREAMs mohou
casto odpovidat hmotnym proudim mezi riznymi procesnimi jednotkami v provozu,
meli bychom je chapat jako proudy informaci, které mohou obsahovat jakoukoliv in-
formaci.
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2.5 Distribuované modely

Reaktor s pistovym tokem zminény v kapitole 1.3.2 je popsdn pomoci proménnych,
které zaviseji na case a axiadlni souradnici uvniti reaktoru z. K deklaraci takového
distribuovaného modelu musi byt zavedena piidavna sekce DISTRIBUTION_DOMAIN, sekce
VARIABLE a EQUATION museji byt také upraveny. Sekce MODEL pro reaktor s pistovym
tokem pak bude v nasledujicim tvaru

MODEL MPlugFlowReaction

PARAMETER
TubelLength AS REAL

DISTRIBUTION_DOMAIN

Axial AS [ 0 : TubelLength ]
VARIABLE
C AS DISTRIBUTION(Axial) OF concentration
v AS velocity
k AS reacconst
BOUNDARY
# 0z=20
c(0) =2 ;
EQUATION

# Mass balance including reaction term
PARTIAL(c(O|+:TubeLength) ,Axial) + 1/v*$c(0|+:TubeLength) =
- k * c(0|+:TubeLength) ;

END # Model MPlugFlowReaction

Pro kazdou distribuovanou proménnou musi byt specifikovan interval, ve kterém
promeénna zavisi na distribuc¢ni souradnici. Tyto tzv. distribu¢ni obory - distribution do-
mains - jsou deklarovany v sekci DISTRIBUTION _DOMAIN. V sekci DISTRIBUTION _DOMAIN
MODELu MPlugFlowReaction je délkova soutadnice deklarovdna jako distribucéni obor
s ndzvem Axial v rozmezi od 0 do délky specifikované parametrem TubeLength. Pro
ucely rozliseni mezi vnittkem a hranicemi distribu¢niho oboru se pouziva néasledujiciho
zapisu:

V sekci VARIABLE MODELu MPlugFlowReaction je proménnd c¢ deklarovdna v dis-
tribuéni oblasti Axial, piicemz je typu concentration. Ted tato proménni muze
byt pouzita v v sekci EQUATION. Pro tcely odkazu na distribuovanou proménnou v
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Tabulka 2: Zapis distribu¢niho oboru

Matematicka oblast | zdpis v gPROMS
[a,b] a:b
(a,b] al+:b
[a,b) a: bl
(a,b) al- : b|-
[a,b/2] a:b/2
[a,b/2) a:b/2|-

urcité podoblasti distribuc¢ni oblasti muze byt toto deklarovano v zavorkach za identi-
fikAtorem proménné. Napr.

c(0:Tubelength/2)

se vztahuje k ¢ mezi 0 a TubeLength/2 vcetné hranic, zatimco
c(0|+:Tubelength/2|-)

se vztahuje k ¢ mezi 0 a TubeLength/2 bez hranic. Odkaz na ¢ v bodé z=0 se piSe jako
c(0).

Okrajové podminky jsou soucasti popisu fyzikalniho chovani systému. Proto se k nim

pristupuje jako ke kazdé jiné rovnici zadané v sekci EQUATION. Alternativou k zadani

okrajovych podminek je jejich zadani ve zvlastni sekci s klicovym slovem BOUNDARY.
To zajisti lepsi citelnost MODELu.

V sekci EQUATION MODELu MPlugFlowReaction je zaddna PDE. Parcidlni diferenciace
vzhledem k prostorové souradnici se zadava pomoci operatoru PARTIAL:

PARTIAL ( Ezpression, DistributionDomain )

kde FEzxpression je diferencovany clen vzhledem DistributionDomain. DistributionDo-
main je distribucni oblast deklarovana diive. Nasleduji piiklady prvnich parcidlnich
derivaci:

g_f PARTIAL(T,Axial)
8(;‘,0) PARTIAL (u*C,Radial)
T $T

at
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Nakonec je tieba v sekci PROCESS SET zadat prostorovou diskretizaci. V nasem piikladé
je to udélano pomoci:

PROCESS plug

SET # Parameter values
WITHIN PlugFlowReaction DO

Axial := [CFDM,2,40] ;
END # Within PlugFlowReaction

Tento prikaz znamend, ze Axialni soutadnice bude diskretizovana pomoci schématu
centralnich konec¢nych diferenci se 40 diskretiza¢nimi intervaly, kde aproximace derivaci
je druhého tadu.

Poznamka 2.7 Detailni popis dostupnijch diskretizacnich metod je uveden v gPROMS
Introductory User Guide .

3 Pouziti gPROMS

3.1 Spusténi gPROMS

3.1.1 Vytvoreni pracovniho adresare

Pted spusténim gPROMS byste méli zalozit pracovni adresat pro gPROMS. Poté byste
méli zalozit podadresai pro své vstupni soubory se jménem input. Po svém spusténi
zde gPROMS hleda vstupni soubory.

3.1.2 Start gPROMS

gPROMS se spousti provedenim piikazu gproms. Jestlize je gPROMS spravné nain-
stalovan, spusti se ve zvlastnim okné program gRMS, ktery se pouziva pro vizualizaci
dat a systém odpovi (na pocitacich SUN):

gPROMS - Version 1.8.0 for Sun0OS 5.7 Jun 26 2000
general PROcess Modelling System

Copyright 1995-1997 Imperial College of Science,
Technology and Medicine
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Copyright 1997-2000 Process Systems Enterprise Limited

A1l rights reserved. This software program is protected

by UK and international laws. Unauthorized reproduction

and utilization is strictly forbidden. Refer to the software
licence agreement for acceptable policies.

Enter HELP for a summary of available commands.

Enter NEW to display new features of a gPROMS release.

Visit WWW at http://www.psenterprise.com/ for more information.

E-mail support.gPROMS@psenterprise.com for product support.
gPROMS>>

Nyni muzete pouzivat pitkazi gPROMS pro vybér a spusténi simulaci.

3.2 Prikazy gPROMS

dir Tento piikaz ukaze vSechny dostupné vstupni soubory ve vstupnim adresaii.
Priklad:

gPROMS>> dir
The following input files are available:

control.gPROMS plug.gPROMS tank.gPROMS

gPROMS>>

select Priikaz se pouziva k vybéru jednoho ze vstupnich souboru pro simulaci, ktera
Viés zajima.

gPROMS>> select tank

Translating file : tank

gPROMS translation initialization took 0.001 seconds.

. MODEL MIXINGTANK
. PROCESS MIX1

gPROMS translation took 0.107 seconds.

The following processes are available:
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MIX1

gPROMS>>

execute Provedeni tohoto piikazu spusti aktudlni simulaci podle zadani specifiko-
vaného v sekci PROCESS.

gPROMS>> execute mix1

Executing process MIX1...

A1l 20 variables will be monitored during this simulation!
Building mathematical problem description took 0.004 seconds.

Loaded MA48 library
Execution begins....

Variables
Known : 9
Unknown : 11
Differential : 2
Algebraic : 9
Model equations : 11
Initial conditions : 2

Checking consistency of model equations and
ASSIGN specifications... OK!

Checking index of differential-algebraic equations
(DAEs) . . . OK!

Checking consistency of initial conditioms...
OK!
Solving block 5 (out of 8) involving
6 variables and equations
Initialization calculation compl
CONTINUE FOR 20 executed at 0.000
Integrating from 0.000 to 2.000

Integrating from 100.000 to 102.000
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Time event occurs at 100.000
Execution of MIX1 completed successfully.

gPROMS simulation took 0.239 seconds.

Total CPU Time: 0.200 seconds.

User CPU Time: 0.130 seconds.
System CPU Time: 0.070 seconds.
gPROMS>>

write ZapiSe rozsifenou formulaci problému do souboru gPROMS.1lst v pracovnim
adresaii gPROMS. Prostudovéni tohoto souboru muze byt velmi uziteéné pii
hledani a odstranovani chyb.

end Ukoncuje Vasi praci s gPROMS. (Poznamka: gRMS musi byt ukoncen zv14st.)

Poznamka 3.1 Abychom se vyhnuli psani dlouhiyjch prikazu, staci psat jen tolik
pismen, aby byl prikaz odlisitelny od ostatnich:

Priklad: “gPROMS>> se tank” je stejné jako “gPROMS>> select tank”.

3.3 Graficka analyza vysledkti pomoci gRMS

gRMS je zvlastni program, ktery dostava data produkovand pomoci gPROMS pro
kresleni a tisk 2D a 3D grafu. Pfi prohlizeni ulozeného procesu je mozno vybrat kazdou
proménnou, ktera byla specifikovana v sekci MONITOR pro simulaéni vypocet.

Standardnimi grafy jsou casové priubéhy skaldrni proménné v grafu 2D. 3D grafy jsou
uzitecné k vizualizaci feSeni distribuovanych modelu.

Standardni pouziti gRMS je piimocaré a proto zde neni popisovano.

Poznamka 3.2 Detailni popis vsech funkci lze nalézt v gPROMS Introductory User
Guide appendiz A.

A Priklady vstupnich soubori

V tomto dokumentu jsme casto ukazovali ¢asti zdrojového kédu, abychom vysvéetlili
urcitou syntaxi. prlné vstupni soubory pro gPROMS, ze kterého pochézely tyto
piiklady, jsou uvedeny v tomto dodatku. Odpovidajici soubory by mély byt umistény
ve vaSem vstupnim - input adreséii.



A.1 Michand nadoba s prepadem (tank.gPROMS)

tank.gPROMS: Zdrojovy kdéd odpovidajici piikladu uvedenému v sekei 1.3.1.
control.gPROMS: Toto je model nddoby s pridanym reguldtorem hladiny

plug.gPROMS: Zdrojovy kdéd odpovidajici piikladu v sekei 1.3.2
A.1 Michana niddoba s prepadem (tank.gPROMS)

Simple Mixing tank model (only material balance) with overflow
weir.

Course material for gPROMS course on dynamic process simulation
(example 1):

Mixing of two streams (Water & Ethanol):

| |<-- FlowInl (Water)
| |<--— FlowIn2 (Ethanol)

FlowOut2 <-- | |

| -—> FlowQOut1l

Revision History:
v. 1.0: 10.07.2000 - Heiko Briesen (LPT)

}
DECLARE
TYPE
Mole = 20 0 1E3 UNIT = "kmole"
MoleFlowrate = 1.0 0 1E3 UNIT = "kmole/min"
Length = 1.0 0 10 UNIT = "m"
Volume = 1.0 0 50 UNIT = "m3"
MolarFraction = 0.5 0 1E0O UNIT = "-"
MolarDensity = 50 0 100 UNIT = "kmol/m3"
STREAM

MAINSTREAM IS MoleFlowRate, MolarFraction
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END

MODEL MixingTank

PARAMETER
NoComp AS INTEGER
Area AS REAL
WeirHeight AS REAL
Alpha AS REAL
VARIABLE

FlowInl, FlowIn2 AS MoleFlowRate
FlowOutl, FlowOut2 AS MoleFlowRate

HoldUp AS ARRAY (nocomp) OF Mole
xIn1,xIn2 AS ARRAY (nocomp) OF MolarFraction
x0utl,x0ut2,xTank  AS ARRAY (nocomp) OF MolarFraction
TotalHoldUp AS Mole
RhoMolComp AS ARRAY (nocomp) OF MolarDensity
RhoHelp AS ARRAY (nocomp) OF MolarDensity
RhoMol AS MolarDensity
Vol AS Volume
Level AS Length

STREAM
Inletl : FlowInl, xInl AS MAINSTREAM
Inlet2 : FlowIn2, xIn2 AS MAINSTREAM
Outletl: FlowOutl,x0utl AS MAINSTREAM
Outlet2: FlowOut2,x0utl AS MAINSTREAM

EQUATION

# Mass balance
$HoldUp = FlowInl * xInl + FlowIn2 * xIn2 - ( FlowOutl ) * xOutil
- ( FlowDut2 ) * x0ut2;

# molar concentrations
# Example for the FOR construct
FOR i := 1 TO NoComp DO
Holdup(i) = TotalHoldUp * xTank(i) ;
END

TotalHoldUp = SIGMA(HoldUp);

# Level
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Vol = Level * Area;
Vol * RhoMol = TotalHoldUp;

# well-mixedness in tank
xTank = x0uti;
xTank = x0ut?2;

# Overflow over weir
IF Level > WeirHeight THEN
FlowOut2 = Alpha * SQRT(Level - WeirHeight);
ELSE
FlowOut2 = 0;
END # IF

# Molar Density of mixture
RhoHelp = xTank / RhoMolComp;
RhoMol = 1 / SIGMA(RhoHelp);

END # Model Tank
PROCESS mix1

UNIT
Mixerl AS MixingTank

MONITOR
Mixerl.FlowQOuti;
Mixerl.FlowOut2;
Mixer1l.xTank (*) ;
Mixerl.Level;

SET # Parameter values
WITHIN Mixerl DO
NoComp := 2;
END # WITHIN Mixerl
# Alternative with complete pathname notation
Mixerl.Area := 1;
Mixerl.WeirHeight := 2;
Mixerl.Alpha := 1;

ASSIGN # Degrees of freedom
WITHIN Mixerl DO
FlowInl :=10;
xInl1(1) :=1;

33
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xInl1(2) :=0;

FlowIn2 :=10;

xIn2(1) :=0;

xIn2(2) :=1;

FlowOutl :=20;

RhoMolComp (1) := 55.39; # Water
RhoMolComp(2) := 17.15; # Ethanol

END # WITHIN Mixerl

INITIAL # Initial conditions
WITHIN Mixerl DO
xTank(1) = 1;
TotalHoldUp
END # WITHIN Mixerl

n -

55.39;

SOLUTIONPARAMETERS
ReportingInterval := 2;

SCHEDULE # Operating procedure
SEQUENCE
CONTINUE FOR 20
RESET
Mixerl.FlowInl := 12;
END
CONTINUE FOR 20
RESET
Mixer1l.FlowInl := 10;
END
CONTINUE FOR 20
RESET
Mixer1l.FlowInl := 8;
END
CONTINUE FOR 20
RESET
Mixerl.FlowIni
END
CONTINUE FOR 20
END # SEQUENCE

10;

END # mix1
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A.2 Michana nadoba s prepadem a regulatorem hladiny
(control.gPROMS)

Simple Mixing tank model (only material balance) with overflow
weir and level control.

Course material for gPROMS course on dynamic process simulation
(example 2):

Mixing of two streams (Water & Ethanol):

| |<-- FlowInl (Water)
I |<-- FlowIn2 (Ethanol)

FlowOut2 <—- | |
| ——— | ————- LevCont
| N |  Level |

| === —————_— — > FlowQOut1l

Revision History:
v. 1.0: 10.07.2000 - Heiko Briesen (LPT)

+
DECLARE
TYPE
Mole = 20 0 : 1E3 UNIT = "kmole"
MoleFlowrate = 1.0 0 : 1E3 UNIT = "kmole/min"
Length = 1.0 0 : 10 UNIT = "m"
Volume = 1.0 0.0 : 50 UNIT = "m3"
MolarFraction = 0.5 : 0 : 1EO0O UNIT = "-"
MolarDensity = 50 0 : 100 UNIT = "kmol/m3"
NoType = 1.0 -1E5 : 1E5 UNIT = "-"
STREAM
MAINSTREAM IS MoleFlowRate, MolarFraction
END

MODEL MPI_Cont
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PARAMETER
clip AS REAL
normal AS REAL
VARIABLE
# Connection:
I_in AS  notype
SetPoint AS  notype
I_out AS  notype
# Internal:
bias AS  notype
cont AS  notype
error AS  notype
gain AS  notype
I_error AS notype
min AS  notype
max AS  notype
resetval AS  notype
value AS  notype
EQUATION
error = SetPoint - I_in ;
$I_error = error ;
value

# Clip if required
IF clip = 1 THEN
IF value > max THEN

cont = max;
ELSE
IF value < min THEN
cont = min;
ELSE
cont = value;
END
END
ELSE
cont = value;
END

# Scale if required
IF normal > O THEN
I_out =

H H=

H OH OH OH H OH OH H R
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output unclipped
output unscaled/unnormalised

ss control value

setpnt & variable error
controller gain

integral of error

min. scaled output value
max. scaled output value
integral time

calculated value

= bias + gain*( error + I_error/resetval ) ;

normal*( cont - min )/( max - min );
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ELSE
I_out = cont;
END
END # MPI_Cont
MODEL MixingTank
<same as in the previous example>

END # Model Tank

MODEL MixerWithControl

UNIT
Tank AS MixingTank
LevelControl AS MPI_Cont
EQUATION

# Level Control
Tank.FlowOutl = LevelControl.I_out;
Tank.Level = LevelControl.I_in;
END # Model TankWithControl

PROCESS mix?2

UNIT
Mixer2 AS MixerWithControl

SET # Parameter values
WITHIN Mixer2.Tank DO

NoComp := 2;
Area := 1;
WeirHeight := 2;
Alpha := 1;

END # WITHIN Mixer2.Tank

WITHIN Mixer2.LevelControl DO
Clip := 1;
normal := 0;

END # WITHIN Mixer2.LevelControl

ASSIGN # Degrees of freedom
WITHIN Mixer2.Tank DO
FlowInl :=10;

37
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xIn1(1) :=1;

xIn1(2) :=0;

FlowIn2 :=10;

xIn2(1) :=0;

xIn2(2) :=1;

FlowOutl :=20;

RhoMolComp (1) := 55.39; # Water
RhoMolComp(2) := 17.15; # Ethanol

END # WITHIN Mixer2.Tank
WITHIN Mixer2.LevelControl DO

gain :=-100 ;
resetval := 1;
SetPoint = 1;
MIN := 0;

MAX := 10000;
BIAS := 20;

END # WITHIN Mixer2.LevelControl

INITIAL # Initial conditions

WITHIN Mixer2.Tank DO
xTank (1) = 1;
TotalHoldUp = 55.39;

END # WITHIN Mixer2.Tank

WITHIN Mixer2.LevelControl DO
I_ERROR = 0;

END # WITHIN Mixer2.LevelControl

SOLUTIONPARAMETERS
BlockDecomposition := 0N
Integrator := "SRADAU" ;
LASolver := "MA48" ;
OutputLevel = -1
ReportingInterval = 25

SCHEDULE # Operating procedure
SEQUENCE

CONTINUE FOR 20

RESET
Mixer2.Tank.FlowInl

END

CONTINUE FOR 20

RESET
Mixer2.Tank.FlowInl

12;

10;



A.3 Model reaktoru s pistovym tokem (plug.gPROMS)

END

CONTINUE FOR 20

RESET
Mixer2.Tank.FlowInl

END

CONTINUE FOR 20

RESET
Mixer2.Tank.FlowInl

END

CONTINUE FOR 20

END # SEQUENCE
END # mix2

Il
[09)

10;

A.3 Model reaktoru s pistovym tokem (plug.gPROMS)

{
Simple plug flow reactor to illustrate the handling of distributed
models.
Course material for gPROMS course on dynamic process simulation
(example 3):

Revision History:
v. 1.0: 10.07.2000 - Heiko Briesen (LPT)

}
DECLARE
TYPE
velocity = 1.0 -1E5 : 1E5 UNIT = "m/s"
Concentration = 1.0 -1E5 : 1E5 UNIT = "kmol/m3"
ReacConst = 1.0 -1E5 : 1E5 UNIT = "1/s"
END
MODEL MPlugFlowReaction
PARAMETER
TubeLength AS REAL
DISTRIBUTION_DOMAIN
Axial AS [ 0 : TubeLength ]
VARIABLE
c AS DISTRIBUTION(Axial) OF concentration

v AS velocity

39
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k AS reacconst

BOUNDARY
#0z=20
c(0) =2 ;

EQUATION
# PDE for numerical solution
PARTIAL(c(O|+:TubeLength) ,Axial) + 1/v*$c(0|+:TubeLength) =
- k * c(0|+:TubeLength) ;

END # Model MPlugFlowReaction
PROCESS plug

UNIT
PlugFlowReaction AS MPlugFlowReaction

SET # Parameter values
WITHIN PlugFlowReaction DO
TubelLength =1 ; # m
Axial := [CFDM,2,40] ;
END # Within PlugFlowReaction

ASSIGN # Degrees of freedom
WITHIN PlugFlowReaction DO
v :=1 ;
k := -1 ;
END # Within PlugFlowReaction

INITIAL # Initial conditions
WITHIN PlugFlowReaction DO
FOR z := 0|+ TO TubeLength DO
c(z) = 2 ;
END # For z
END # Within PlugFlowReaction

SOLUTIONPARAMETERS
ReportingInterval := 0.1;

SCHEDULE # Operating procedure
CONTINUE FOR 1.5

END # Process plug



