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O n ze pt Dynamik und Betrieb technischer Anlagen
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Verwendung von Datenbanken

T EMOSAIC

» Zentraler Zugriff auf
MOSAIC

» Java-Applet

» Einfache Verwaltung
» Einheitliche Version

» Dezentrale Ablage der
Modelle
» Datenhoheit der Standorte

- » Umfangreiche Moglichkeiten
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Analogie zu Veroffentlichungen
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Ubersicht Artikel Gleichungen Notation
[ dc F - ]
A - ~ _=Ef . i : . ;
— —— = —(Ca0—Cq) — koCpe L G concentration varnable in simulation example,
m —— d! V , 93
o e kmol/m’
dT F JA
P _(TO =L pC,V AU Subscripts
(—AH) koC ge~ E/RT A pertaining to species A in sismulation example
pCp .
MOSAIC Notation
I Equations Functions [ Base Names ‘ Superscripts Subscripts Indices
Name ~ | Description
dCy F i P |solution density [kg/m3]
dt =17 (Cpo-Co-ko CqeRT C concentration variable [kmol/m3], solution heat capacity [kJ/(kg K)]
‘ Base Names Superscripts Subscripts Indices .
dT _F UA (-DH) -S|
Tl e D+p Cp I"(T-' T)+p C ko Cpe®T Name « | Description
A |pertaining to species A

sDACI
Fortran

gPROMS

Chemcad UAM

Aspen ACM

Matlab

GAMS
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Va Fia b I en N amen un d N Otat ionen Dynamik und Betrieb technischer Anlagen

l/ Equations |/Fun{:tinns | l/Base Names |/5uperscripts |/5uhsc:ripts rlntlices

Hame =«

solution density [ka/ma3]

dj@ oy _E / C concentration variable [kmolim 3], solution heat capacity [klifkg k)]
_" Ak CyeRT (Bm s i Subscri Indi
A1 ™\ / \se a |/ uperscripts |/ ubscripts |/m ices |

|
i\ pertaiMwg to species A
dT _F JLL (-DH) E_ /lncl \ species A mivalue
ﬁ=?'(Tﬂ"T}+'(TJ'ﬂ+p.C ko Ly ek il \ jacketvalue N\
d ] \ \ reactor inlet value \
'\ canstant pressure N

// \ ~
Variablen: CA C14\‘O QE

Wird von MOSAIC bei der Ubertragung des Modells aus MathML erkannt.

Variable 'y besteht aus

* Basis C, Notation Information: ‘concentration variable [kmol/m3]..!
« Index A, Notation Information: ‘pertaining to species A’
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Motivation - Modularitat
deal Totaler
€d Kondensator

* K, mit Raoult

*D=0k
* |deale Mischung |_—— 8/s

* Druck und - Dalm;.)f
°  Allgemeiner Flash Flissigvolumen * B —Flissig
c(~ | *MESH Gleichungen festgesetzt * Kihlleistung
\é‘ﬂ * K. =vy./x geregelt
° e Keine
Vereinfachungen
* DOF>0 Real
* Kimity;
e Mischungsregeln
* Druck und
FlGssigvolumen
geregelt
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Ziele - Modularitat

» Wiederverwenden von A 1) 2 A 3

Gleichungen und

Gleichungssystemen T

A
T
» Vermeiden von Redundanz B B B C
T
C

» Weniger Fehler bei der
Modellierung

1. Erweitern des
Gleichungssystems A mit A B @ A
weiteren Elementen

2. Erweitern Uber mehrere \/
Ebenen @ C

3. Aals allgemeine Grundlage fir
Gleichungssystem B und C

4. Mehrfachvererbung

5. Kombinationen
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Zusammenfugen in Ein GIEiChungssystem Ea;/cnhagn(:iblzeutnd Betrieb technischer Anlagen
Zwei Gleichungen werden : _
getrennt gespeichert: Gleichungssystem:
Ziel:
eq_l" |0=a- (1 _ X) Existierende Gleichungen O=a- (1 _ X)
zu einem Gleichungssystem )
‘ ’ 2 verschalten 0=>b- (y — X )
eq_llI": 0=b-(y—x")

Traditionell:
Zuweisung notig -> extra Gleichungen (z.B. in Modelica:)

eq_l.x=eq Il.x unerwiinscht

In MOSAIC
» Gleichungen werden einzeln gespeichert
» Extra Gleichungen werden vermieden

» Abgleichen der Variablen

12
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' I nteg rate " Dynamik und Betrieb technischer Anlagen

“Integrate” : Verwenden einer Notation, Ubersetzen der
Variablen in den Namensraum

CE — Connected Element
= Gleichung oder Gleichungssystem

CEK Notal )
Connector
=List of synonymous

Variable Namings
g \
CEL Nota(X)

Notation@ Notatio@
a

<)

CEM Not
C,D,EF

SQ +~0® OO T
TOTTMOO W@

Resultiere

Var 1 Var 2 Var 3 Var 4 Var 5 Var 6
K.A ‘ K.B K.C ‘ K.D K.E K.F

L.a L.b L.c L.d
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Einbinden von Gleichungselementen
"Encapsulate”

“Encapsulate” :

Mehrere Namens-
raume moglich
durch die
Verwendung von
Connectoren

Encapsulate

= bewahren des

eigenen Namesraums

Connector
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CE — Connected Element
= Gleichung oder Gleichungssystem

Notatio@
a

JQ —

700‘
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Unterschiedliche Bedeutung

Var 1 Var 2 Var 3 Var 4 Var 5 Var 6 Var7
@ L.d K.A K.B K.C K.D @
L.a L.b
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3. Anwendungsbeispiel
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Beispiel - Reaktor OCM - Prozess

e AID[TIA

Dynamik und Betrieb technischer Anlagen

k| Reaction 1 | Species I _EAkR g nk
1 1. — 'I“O L 0 R-T . ( E C i
1 CH, k K a.k b,k
1| CHs+ iOQ = %CQHG + %HQC} 2 O NK
_ 3 5 Hy 1 = Cl Tk
2 | 3C2Hs + 102 = 5CoHy + 5H0 ", ;1
3 | CHy+ 205 = COy + 2H50 0 ﬁ?_o dC't A
4| teyHy + 30y = COy + HyO | ‘
k ko E 4 Cs m b n i\k 1 2 3 4
1] 1.2 99000 C_, 08 CL_, 1.1 1| =1 0 -1 0
2 2e-4 6000 ct_, 08 Ci_, 1.0 2 -1/4 -1/4 -2 -=-3/2
3| 1.5e-2 51000 C'_, 04 C', 1.5 3 0 /2 0 —1/1
4] 216 220000 C'_, 08 C'_, 1.6 40 1/2 =1/2 0 0
500 1/2  1/2 2 1
6 0 0 1 1
16
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Modellansicht in MOSAIC

Generische Gleichungssystem mit Gleichungen und Funktionen

l/ Equations Functions
Conn
46 _ 4
r Equations Functions

Function

Mo. of usages: 4

Location: example_fixed bed_reactorKinetics_func.xml

i " i)
PG Dl g BT = BT ) ilC i)

Description: reaction Kinetics based on arrhenius equation and two concentrations

Mo. of usages: 1

Location: example_fixed bed_reactorKinetics_func_applied.xml

P k=1 k=2 Tk=3 k=)= Fp=1T b Fp=ntc rp-atd ri-4

Description: reaction Kinetic ocm weighted application of reaction Kinetics to all components

17
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Modellansicht in MOSAIC

Instanziertes Gleichungssystem (Hier nur Gleichungen)

|/Equation System rlndexing rlnatance |/Infc- rvariahle Specification rParameter Specification rEvaIuation rReauIts
Equation Instance
iR
0 i=1
(0) e R
dc‘{_a ﬂ
1 i=21
9 di =Y
d
2 i=3
dCi
3 i=4 A
= d1 =4 Wy
d CS_
4 i=5
dct_
5 i=6 A
= d1 TTi=e Wiy

18
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Code fiir Matlab

l/Equatic-ns Functions
Connected El
4G, 4
g Matlab
Equations | Functions | unterstutzt Funktionen.
Function
Location: example_fixed hed _reacto mi
- E_ m n
(A Claget D SR G ) (Ca)
Funktionen werden -« direkt eingefligt und
« bei der Berechnung aufgerufen
function[std r b] = fyh example fixed bed reactor kinetics funcistd C il,std C iZ,std e,std R,std T,
2td r b = std k power {(std ), - (std E)/(std R * =td T)) * power((std C il),std m) * power(({:

— Matlab ODE Funktionsaufruf

function[D¥DX]/= calculateDifferentials (X,Y, PARAMS)

[ B B |
el r k2 = fun example fixed bed reactor kinetics func(e0 C t id4,e0 C t iZ2,e0 e,el R,e0 T,f0
o N
el r il = fun example fixed bed reactor kinetics func applied(el r kl,el r kZ2,e0 r k3,el r k:
el — . T . . e i ol I I ey e e
" NN
DYDX{1l) = eD r i1 * el w * (EG_AJI(EG_v_t]:
DYDX(2) = eD r 12 * el w * [EG_A]I(EG_v_t]:
DYDX({3) = eD r i3 * eD w * [EG_A]H(EG_v_t];
[ B B | X
==
19 - 3
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COd e fu r d e n As pe n C u Sto m M Od e I I e r Ea;/cnhagnﬁibliet:nd Betrieb technischer Anlagen

[;Equaﬁﬂns Functions
Connected El
dC; A
DA Aspen Custom Modeller
Equations | Functions | unterstiitzt keine Funktionen.
Function
Location: example fiXxed bed reactorKinetics_func.xml
i m M
CiD-1 Cioz e R D=k @ FT (€, )" (Ci)
Functionen werden « umgewandelt in algebraische Gleichungen und
* in zu dem Gleichungssystem hinzugefligt
for i in [1:e0 F.endnode] do  <— Gleichungen des DAE-Systems
el C t i1(i).Adx = el r il1(i)*e0 w*({e0 A)/(ed v t); :
el C t i2({i).ddx =0 r 12(1)*e0 w*{el B)/(e0 v t);: im Aspen Custom Modeler

el r k2{i)-(f0_k k2*{{e0_e))~{-(£0_E k2)/(e0 _R*e0 T})*({e0 C t_id({i)))~(f0 m k2)*({{e0 C t i2(i)uns
g0 r 11(1)-(fl a _cl*e0 r k1{i)+fl b cl*ed r k2{i)+fl c cl*e0 r k3(i}+fl d_cl*e0 r k4{i)):

0 =edr i6(i)-(fl a cé6*e0 r kK1(i)+fl b cé*e0 r kK2(i)+fl c cé*el r k3 (i)+fl d cé*el r ki4(i)}):>
endfor

20
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IR
M OSAIC * Matla b » File Edit View Insert Tools Desktop Window Help £
Dode s XD Ex-2nEaes
[ NL Variable Values | NL Selver Output | DE Variable Values | DE Solver Output |  DE Plot Results e
4 - T T T T T T T - =
X ot
Variable Ma... &  Plot Resizing ; 2r E
C'I 1 4.:':" 00 0,0‘01 [],l]ll]2 [],OIOS [],ﬂl[]xi [],[]I[JS U,UIUS D,dﬂ? D,UIDB 0,609 001
i=1 4F T T T T T T T T T =
Ci:g 1 % 3_.':" UU 0.001 0.002 0.003 0004 0005 0006 0007 0008 0008 0.01
= i ‘ ' ' ' ' ' ‘ : : 1
g o 5 ‘ : . , , , ‘ ; ;
; 21|:|- 00 0001 0002 0003 0004 0005 0006 0007 0008 0009 0.01
4F v T r r T T T T T =
= -+
Cf=4 1 El_,"'-uj 1,5 g! 2r
C\! 1 1_:':| UU 0.001 0.002 0.003 0004 0005 0.006 0007 0008 0008 0.01
i=5 4 T T T T T T T T T
D_,S ,gu 2+ EU-CEE.
Ci=l5 1 0.0- ) 00 U_dO1 0.[7:02 0.[7:03 O.UI(M O.OIOS U.UIUG 0.607 O.UIE]B 0.609 0.01
r r T T T T T T T 47 - T T T T T T T - —
0,000 0001 0,002 0,003 0,004 0,005 0,008 0,007 —
e0l - -
00 0001 0002 0003 0004 0005 0006 0007 0008 0009 0.01
—el.C_{i=1}"{t} —el.C_{i=2}"{t} el.C_{i=3}"~{t} e, C_{i e
— e, C_{i=5}"{t} el.C_{i=a}"{t} -
all C - Concentration [mm”] [ pfr_concentrations Profile Plot =10 x|
Superscripts o o pfr_concentrations
1-Tube-side ol _
s Indices | e g
i - Component index ° STE | 2
: §=53°| 5 | 5 8
Name Space: e[0]leq_system_for_fcts_diff = oL q]g_ ¢D 3

21
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Zusammenfassung und Ausblick

Zusammenfassung
» MOSAIC, eine webbasierte Modellierungsumgebung
» Dezentrale Ablage der Modellkomponenten
» Ansatz fur modulare Modellierung

Ausblick
» Bewertungsmechanismen fur die Gleichungssysteme
» Entwurf und Anbindung einer Datenbank fur Messwerte

» Berechnung hoherer Ableitungen z.B. fur die Optimierung mit
dem hauseigenen Loser sDACI und optimale Versuchsplanung

22
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