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RESUMEN

En este trabajo se propone un modelo de mitigacion capaz de definir las caracteristicas de la nube
una vez mitigada al aplicar una cortina de aire, agua o vapor de agua. EI modelo requiere las condiciones
de la nube antes de la mitigacion, por lo cual se utiliza el modelo de dispersion SLAB. Los fundamentos
del modelo son los balances de materia, especies, energia y momentum de forma puntual y en estado esta-
cionario entre la nube en dispersion y el fluido mitigante. EI modelo estd formulado por ecuaciones alge-
braicas no-lineales cuya solucion es posible usando el método de Newton; en cambio, el modelo SLAB es
un conjunto de ecuaciones diferenciales cuya solucion se obtiene usando el método de Runge-Kutta de 4to
orden. Un analisis de sensibilidad se aplica a este modelo para determinar los pardmetros de mayor afec-
tacion. Asimismo, los resultados obtenidos de un caso de estudio son comparados con los obtenidos con
simulador de CFD.

La aplicacion de sistemas de mitigacion en la distribucién de facilidades evita la obtencion de dis-
tribuciones con separacion extremadamente altas y asegura una reduccion del dafio a través de la reduc-
cion en la concentracion. EI modelo propuesto incluye restricciones geométricas y restricciones de riesgo.
Las primeras evitan el traslape entre facilidades y logran una ubicacion de estas dentro de la planta. Las
segundas estan basadas en determinar el costo de dafio al personal y utilizan una funcion probit. Esta fun-
cion determina la probabilidad de muerte bajo una concentracion especifica. La funcion objetivo es la su-
ma de los costos de interconexion, terreno, dafio al personal y mitigacion. Este problema es formulado
como mixto entero no-lineal, MINLP.

Un producto de este trabajo es el paquete TROL, el cual es una interfaz gréafica para determinar la
distribucion de facilidades a través de la interaccion con GAMS vy la solucién numérica del modelo de
mitigacion. TROL fue desarrollado en Visual C++ 2008 y en él fueron realizados los casos de estudio de
este trabajo. Los resultado obtenidos por TROL han demostrado que los sistemas de mitigacion aplicados

al problema de distribucion de facilidades industriales reducen notoriamente el costo y el riesgo.

Dirigido por: Dr. Richart Vazquez Roman.
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Capitulo 1. INTRODUCCION

El capitulo presente inicia con una breve descripcion sobre la seguridad de procesos quimicos, conside-
rando algunos conceptos, casos histéricos y metodologias. Adicionalmente, los fundamentos de la distri-
bucion de facilidades y algunos trabajos representativos son enunciados como parte de esta introduccion.

Finalmente, los objetivos, la justificacion y la descripcion de este trabajo son definidos.

1.1. Nociones de seguridad de procesos

La evolucion de los procesos quimicos aument6 su susceptibilidad a accidentes industriales. En
esta evolucion es notorio el aumento en la complejidad de los procesos. Esto se debe al manejo de altas
presiones y temperaturas con el fin de incrementar la pureza del producto. Un factor adicional a esta evo-
lucion es el crecimiento de las plantas, ya que se aumenta el almacenaje de compuestos quimicos y por
ende la susceptibilidad a accidentes de alto impacto. La reduccidn de este tipo de accidentes ha sido posi-
ble al aplicar metodologias que reduzcan la frecuencia de ocurrencia y la severidad del impacto. Lamen-
tablemente, la cantidad de accidentes industriales es un indicador de la insuficiente aplicacion de dichas
metodologias (Kletz, 2009).

Los accidentes industriales indican la necesidad de mejorar la seguridad en las plantas quimicas.
Algunos accidentes han sido tragedias industriales y su ensefianza modifica la percepcion sobre la indus-
tria quimica. Un caso que no debe ser olvidado ocurrié en Bhopal, India, el 3 de diciembre de 1984, don-
de 2500 personas murieron mientras dormian por una emision de metil-isocianato (Mannan, 2005). Otro

ejemplo es el ocurrido en San Juan Ixhuatepec al norte de la ciudad de México, el 19 de noviembre de



1984, donde ocurrié una serie de explosiones en tanques de almacenamiento. Las consecuencias de este
accidente fueron 400 personas fallecidas, la destruccion de la planta de almacenamiento y dafios totales a
viviendas cercanas a la planta (Mannan, 2005). Ambos accidentes muestran muchas de las deficiencias en
seguridad que una planta quimica puede tener: mal administracion, baja cultura de seguridad, desconoci-
miento de las condiciones de los equipos, problemas de comunicacion y una mala ubicacion de la planta y
sus equipos (Bowonder, 1987, Crowl y Louvar, 2002).

La ocurrencia de distintos tipos de accidentes ha generado datos estadisticos suficientes para ser
considerados en su prevencion. La aplicacion mas importante de esos datos es la definicion cuantitativa
del riesgo del accidente; es decir, la medida de accidentes potenciales que cuentan con un escenario de-

terminado (CCPS, 2000). Esta definicion puede ser representada matematicamente como:
R=Y1-C (1.1)

donde R es la cuantificacion del riesgo de tener un accidente con distintos causales i, f; es la frecuencia de
ocurrencia del escenario i, mientras que C; se refiere a las consecuencias de tal accidente en un escenario i
(Modarres, 2006).

La obtencidn de la forma cuantitativa de riesgo es sumamente complicada ya que incluye toda la
informacion existente de la planta, datos historicos y posibles consecuencias de los accidentes potencia-
les. Sin embargo, la obtencidn de una expresion rigurosa ayuda a tener una idea clara de la situacion de la
planta quimica y puede ser tomada en cuenta para modificaciones, toma de decisiones e inclusive para la
creacion de legislaciones y estandares.

La determinacion de los posibles efectos de un escenario de accidente requiere el uso de modelos
de consecuencias. Es decir, las caracteristicas de las causas del accidente son consideradas para obtener el
impacto del accidente expresado en dafios al personal y a la propiedad. La cuantificacion del impacto es

obtenido a través de variables causales del escenario como lo son concentracion de compuestos quimicos



toxicos, radiacion térmica y sobrepresion (CPR, 2009).

El célculo de las variables causales es totalmente independiente entre cada uno de los tipos de
accidentes. La concentracion de compuestos quimicos toxicos es medible espacialmente con modelos de
dispersion de los cuales existe una cantidad considerable (Morawska, 2006). Estos modelos requieren el
conocimiento de la cantidad del compuesto emitido, las condiciones atmosféricas y del gas durante su
dispersion. A su vez, la cantidad de compuesto emitido requiere la aplicacién de modelos de emision que
consideran las condiciones de almacenaje y fuga o ruptura en las que se desarrolla el escenario. Por otra
parte, la radiacion térmica mide el impacto de los accidentes industriales que presenten fuego y su calculo
depende de la cantidad de compuesto, calor de combustion y limites de flamabilidad. EI modelado de fue-
go esta basado en las dimensiones de la zona donde este ocurre, como lo representa el modelo de Roberts
(CCPS, 1996). Los accidentes por explosion tienen a la sobrepresion como variable causal, cuya cuantifi-
cacion es demasiado compleja debido a la influencia de la obstruccidon que presentan obstaculos fisicos.
En este caso, la presion depende de la energia liberada en la reaccion de combustion del compuesto en
cuestion y su valor puede determinarse por el modelo de TNT (Crowl y Louvar, 2002), o el método semi-
empirico desarrollado por TNO (Nederlandse Organisatie voor Toegepast Natuurwetenschappelijk On-
derzoek, Organizacién Holandesa de Investigacion Cientifica Aplicada) descrito en el Libro Parpura
(CPR, 2005).

La frecuencia de ocurrencia de accidentes es definida como el producto de la frecuencia de falla
de los equipos y la probabilidad de ocurrencia de eventos potenciales. El calculo de la frecuencia inicia
con identificar los equipos que puedan fallar como vélvulas, bombas, indicadores, etc. Posteriormente, la
técnica de arbol de fallas permite obtener la frecuencia del sistema usando &lgebra booleana a partir de la
secuencia logica del sistema (Modarres, 2006). Una gran cantidad de datos sobre la frecuencia de falla de
equipos han sido compilados en bases de datos disponibles comercialmente como el caso de OREDA
(Offshore REliability DAta, Datos de confiabilidad en plataformas). Adicionalmente, factores como man-

tenimiento, tiempo de uso y robustez pueden ser agregados para modificar la frecuencia de falla (CCPS,



Figura 1.1 Arbol de fallas para un sistema de bombeo.

1989b). La Figura 1.1 muestra un ejemplo de un arbol de fallas que incluye el uso de operadores légicos

requeridos en el algebra booleana, principalmente OR y AND.

El célculo de la probabilidad de ocurrencia de eventos potenciales considera el tipo de accidente y

sus consecuencias. La metodologia usada es un arbol de eventos sobre el que se plantean los distintos es-

cenarios potenciales (CCPS, 2000). La Figura.1.2 muestra el caso en que un charco de liquido inflamable

genera varios escenarios potenciales. Entre estos escenarios esté la posibilidad de formar una nube de gas

y la generacion de fuego. Ademas, la Figura.1.2 incluye la formulacion del calculo de las probabilidades

en los distintos escenarios donde la probabilidad total es la suma de las probabilidades.

Nube de gas Fuego
si si
fNube fFuego

Falla de sistema
generando un charca no
fcharco
no si
fre
no

Escenarios
Fuego

P=fcharco *fnuve *fFuego
Dispersion

nube flamable
P=fcharco *fNube*(l'fFuego)

Fuego en liquido
P=fcharco *(1'fNube)*fFuego

Liquido derramado
szcharco*(1'fNube)*(l'fFuego)

Figura.1.2 Arbol de eventos para una emision de un gas.



El problema fundamental del andlisis de riesgo en los procesos quimicos es la determinacion de
los accidentes potenciales en una planta. Esto debe anteceder al desarrollo de un célculo cuantitativo del
riesgo. Muchas de las herramientas efectivas para llevar a cabo el conocimiento de accidentes potenciales
estan basadas en la experiencia previa sobre accidentes, aunque es necesario el conocimiento del proceso
y su instrumentacion, la direccion de la empresa y el comportamiento del personal (Crowl y Louvar,
2002). Entre las herramientas mencionadas se encuentra el estudio de riesgo y operatividad (HAZOP por
sus siglas en inglés) el cual identifica los accidentes y fallas potenciales para proponer sistemas de pre-
vencion y mitigacion. EI HAZOP requiere del conocimiento de diagramas de flujo y diagramas de control
e instrumentacion de manera detallada, asi como especificaciones de los equipos, materiales y balances de
materia y energia. La aplicacion del HAZOP requiere a un grupo de expertos en areas de seguridad, pro-
ceso e instrumentacion que analicen de manera sistematica todas las posibles fallas que pudieran ocurrir
para proponer soluciones (CCPS, 1992). Otras herramientas similares son el anélisis de fallas posibles en
los equipos de proceso y el andlisis de consecuencias el cual es aplicado para responder a la pregunta
¢ qué pasa si...? (Mannan, 2005).

Lo anterior describe brevemente la herramienta conveniente para determinar el riesgo potencial
en una industria que se resume en un proceso para conocer las causas del accidente, obtener frecuencias
de ocurrencia y calcular las consecuencias. Sin embargo, existen accidentes que demuestran particulari-
dades para la reduccién del riesgo, como aquellos que requieren mejoramiento en la direccion de la em-
presa y la cultura de seguridad en el trabajo. Por otra parte, un andlisis sobre la aplicacion de las herra-
mientas para reducir el riesgo permite minimizar la frecuencia de los accidentes a través de su prevencion,
y la intensidad de las consecuencias en accidentes a través de la mitigacion. En muchos de los casos la
modificacion del disefio de procesos y los sistemas de operacion logran este objetivo a través de la segu-
ridad inherente (Pietersen y van het Veld, 1992).

La aplicacion de la mitigacion se lleva a cabo durante el momento del accidente y es valida de
diferentes maneras; por ejemplo, en industrias donde el fuego es su potencial accidente se utiliza un sis-
temas de asperjado con agua como mitigante. Los sistemas de mitigacion no son recomendables en acci-
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dentes por explosion por lo cual es necesario aplicar sistemas de prevencion. Sin embargo, en el caso de
emisiones potenciales de gases toxicos los sistemas de mitigacion pueden proporcionar una reduccion
sobre el impacto a través de la reduccion de la concentracion. Tales sistemas se seleccionan en funcién
del comportamiento entre el fluido mitigante y el mitigado (Meroney, 1993) y su disefio es formulado con
el fin de aumentar la eficiencia para reducir la concentracion (Molag et al., 2001). Los sistemas pueden
ser espumas mitigantes de alta o baja expansion para liquidos derramados altamente volatiles (Hiltz,
1982), y cortinas de aire 0 agua con efectos sobre la nube de gas denso como barrera fisica (McQuaid y
Fitzpatrick, 1983), dilucién (Faveri et al., 1984, Dimbour et al., 2003a) o absorcion (Schatz y Fthenakis,
1994). Actualmente, el desarrollo de sistemas de mitigacion ha sido basado en la experiencia y experi-
mentacion debido a que los efectos entre los fluidos complican el desarrollo de modelos que predigan el
comportamiento del fenémeno con alta precision (CCPS, 1997).

La prevencion de accidentes esta basada en disefiar con robustez los equipos y sistemas de control
definido como seguridad inherente. Por otra parte, la experiencia ha mostrado que la distribucion de equi-
pos y facilidades industriales es una herramienta efectiva para este fin (Mecklenburgh, 1985). La distribu-
cion de equipos y facilidades toma en cuenta distancias de separacion que ayudan a reducir el riesgo po-
tencial las cuales provienen de la experiencia en accidentes (Mecklenburgh, 1985). Sin embargo, la ma-
yoria de las compafiias siguen sus propios estandares de separacion entre los equipos y facilidades indus-
triales. La distribucion de facilidades toma en cuenta el costo de instalacion, el terreno ocupado, la tuberia
de interconexion, el cableado y todos aquellos factores que impacten en el presupuesto de disefio. Des-
afortunadamente, las aproximaciones heuristicas no aseguran la obtencion de un costo minimo en el pre-
supuesto de disefio y, algunas veces, han mostrado irregularidades a los requerimientos de seguridad
(Dreux, 2005). Por tal motivo, una propuesta ha sido el uso de modelos matematicos para resolver el pro-

blema de la distribucion.

1.2. Antecedentes de distribucion de equipos y facilidades industriales

El problema de determinar la ubicacion de puntos de suministro de materia prima y recepcion fue
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la base de la distribucion de equipos y facilidades industriales. En un inicio la solucion del problema solo
tuvo interés en los tiempos de entrega y los costos de transporte (Francis y White, 1974). Una propuesta
inicial de la distribucién de equipos se basé en arreglos departamentales donde se definen valores de im-
portancia entre la interconexion de las unidades de cada departamento. Asi, un conjunto de unidades | con
interconexiones entre si tiene un valor peso, cj;, asociado a cada una de estas unidades.

La solucién de la distribucién de facilidades requiere como objetivo la reduccion del terreno a
ocupar, la tuberia y la estructura sobre la que se instalaran los equipos. Una propuesta a esto es definir una
funcién objetivo como la suma del costo de cada uno de estos rublos para poder minimizarla (Schmidt-
Traub et al., 1999). Sin embargo, los primeros planteamientos sobre la distribucion de equipos no consi-
deran esta propuesta, y solo estan basados en el uso de valores peso entre los equipos que muestren inter-
conexion. Asi, las interconexiones son elegidas por una variable binaria, B;j, la cual valdra 0 si las unida-

des i y j no muestran conexion (Armour y Buffa, 1963). Asi, la funcién objetivo es:

min > " c;B;,vi, jel (1.2)

i =

El primer problema de la distribucién fue extendido para obtener soluciones realistas lo cual in-
cluyo las restricciones de distancia entre las unidades y del terreno. Sin embargo, algunas formulaciones
mantuvieron las aproximaciones heuristicas, como lo indican Gunn y Al-Asadi (1987) para una planta de
poliestireno. Las restricciones de la distancia mostraron una precisién mayor en la solucion y la disminu-
cion del numero de iteraciones. Esto dependi6 del tipo de distancia considerada, pues la distancia rectili-
nea es una funcion lineal a diferencia de la euclidiana. Ademas, esto es un factor importante en la existen-
cia de problemas de convexidad en el problema. La Figura 1.3 muestra graficamente la diferencia entre
estas distancias consideradas de centro a centro en las unidades. La sencillez del problema lineal hizo que
las propuestas iniciales lo consideraran (Heragu y Kusiak, 1991). Por otra parte, las restricciones del te-

rreno estan enfocadas a ubicar unidades dentro de este y fueron aplicadas al problema lineal (Heragu,



Unidad j Unidad j
(Xl'yl) (X,,y,)

L lvi vl /
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(%.¥;) [, x| Unidad i

(a) Distancia rectilinea. (b) Distancia euclidiana.

d; :‘Xj _Xi‘-l_ Y; _Yi‘

Figura 1.3 Definicion de las distancias geométricas entre unidades.

1992). Asi, una unidad no saldra del terreno asignado y su coordenada serd menor a la maxima distancia

posible y mayor a cero, de tal forma que

i <
-0 (1.3)

donde u indica una coordenada de una facilidad i dentro de terreno con longitud Lu en la coordenada u.
Las restricciones adicionales para el modelo estan definidas para evitar que una unidad ocupe el
mismo lugar que otra, esto es conocido como restricciones de traslape. La gran cantidad de posibilidades
para ubicar una unidad respecto a otra produjo una complejidad en la formulacion matematica del pro-
blema. Una formulacion fue propuesta por Papageorgiou y Rotstein (1998) la cual evita el traslape de
unidades y ubica una respecto a la otra en distintas posibles locaciones. La formulacion considera a Ix y ly
como las dimensiones de cualquier unidad, i o j, en las coordenadas x y y tal que la restriccion para evitar

el traslape se formula como:

Ix; +1x,
X, = x|
2 lvigj (1.4)
, J
|y _y|>|yi+|yj
i i|= 2



La aplicacion de estas restricciones inicid a un solo nivel en que las unidades pueden ser ubicadas
y presenta la desventaja del uso de la funcién del valor absoluto la cual introduce dificultades numéricas y
algunos resolvedores numéricos no permiten su uso. Un modelo con las restricciones de traslape en dos
dimensiones fue planteado por Barbosa-Pdvoa, et al. (2001). Esta propuesta introduce una libertad de giro
para las unidades pero el uso de la distancia rectilinea gener6 una dificultad que fue resuelta a través de la
inclusion de variables binarias generandose un problema mixto entero.

La extension del problema a varios niveles fue posible considerando interconexiones de forma
vertical debido al bombeo y al costo de los niveles, puesto que cada nivel tiene un area definida
(Patsiatzis y Papageorgiou, 2002). De manera similar los problemas para tres dimensiones fueron formu-
lados al incluir la coordenada z en la Ecuacion (1.4) (Barbosa-Pévoa et al., 2002). Las evoluciones mas
recientes de este tipo de problemas se dan en las propuestas de solucién para n dimensiones donde las
restricciones son planteadas de forma vectorial e incluyen un vector de costo para cada dimension
(Westerlund et al., 2007). Ademas, otras soluciones han sido aplicadas en la inclusion de elevadores que
conecten las unidades en multiniveles (Goetschalckx y Irohara, 2007).

Una propuesta para resolver el problema en varios niveles en dos dimensiones fue formulada por
Georgiadis y Macchietto (1997) usando un espacio discreto y tomando en cuenta las restricciones de ubi-
cacion ya mencionadas. EI modelo es planteado como programacién mixta entera lineal (MILP por sus
siglas en inglés) e incluye el costo de bombeo entre los equipos de forma horizontal y vertical, usando una
distancia rectilinea entre los equipos. Adicionalmente, el problema considera suposiciones heuristicas so-
bre los equipos que contienen mayor interconectividad o mayor flujo de materia. El espacio discreto fue
extendido a tres dimensiones y varios niveles, donde una serie de secciones del mismo tamafio y forma
son parte de equipos de distinto tamafio y geometria (Georgiadis et al., 1999).

El problema de agrupar unidades en facilidades fue resuelto al aplicar consideraciones heuristicas
basadas en las necesidades entre una unidad y otra por medio de priorizacion. Asi, una matriz que jerar-
quiza la importancia de las unidades fue aplicada por Green y Al-Hakim (1985). Por otra parte, el uso de
conjuntos para las unidades permitieron realizar una formulacion matematica a la que se incluyeron con-
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sideraciones heuristicas (Foulds, 1983). En particular, la agrupacion de equipos ha incluido métodos me-
ta-heuristicos en su solucion como la teoria de particion para la agrupacion en un solo nivel (Jayakumar y
Reklaitis, 1994) y multinivel (Jayakumar y Reklaitis, 1996).

La solucion de los problemas anteriores se basa en la naturaleza de cada uno e implica formula-
ciones matematicas de tipo lineal y no-lineal. Una serie de soluciones meta-heuristicas adicionales ha sido
propuesta para problemas de mayor complejidad que emplean sistemas l6gicos y dindmicos y es definida

por Drira (2007).

1.3. Justificacion

En la actualidad, la existencia de accidentes industriales, como se indico previamente, justifica la
investigacion para reducir el riesgo. Una estrategia aceptable consiste en llevar a cabo la distribucion de
equipos y facilidades lo cual incluye el mejoramiento de los sistemas de prevencion. La distribucion de

facilidades ha mostrado una reduccion del riesgo por accidentes cuando existe emision toxica.

1.4. Hipotesis
La no aplicacion de sistemas de mitigacion en la distribucion de facilidades industriales no reduce

el impacto de accidentes industriales por emision de gases toxicos y el costo de la distribucion.

1.5. Objetivo general
Obtener la distribucion dptima de facilidades industriales con emisién de gases toxicos sobre los

que se apliquen sistemas de mitigacion.

1.6. Objetivos particulares

Desarrollar un modelo de mitigacién cuyos resultados sean aplicados en la optimizacion de dis-

tribucion de facilidades.
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Plantear una formulacion matematica que permita la obtencion de la distribucion de facilidades

industriales con emisiones de gases tdxicos y que considere la mitigacion de estos.

1.7. Descripcion de este trabajo.

La descripcion detallada de los fundamentos tedricos y resultados numéricos de este trabajo se da
a lo largo de seis capitulos. El Capitulo 1, ya definido, describe de manera general nociones basicas de
seguridad de procesos quimicos, asi como los antecedentes de la distribucion de equipos y facilidades
industriales. Ambos temas son considerados conceptos fundamentales de este trabajo.

El Capitulo 2 define los conceptos requeridos para la comprension de la dispersion y la mitiga-
cion de gases toxicos. Los fundamentos de micrometeorologia forman parte de este capitulo para describir
el fendmeno de dispersion considerando los perfiles verticales de velocidad y temperatura. EI fendmeno
de dispersién es también incorporado en este capitulo e incluye un conjunto de modelos de dispersion ya
sea de forma pasiva o densa. Asimismo, una breve descripcion del uso de Dindmica de Fluidos Computa-
cional (CFD por sus siglas en inglés) en dispersion de gases es afiadida. En particular, el modelo SLAB es
definido al punto de describir su obtencion ya que este modelo ha sido seleccionado para realizar las dis-
persiones de este trabajo. Finalmente, este capitulo describe los fundamentos de la mitigacion de gases a
través de los tres efectos fisicos de mitigacion: supresion, dilucion y absorcion.

El Capitulo 3 estd enfocado en describir los modelos de mitigacion desarrollados en este trabajo.
Primeramente, este capitulo menciona los modelos desarrollados sobre mitigacion de gases toxicos. Pos-
teriormente, las condiciones y caracteristicas de la mitigacion sobre la que se realizaran los modelos son
planteadas. Los modelos desarrollados en este trabajo son un conjunto de balances de materia, energia y
momentum aplicados a diferentes fluidos mitigantes, que en este caso son aire, agua y vapor. Las diferen-
tes secciones de este capitulo estdn enfocadas en la descripcion de los modelos para cada fluido. Poste-
riormente, un caso de estudio es incluido para mostrar la aplicabilidad y solucién que presentan estos mo-

delos. Adicionalmente un anélisis de sensibilidad sobre los modelos es aplicado. El capitulo concluye con
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una comparacion de los resultados del caso de estudio usando el modelo propuesto y los resultados al
aplicar CFD.

El Capitulo 4 est& enfocado al modelado de la distribucidn de facilidades industriales e incorpora
los modelos de mitigacion desarrollados en el Capitulo tercero. Este capitulo inicia con la descripcion del
estado del arte sobre la distribucion de facilidades industriales a las que se incluye el riesgo por accidentes
industriales. Posteriormente, la definicion del problema y la nomenclatura matematica son declaradas para
el modelo de optimizacion. Consecutivamente se plantean las restricciones en el modelo referentes al te-
rreno, evitar el traslape, distancias Mecklenburgh, riesgo por dispersion y sistemas de mitigacion. Esta
seccion propone la generacion de un problema mixto entero no lineal para la seleccion de los sistemas de
mitigacion. Finalmente, el capitulo muestra detalladamente la funcion objetivo propuesta para este pro-
blema.

El Capitulo 5 engloba un conjunto de casos de estudio que demuestran la aplicabilidad del mode-
lo desarrollado en este trabajo. Un paquete computacional fue desarrollado para la resolucién de este tipo
de problemas con el cual fueron resueltos los casos de estudio. Asi, el capitulo inicia con una descripcion
de los paquetes computaciones existentes para la solucién de distribucion de equipos y facilidades indus-
triales. El paquete desarrollado es descrito en este trabajo en base a su arquitectura y aplicabilidad. El tra-

bajo culmina con una serie de conclusiones y propuestas para trabajo futuro planteados en el Capitulo 6.
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Capitulo 2. DISPERSION Y MITIGACION DE GASES TOXICOS

Este Capitulo inicia con una introduccion sobre micrometeorologia para describir el comportamiento de la
capa limite atmosférica a través de los perfiles de temperatura y velocidad. Por otra parte, una serie de
modelos de dispersion son enunciados y clasificados segun el tipo de dispersion ya sea pasiva o densa. El
capitulo cuenta con una subseccion referente al uso de CFD en la dispersion de gases. En particular, el
capitulo incluye una breve descripcion de la deduccion del modelo SLAB el cual ha sido seleccionado pa-
ra el desarrollo de las dispersiones de este trabajo. Por otra parte, el capitulo incluye los fundamentos so-

bre el uso de sistema de mitigacidon los cuales son desglosados segun el efecto que estos presenten.

2.1. Fundamentos de micrometeorologia

La micrometeorologia es una parte de la meteorologia que estudia los procesos meteoroldgicos y
su comportamiento a pequefia escala, tanto espacial como temporal. Por tal motivo, esta disciplina requie-
re un analisis de los fendmenos de transferencia de momentum, calor y masa en la capa limite atmosféri-
ca; es decir, entre el nivel del suelo y los primeros cien metros de altura (Sutton, 1953). La micrometeoro-
logia es imprescindible en el andlisis y estudio de la dispersion de gases debido al efecto de la temperatu-
ra, el viento y la turbulencia generada por efecto del terreno.

La capa limite atmosférica es un espacio similar a la capa limite planteada por Prandtl (1905) en
la mecénica de fluidos. Esto es motivo suficiente para formular perfiles verticales de velocidad y tempera-
tura e incluir la generacion de turbulencia y el efecto de friccion con el terreno. Por otra parte, un cambio
simultaneo de estos perfiles genera distintos escenarios en la capa limite atmosférica, los cuales se clasifi-

can de acuerdo a un cierto nivel de estabilidad. Este nivel de estabilidad depende del grado de turbulencia
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y tipo de perfil de temperatura. Asi, los perfiles deben ser calculados para analizar el comportamiento de

la capa limite atmosférica.

2.1.1. Perfil vertical de temperatura

Las distintas capas de la atmdsfera presentan perfiles de temperatura que son distintos entre cada
capa. En la parte mas alejada de la tierra, la termosfera es la primera capa y contiene oxigeno suficiente
para absorber los rayos ultravioleta (UV) provenientes del sol a temperaturas proximas a los 1000 K. A lo
largo de la termosfera la temperatura disminuye hasta 180 K lo cual representa el punto de inicio de la
mesodsfera. A diferencia de la termdsfera, la mesdsfera cuenta con una baja concentracion de ozono lo
cual es suficiente para absorber los rayos UV y aumentar gradualmente la temperatura hasta 270 K con-
forme disminuye la altura. En esta altura inicia la estratdsfera donde el ozono es el inico componente y es
capaz de generar una gran cantidad de reacciones ionicas por efecto de la luz solar. En esta capa existe
una disminucién gradual de la temperatura conforme disminuye la altura hasta 223 K que es el punto
donde inicia la troposfera. La Figura 2.1 representa el perfil de temperatura en las distintas capas de la
atmosfera.

La tropdsfera cuenta con un perfil de temperatura vertical el cual es afectado por la superficie te-

rrestre y la radiacion solar. Inicialmente, la radiacion solar no es absorbida por la capa de aire sobre la
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Figura 2.1 Perfil vertical de temperatura.
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superficie terrestre ya que el aire es un fluido con baja conductividad térmica y no absorbe la radiacion
solar. Asi, la radiacion solar es absorbida Unicamente por la superficie terrestre. Posteriormente, el contac-
to continuo entre el terreno y el aire genera una conveccion de calor donde el aire es calentado lo suficien-
te para disminuir su densidad. El producto de esta disminucion de densidad es un movimiento vertical del
volumen de aire. Este movimiento de flotacion termina hasta una altura en que la presion sea lo suficien-
temente menor para permitir el enfriamiento del aire y lograr su expansion. Cabe sefialar que la presion
barométrica disminuye con la altura implicando un cambio en su volumen, densidad y en la temperatura
de la masa de aire en flotacion. De esta forma, el perfil vertical de temperatura es formado.

Lo anterior es una explicacion suficiente para comprender la formacion del perfil vertical de tem-
peratura, pero su comprobacion matematica es necesaria en el modelado de la dispersion de gases. El pro-
cedimiento de obtencidn del perfil vertical de temperatura inicia al considerar el aire como un gas perfec-
to y despreciando su energia potencial y cinética. Al definir un sistema adiabatico para un volumen de

aire, la primera ley de la termodindmica puede escribirse como:

CvdT +PdV =0 2.1)

donde Cy es la capacidad calorifica a volumen constante, T es la temperatura, P es la presion y V es el
volumen.
Si se sustituye el segundo término de la expresion por su equivalente obtenido de diferenciar la

ley de gas ideal, la expresion se modifica a:

C,dT —VdP + RdT =0 (2.2)

donde R es la constante de los gases.

Reordenando e incluyendo la ley de gas ideal se tiene:
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dT RT 1

ar _RT_1 (2.3)
dpP P Cy+R

Al aplicar la expresion del cambio de la presién con la altura se obtiene finalmente:

dar -9 -g

—= =— (2.4)
dz Cy,+R C»p

donde g es la aceleracion de la gravedad y Cp es la capacidad calorifica a presion constante.

El valor del cambio de la temperatura con respecto a la altura indicado en la expresion (2.4) es
aproximadamente -1 °C/100 m. De esta manera, el perfil de temperatura puede cuantificarse de forma
adiabatica. El valor obtenido indica un descenso de temperatura de manera lineal. Esta expresion es fun-
damental para definir la condicién atmosférica del ambiente y asi predecir el comportamiento de la capa

limite atmosférica.

2.1.2. Perfil de velocidad y el efecto del terreno

El perfil de velocidad en la capa limite atmosférica es formado por el movimiento de la tierra, la
morfologia del terreno y gradientes de presion y temperatura. El perfil de velocidad es semejante al pro-
ducido en un fluido sobre una placa en movimiento. Esta semejanza ha sido considerada en la microme-
teorologia ya que se ha observado un perfil no-lineal en la velocidad del aire sobre la superficie terrestre
(Sutton, 1953). La Figura 2.2 (a) muestra un ejemplo del perfil vertical de velocidad. Las observaciones
sobre el perfil vertical de temperatura y su influencia sobre la velocidad del viento formularon una rela-

cion exponencial con la altura (Frost, 1947):

p
V=V, [ij (2.5)
ZI‘
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Figura 2.2 Perfil de velocidad vertical y esfuerzo cortante en la capa limite atmosférica.

donde v, es la velocidad del viento a una altura de referencia z,, v es la velocidad del viento a una altura z,
p es un indice de correlacion cuyos valores dependen de la variacion de la temperatura y la condicion at-
mosférica.

La turbulencia en la capa limite atmosférica fue inicialmente observada en los trabajos de Ri-
chardson (1925) y Sutton (1953). Los experimentos de Nikuradse (1930) fortalecieron la idea del efecto
del terreno sobre el perfil de velocidad en la capa limite atmosférica. Lo anterior indica la necesidad de
formular una relacion entre el terreno y el perfil de velocidad. La deduccién matematica del perfil de ve-
locidad inicia con la relacion entre el esfuerzo cortante y el gradiente de velocidad. Ademas, en la capa
limite atmosférica el aire se encuentra a condiciones que hacen posible el considerarlo como fluido in-
compresible y que permiten la aplicacion de ecuaciones de Euler (Sutton, 1953).

El esfuerzo cortante es una fuerza constante por unidad de &rea transversal capaz de mantener in-
variable la velocidad del fluido respecto a la altura (Bird et al., 1998). Asi, el esfuerzo cortante es direc-
tamente proporcional al gradiente de la velocidad con la altura. La Figura 2.2 (b) representa el perfil del
esfuerzo cortante en la capa limite atmosférica. Sin embargo, el efecto del terreno modifica el perfil de
velocidad debido a la turbulencia producida. Por tal motivo, una expresion matematica sobre el perfil de
velocidad debe incluir el efecto de la turbulencia. Asi, la disipacién de la energia cinética por medio de la

viscosidad de turbulencia es incluida en el esfuerzo cortante como (Sutton, 1949):

T du
- K. )— 2.6
p (V + M ) dZ ( )
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donde 7 es el esfuerzo cortante del aire, v es la viscosidad cinematica, p es la densidad, u es la velocidad,
la cual varia a una altura z, y Ky es la viscosidad de turbulencia. Un andlisis de orden de magnitud de-
muestra que el escenario atmosférico considera la viscosidad de turbulencia mayor comparada con la vis-
cosidad cinematica por lo que Ky>>v.

La existencia de turbulencia genera problemas mas complejos donde la velocidad tiene fluctua-
ciones respecto al tiempo. Al existir fluctuaciones, la velocidad en direccidn x puede descomponerse en la
suma de una velocidad constante al tiempo, U, y una velocidad dadas las fluctuaciones, u”. La velocidad
constante es definida como un promedio de la velocidad. Aplicando lo anterior en las ecuaciones de Na-
vier-Stokes se obtiene un producto de velocidad de fluctuaciones definido como estrés de Reynolds el

cual es equivalente a la expresion (2.6). Asi, la viscosidad de turbulencia puede expresarse como:

K, =W 2.7)

donde u’w” es el producto de las fluctuaciones de la velocidad horizontal, u, y vertical, w, lo cual repre-
senta al estrés de Reynolds equivalente a 7/p.
La teoria de capa limite permite evaluar las velocidad de fluctuacion a distintas alturas; es decir,

una velocidad de fluctuacién puede ser evaluada como (Sutton, 1953):

., du 2.8)

donde  es la longitud de mezcla definida en la teoria de capa limite de Prandtl. Esta longitud es la dis-
tancia en que un fluido en movimiento conserva sus caracteristicas antes de dispersarse en los alrededores

(EAC, 2003).
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Asi, las definiciones anteriores logran una relacion entre el gradiente de velocidad y la viscosidad

de turbulencia tal que:

du
K, =0*—. 2.9
M dz (2.9)

La longitud de mezcla en la capa limite atmosférica, £, es relacionada con la altura z por medio
de la constante de von K&rman, k (Sheppard, 1947). Esta constante tiene un valor aproximado de 0.41.
Por otra parte, la relacion del esfuerzo cortante y la densidad ha sido definido como el cuadrado de la ve-
locidad de friccion, u* (Sutton, 1953). Esta velocidad es una velocidad auxiliar que permite evaluar al
tensor de corte. Asi, al aplicar la definicion de velocidad de friccion y la Ecuacion (2.9) en la expresion

(2.6), se obtiene:

u*=kz— (2.10)

La expresion (2.10) es conocida en micrometeorologia como ley de la pared. La solucion de la

ecuacion anterior produce el perfil de la velocidad que involucra el efecto del terreno:

(2.11)

donde z, indica la altura equivalente del terreno cuyos valores son especificos a superficies suaves y rugo-
sas. Una serie de estos valores ha sido reportada por Counihan (1975), Deacon (1949), Golder (1972) y

McRae (1982), entre otros. La Tabla 2.1 describe los valores de rugosidad para distintos tipos de terreno.
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Tabla 2.1 Valores de la longitud de rugosidad en distintos terrenos (McRae et al., 1982).

Tipo de terreno 2o (m)
Hielo 0.00001
Agua 0.001
Pasto podado/Nieve 0.001
Pasto corto (10 cm) 0.01
Pasto largo (> 10 cm) 0.03
Terreno agricola 0.2
Terreno boscoso 1

Zona habitada (urbana) 10

2.1.3. Condicion atmosférica

La condicién atmosférica es un patron importante en meteorologia pues define el estatus de la ca-
pa limite atmosférica en base al nivel de turbulencia del aire y el tipo de perfil de temperatura. En un ini-
cio, la meteorologia estuvo enfocada en el andlisis de la condicion atmosférica de forma experimental.
Los trabajos de Richardson (1925) fueron los primeros en identificar un patrén que relaciona los efectos
verticales térmicos y de turbulencia de manera simultanea.

La categorizacion de la condicion atmosférica inicié con la comparacion del perfil de temperatura
existente y el perfil de temperatura adiabatico. Las observaciones obtenidas formularon dos clases de
condiciones atmosféricas: inestable y estable (Sutton, 1953). La estable esta definida cuando existe tem-
peratura alta en los alrededores donde la masa de aire tiene una densidad baja generando flotacién. En
caso contrario, el volumen de aire tendréd una densidad mayor que lo mantendré en una posicién baja. Una
ampliacion de la clasificacion de la condicién atmosférica fue propuesto por Pasquill (1961) quien afadid
los términos inestable, neutra y estable y los representd por las letras A, D y F respectivamente. La Figura

2.3 muestra los distintos perfiles de temperatura y su equivalencia a la condicion atmosférica.
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La cuantificacion de la condiciéon atmosférica se basa con los principios definidos por Richardson
(1925). Estos principios estan dados a considerar una supresion de turbulencia por un efecto térmico y
una generacion de turbulencia por efecto cinético. La relacion de ambos principios fue definido como
nimero de Richardson. Matematicamente el nimero de Richardson relaciona el pardmetro térmico y la

energia cinética como:
5]
Riz=——~9% _/ (2.12)

donde I es la pendiente del perfil adiabatico de la temperatura, -g/Cp, definido en la Seccion 2.1.1.
El nimero de Richardson ha sido modificado para aplicarse en dispersion de gases tomando en

cuenta la altura de la nube, de forma que:

Ri—gPle=Pal (2.13)
pa U

donde ps Y pa son las densidades del gas en dispersion y el aire respectivamente y | la altura de la mezcla

del gas en dispersion (Mannan, 2005).

Figura 2.3 Perfiles aproximados de temperatura en la capa limite terrestre para la determinacion de la
condicion atmosférica. (1) Perfil adiabatico. (2) Perfil subadiabatico, condicién atmosférica
inestable. (3) Perfil superadiabatico, condicion atmosférica estable. (4) Perfil isotérmico, con-
diciéon atmosférica neutra. (5) Perfil de inmersion térmica.
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Tabla 2.2 Relacion del nimero de Richardson, indice p y las condiciones atmosféricas.

Valor nimero del nimero de indice p definido en la ecua-
Condicidén atmosférica
Richardson cion (2.5)
Inestable (A) -1.0a-0.7 0.1
Neutro (D) 0.0 0.38
Estable (F) 0.05a0.11 0.62

Tomada de (Mannan, 2005).

En la dispersion de gases, la condicion atmosférica describe la capacidad de mezclado o difusion
entre el gas que se dispersa y el aire. Los valores obtenidos por el nimero de Richardson son relacionados
con las condiciones atmosféricas establecidas y permiten cuantificar la capacidad de mezclado. La Tabla

2.2 muestra el valor del indice p en relacién a las condiciones atmosféricas para la ecuacion (2.5).

2.1.4. Definicion del peor escenario atmosférico

Los perfiles verticales de temperatura y velocidad, asi como la condicion atmosférica han sido de-
finidos como variables que rigen el comportamiento de la dispersion de gases. El peor escenario es defi-
nido cuando el dafio por una emision sea el maximo posible sobre el personal. Esto puede ser visto cuan-
do una nube requiere mayor tiempo para lograr su dispersién aumentando el dafio al personal. Lo anterior
es posible cuando la dispersién y el mezclado son lentos.

Las altas velocidades del viento han sido el foco de atencién para definir el peor escenario; sin
embargo, a altas velocidades se genera la suficiente turbulencia para aumentar el mezclado y dispersion
de la nube. Asi, una baja velocidad del viento crea un efecto opuesto pues la nube se mantiene en una
misma posicién durante un lapso de tiempo mayor.

La condicion atmosférica esta bajo un efecto ya sea térmico o de turbulencia como se analizé en
la seccion anterior. Asi, una condicion atmosférica inestable es dominada por la turbulencia lo cual propi-

cia la dispersion. De manera contraria, una condicion atmosférica muy estable (F) es dominada por efec-
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tos térmicos que limitan la dispersion de la nube del gas. Asi, una condicion atmosférica estable aumenta
el tiempo de permanencia de la nube.

La demostracion numérica del peor escenario fue obtenida a partir de modelos de dispersion
(Diaz-Ovalle et al., 2009). Asimismo, algunas pruebas de campo han sido realizadas definiendo conclu-
siones similares a lo obtenido por los modelos (Woodward, 1998). En conclusién, el peor escenario at-
mosférico es aquel que corresponde a una velocidad del viento baja o en calma, entre 1 y 2m/s, a una

condicion atmosférica inestable o tipo F (Lines et al., 1997, Deaves y Lines, 1998).

2.2. Modelos de dispersion
Los modelos matematicos de dispersion tienen como propdsito describir la concentracion de los
componentes gaseosos en dispersion en el tiempo y el espacio. Lo anterior proviene de un modelo que

considera conveccion y difusion de masa que, al incluir la Ley de Fick de la difusién, es planteado como:

& VG =V-D,VC (2.14)
ﬁt 1]

donde C; es la concentracion del gas en dispersion i, t es el tiempo, v es el vector de la velocidad del gas
en dispersion i, y Dj; el coeficiente de difusividad molecular del gas i en el gas j con i # j. Las condiciones
fronteras y los valores iniciales son dados por las caracteristicas de la emision como lo son su ubicacion y
el tipo de emision ya sea instantanea o continua.

El coeficiente de difusividad varia respecto a las coordenadas espaciales, x, y, z, y el tiempo, t.
Esto hace al problema sumamente complejo. Para aproximar la solucion algunos experimentos han sido
aplicados para obtener valores aceptables del coeficiente de difusion. Asi, diferentes condiciones de emi-
sion para diferentes gases han mostrado una variacion enorme en el valor del coeficiente de difusividad
concluyendo que los valores posibles oscilan de 2 a 10® cm®s™ (Richardson, 1926). Por esta razon, los

modelos de dispersion existentes han sido resueltos por métodos que evitan el uso directo del coeficiente
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de difusividad. Estos métodos aproximan este coeficiente a una parametrizacion de datos observados. Los
modelos de dispersion han sido planteados a través de distintas consideraciones matematicas de las que
proviene la siguiente clasificacion (Markiewicz, 2006):

e Modelos de caja: Consideran la capa atmosférica limite como un cubo en el cual los gases de
dispersion estan distribuidos homogéneamente. Estos modelos permiten la obtencion de con-
centraciones promedio del gas en cualquier punto dentro de este cubo.

e Modelos Gaussianos: Estdn basados en una posible distribucion normal de la concentracion
del gas que varia en las coordenadas x, y y z. Ademas, las condiciones atmosféricas son con-
sideradas funciones de la posicion.

e Modelos Lagrangianos: Analizan el movimiento de las particulas, seleccionadas al azar, para
obtener su trayectoria en coordenadas Lagrangianas. La trayectoria de la dispersion es defini-
da para cada una de las particulas del analisis.

e Modelos Eulerianos: Describen el movimiento del flujo de la dispersion para cada componen-
te del vector velocidad. Las soluciones analiticas de estos modelos se proponen incluso como
modelos de caja.

Las caracteristicas de los gases en dispersion generan dos tipos de dispersion cuyas diferencias
son fisicamente notorias. Una diferencia fisica importante es la flotabilidad que la nube representa. La
nube con flotabilidad alta presenta una dispersion pasiva y es formada por gases cuya densidad y peso
molecular son menores al aire. En caso contrario la nube presenta una dispersion densa. La siguiente sec-

cion describe algunos de los principales modelos usados actualmente para cada uno de los casos.

2.2.1. Dispersion pasiva
Un claro ejemplo de esta dispersion es el humo de las chimeneas sobre el cual se aplico por pri-
mera vez una formulacion matematica de dispersion. Asi, los gases de chimenea mostraron las cualidades

que la dispersion presenta en su interaccion con el viento y la condicion atmosférica (Roberts, 1923). La
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Figura 2.4 ilustra graficamente las cualidades de una dispersion pasiva.

Los primeros modelos de dispersion estuvieron enfocados en obtener aproximaciones del coefi-
ciente de difusion. Estas aproximaciones permitieron obtener soluciones aceptables sobre la Ecuacion
(2.14). El primer modelo fue propuesto por Roberts (1923) y analiza el comportamiento de chimeneas
respecto al tiempo. El modelo es una solucién analitica de la Ecuacion (2.14) y es generalizado para las
coordenadas espaciales y la ubicacién del punto de emision.

La propuesta de solucion de Roberts fue modificada por Sutton (1953) quien plante6 un modelo
matematico que aproxima el comportamiento de la dispersion de forma Gaussiana. En el modelo de Sut-
ton los coeficientes de difusividad consideran un indice de difusion, np , y un pardametro de difusion gene-
ralizada, C. Este parametro de difusion asume un valor proximo al propuesto experimentalmente para dis-
tintas condiciones climaticas. Por otra parte, el modelo propuesto por Sutton proviene de forma similar al
propuesto por Roberts. En ambos modelos el indice de difusion depende de la condicidon atmosférica y

estd relacionado con el indice p de la ecuacion (2.5):

D (2.15)

El modelo de Sutton fue modificado a un modelo con valores de difusién aproximados a pardme-
tros de dispersion. Este modelo resultante fue propuesto por Pasquill (1961). La representacion matemati-

ca del modelo Pasquill-Gifford para una emision en una fuente elevada de forma continua en tres dimen-

AN
ﬁﬂ‘/
™

siones es:

Figura 2.4 Cualidades de dispersion pasiva. A. Sinuosidad. B. Angulo de apertura. C. Inmersion.
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Tabla 2.3 Parametros de dispersion (o, y oy) a una distancia x tomados de Crowl y Louvar (2002).

Condicion
atmosférica 02 Oy
A 0.24x(1 + 0.0001x) °° 0.32x(1 + 0.0004x) °°
Urbano | P 0.14x(1 + 0.0003x) ¥° 0.16x(1 + 0.0004x) ¥°
F 0.08x(1 + 0.0015x) 7° 0.11x(1 + 0.0004x) °°
A 0.20x 0.22x(1 + 0.0001x) °°
Rural D 0.06x(1 + 0.0015x) °° 0.08x(1 + 0.0001x) °°
F 0.016x(1 + 0.0003x) *? 0.04x(1 + 0.0001x) °°
C __Q ex y’ ex (Z_H)Z +ex (Z+H)2 (2.16)
N 2nvo,0y P 20, P 207 P 207 '

donde C.,.> €s la concentracion del gas en dispersion a una coordenada especifica X, y, y z, 6, y 6, son
los pardmetros de dispersion para distintas coordenadas y H es la altura de la fuente de emision.

Los pardmetros de dispersion son calculados analiticamente y dependen de las condiciones at-
mosféricas y el tipo de terreno. Los efectos del terreno sobre estos pardmetros fueron definidos por Gif-
ford (1961). Sin embargo, experimentalmente se ha demostrado la imprecision de algunos de estos para-
metros y algunas correcciones han sido propuestas por Griffiths (1994) y Ulke (2000). La Tabla 2.3 mues-
tra los parametros de dispersion obtenidos por Gifford (1961) a distintas coordenadas espaciales.

El modelo de Pasquill-Gifford es muy usado en calculos de concentracion para dispersiones que
no requieren mucha precision, puesto que esta limitado a su cualidad de sobre-prediccion. Inclusive, el
uso de este modelo se realiza de manera indistinta al tipo de emision. La extension y modificacion de este
modelo pueden llevarse a cabo en dispersiones especificas (Rege y Tock, 1996). Sin embargo, la mayoria
de los gases industriales no muestran un comportamiento pasivo debido a su densidad y peso molecular.

Por tal motivo, la dispersion densa es planteada de manera distinta respecto a la dispersion pasiva.
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2.2.2. Dispersion densa

La dispersion densa ha sido definida para gases con mayor densidad y peso molecular al aire. In-
clusive, algunos gases con menor peso molecular al aire tienen un comportamiento denso debido a las
condiciones de almacenamiento, presion, temperatura y humedad, que influyen sobre su densidad

El comportamiento de la dispersion de gases densos fue analizado por van Ulden (1974) cuyos
experimentos describen varias etapas en el proceso de dispersion. La primera etapa es la liberacion del
gas denso que genera un efecto de turbulencia. Posteriormente, el efecto de gravedad es notorio al igual
que su cambio paulatino en la densidad conforme la concentraciéon disminuye. Finalmente, el comporta-
miento de la nube en dispersion es similar a un gas ligero. La Figura 2.5 describe detalladamente el com-
portamiento de la dispersion densa.

El modelado de dispersion de gases densos fue en un inicio formulado como una dispersion pasi-
va por la simplicidad matematica que presenta. Este tipo de modelos fueron planteados de manera Gaus-
siana como el modelo de Germeles (Germeles y Drake, 1975). En estos modelos el tiempo y el tamafio de
la fuente de emision son variables consideradas y los parametros de dispersion propuestos por Gifford son
incluidos.

Los modelos de caja son planteados para dispersiones instantaneas donde la masa liberada esta
cambiando con el tiempo en un volumen especifico. Van Ulden (1978) propuso un modelo que considera

la nube de forma cilindrica la cual presenta un cambio en su radio respecto al tiempo. Ademas, este mode-

Figura 2.5 Comportamiento de una dispersion densa. (1) Turbulencia por la emisién. (2) Efectos por la
aceleracion de la emision. (3) Efecto de la densidad. (4) Dispersion densa a baja altura. (5)
Comportamiento pasivo.
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lo cuenta con el efecto del cambio de densidad en la nube. Asimismo, Cox y Roe (1977) desarrollaron un
modelo de caja aplicable a emisiones continuas que incluye el cambio de temperatura. La validacion de
este modelo fue realizada con los resultados de las pruebas de gas natural en Matagordo Bay, 1980.

Los modelos de caja aumentaron su complejidad matematica al incluir los efectos atmosféricos
sobre la nube en dispersion. Un ejemplo es el modelo DENZ desarrollado por Kaiser y Walker (1978).
Este modelo es capaz de incluir los efectos atmosféricos en el célculo de la densidad y la altura de la nu-
be. Sin embargo, el modelo CRUNCH, desarrollado por Jagger (1983) super6 al modelo DENZ en la ca-
pacidad de predecir un comportamiento pasivo posterior a la dispersion densa. Sin embargo, la interac-
cion entre el ambiente y la nube en dispersion no fueron considerados en estos modelos.

Los modelos de capa superficial consideran la dispersion del gas como una pelicula de agua en
movimiento e incluyen la interaccion del ambiente con la dispersion. Un modelo de capa superficial es el
modelo SLAB propuesto por Zeman (1982). Este modelo proviene de aplicar un promedio de area en las
ecuaciones de momentum, calor y masa. EI modelo es unidireccional por lo que las variables son funcion
de la direccion del viento.

El modelado de la dispersion de gases densos es definido de manera estricta cuando se usan las
ecuaciones de conservacion, materia, montemum y calor. Por tal motivo, la solucion de estas puede pre-
decir cada variable en 3 dimensiones. Ademas, el modelado debe incluir el efecto climatico a través de los
perfiles verticales de temperatura y velocidad. De lo anterior se puede obtener un modelo cuyos resulta-
dos sean aceptables en la prediccion de dispersion. Sin embargo, la solucién de las ecuaciones de trans-
porte es demasiado complicada y los modelos existentes han aplicado muchas suposiciones. Un par de
ejemplos sobre lo anterior son los modelos FEM3 y SIGMET. Este ultimo incluye ecuaciones de hidro-
dindmica para representar el efecto de presion sobre la nube y el efecto de turbulencia (Havens, 1982)

Un célculo preciso de la dispersion se ha logrado al fusionar varios modelos como el caso del
modelo HEGADAS que es la fusion del modelo desarrollado por Colenbrander (1980) y el modelo de te
Riele (1977). En principio, HEGADAS utiliza las ecuaciones de transporte y cuenta con funciones simila-
ridad en la aplicacion de los efectos atmosféricos sobre todo en el célculo del namero de Richardson y la
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velocidad de friccion (Witlox, 1994a, 1994b). Los fundamentos del modelo HEGADAS fueron reformula-
dos para incluir la transferencia de calor con los alrededores de lo cual se produjo al modelo DEGADIS
(Spicer et al., 1986).

La validacion de los modelos de dispersion es sumamente importante para la confiabilidad de los
resultados que podrian variar por consideraciones fisicas o en errores numéricos. Entre los experimentos a
gran escala destacan los experimentos realizados en las islas Thorney, Inglaterra (1982-1984). Estos expe-
rimentos fueron desarrollados en tres fases. En la primera fase el Fredn 12 fue utilizado para generar datos
suficientes sobre las velocidades, concentraciones de una nube en dispersion y la variacion del nimero de
Richardson (McQuaid, 1985, Puttock y Colenbrander, 1985, McQuaid, 1987, Puttock, 1987). Las fases Il
y I fueron aplicadas a dispersiones con obstruccion y barreras (Brighton y Prince, 1987). Otros experi-
mentos similares se llevaron a cabo en el lago China, California (1982) por el Lawrence Livermore Na-
cional Laboratory donde la dispersion de gas natural permitio validar los modelos de gases densos SLAB,
FEM3 y el propuesto por Germeles (Ermak et al., 1982, Morgan et al., 1983).

Los modelos de dispersion mas sofisticados han considerado las condiciones fisicas de los alrede-
dores como condiciones de frontera. Sin embargo, estos modelos de dispersion aun estan limitados en el
conocimiento de pardmetros de dispersion, los cuales son altamente estocasticos lo que hace al problema
altamente complejo (Sullivan et al., 2004, Marx y Cornwell, 2008). Actualmente, los modelos de disper-
sion de gases densos son utilizados para simular el comportamiento de nubes de gases toxicos y asi redu-
cir el impacto de dichas dispersiones (Yegnan et al., 2002, Sklavounos y Rigas, 2004, Dandrieux-Bony et
al., 2005, Jonsson et al., 2005). Por otra parte, las predicciones son méas precisas como se observa en la
aplicacion de Dinamica de Fluidos Computacional (Blocken et al., 2007, Hanna et al., 2009). La siguiente

seccion estd enfocada en una descripcion basica de la aplicacion de CFD en la dispersion de gases.

2.2.3. Fundamentos de CFD y su aplicacién en la dispersion de gases
La ingenieria asistida por computadora permite la solucién de las ecuaciones de fenémenos de

transporte: momentum, calor y masa. En particular, la transferencia de momentum fue un problema de
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resolucion necesaria al incluir el flujo de fluidos. Asi, la aplicacion de los avances computacionales a este
problema ha producido una metodologia numérica especifica para su solucion, la cual es conocida como
dindmica de fluidos computacional (CFD por sus siglas en inglés). Esta herramienta ha sido aplicada para
resolver problemas aeroacusticos, electromagnéticos y de mecéanica estructural (Hirsch, 2007). En gene-
ral, el uso de CFD tiene la ventaja de evitar experimentos a gran escala, y puede reproducir experimentos
que no pueden ser desarrollados de forma fisica (Tu et al., 2008).

La simulacion de un problema usando CFD se logra a través de varios pasos, los cuales son la de-
finicion del sistema, solucion del problema y representacion de los resultados. Generalmente, estos pasos
han sido adaptados en la mayoria de los softwares comerciales. EI primero de estos es la transformacion
del problema desde el mundo fisico al mundo computacional; es decir, la representacion del sistema por
medio de una geometria creada por herramientas computacionales. Esto permite una simulacién muy cer-
cana a la realidad reduciendo suposiciones espaciales (Tu et al., 2008).

El segundo paso estd enfocado en preparar la geometria para la solucién del problema a través de
la discretizacion de las variables. La discretizacion permite obtener el valor de una variable en un punto
especifico para lo cual se divide el sistema en elementos geométricos cuyos puntos son definidos como
nodos. Asi, en cada nodo las variables cuentan con un valor especifico. La realizacion de la discretizacion
se logra con la creacion de una malla adaptada a la geometria, la cual define la forma de los elementos y
la cantidad de los nodos. La generacion de la malla no es un simple paso sino que es todo un proceso que
influye notoriamente en la precision de la solucion y la adaptacion de la solucién a la geometria (Bathe y
Zhang, 2009). La refinacion de la malla genera una mayor precision pero aumenta el nimero de elemen-
tos y nodos, lo cual se ve reflejado en el aumento del tiempo de computo y de los requerimientos compu-
tacionales.

El tercer paso estd enfocado en determinar las condiciones del sistema, es decir las propiedades
de los fluidos, condiciones de frontera e iniciales, y las ecuaciones que rigen al problema. Este Gltimo esta
enfocado en seleccionar los modelos matematicos que representen el sistema como son turbulencia, dos
fases, lechos porosos, radiacion térmica, conveccion en turbulencia, etc. El cuarto paso, solucién del pro-
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blema, relaciona los dos pasos anteriores a través de la discretizacion de las variables sobre la malla pro-
puesta, es decir el modelo definido en el tercer paso se somete al método de solucion (Rizzi y Engquist,
1987). Entre los métodos de solucidn se enlistan los de fundamento finito: Diferencias, Elemento y Vo-
lumen. Los fundamentos de cada método estan dados por:

o Diferencias finitas: La discretizacion esta basada en aplicar series de Taylor sobre el modelo
matematico cuyos puntos estan representados por los nodos. Este método es muy usado por
su relativa sencillez matematica, aunque el truncamiento de las series de Taylor genera un
error de célculo. ElI método se vuelve complicado para problemas en tres dimensiones y en
coordenadas no cartesianas (Gerald y Wheatley, 1992).

e Elemento finito: La aplicacion de un funcional permite minimizar el error de aproximacion a
la solucion. Ademas, la discretizacion se hace en base a funciones matematicas de interpola-
cion geométrica de los nodos. ElI método es complicado para elementos de varios lados en
tres dimensiones (Tong y Rossettos, 1977).

e Volumen finito: La discretizacion se hace sobre la forma integral de las ecuaciones de con-
servacion. Asi, el dominio es subdividido en un finito nimero de volimenes de control y so-
bre el centroide de cada volumen las variables son calculadas. La aproximacion del valor de
la variable a la superficie se logra por medio de interpolacion. La desventaja del método radi-
ca en resolver diferenciales de orden superior en tres dimensiones (Tu et al., 2008).

Los métodos que aplican discretizacion concluyen que la variable buscada tiene un valor especi-
fico en un punto en el espacio. La gran cantidad de nodos y variables crea matrices de alto orden cuyas
soluciones se pueden obtener con métodos iterativos con relajacion como Gauss-Seidel y SOR (Successi-
ve Over-Relaxation). El Gltimo paso esta enfocado en mostrar graficamente los resultados obtenidos, es
decir el valor de las variables en el espacio. En este paso, los softwares comerciales llaman la atencion por
su originalidad en lograr este propdésito de una forma muy visual (Tu et al., 2008).

El uso de CFD en dispersion de gases es fundamental para el analisis de riesgo y su enfoque ma-
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yor esta dado en la prediccion de contingencias. La prediccidn a accidentes genera mejores decisiones y
planeaciones sobre emisiones, en algunos casos la simulacion se realiza en casos extremos como se de-
mostré por una emision de gas cloro sobre la ciudad de Chicago (Hanna et al., 2009). Ademas, el compor-
tamiento de las dispersiones ha sido analizado cuando existen obstaculos que pudieran modificar la tra-
yectoria (Tauseef et al., 2011). Algunos trabajos han extendido el disefio de la geometria a muy buena
similitud con lo mostrado en campo abierto a través de disefios topogréficos (Scargiali et al., 2005). Sin
embargo, la aplicacion del CFD ha sido extendida para fuego y explosiones cuyas validaciones han mos-
trado un alto apego a la realidad y han permitido una alta aceptacion (Tauseef et al., Woodburn y Britter,

1996, Naamansen et al., 2002).

2.3. Modelo de dispersién SLAB

El modelo SLAB fue desarrollado para predecir las variables de concentracion, velocidades, tem-
peratura, altura y ancho de la nube. Estas variables son promediadas en el area transversal a la direccion
del viento que generalmente es la coordenada x. Cabe sefialar que el modelo SLAB considera funciones de
similaridad para incluir los efectos atmosféricos y una de estas funciones es el nimero de Richardson.

El planteamiento matematico del promedio para una funcién ¢(x,y,z,¢) ha sido propuesto como:

P\X Y, Z, . ;
B.t B/,[O (Xy ) y

p(x,t)=
donde ¢(x, t) es la funcion promediada a lo ancho, B, y alto de la nube, h.

La aplicacion de un promedio en las ecuaciones tiene como objeto incluir los valores de la fun-
cion en los limites donde el promedio es aplicado. En el caso de que la funcién sea una derivada se aplica

la regla de Leibniz que indica:
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.r(h)af %) dz%r(h)f (x)dz — £ (x) aba(xh) 10, ), @19

donde los subindices indican el punto donde f(x) es evaluada.

El promedio es aplicado para obtener el ancho de la nube, B, alto de la nube, h, velocidad de la
nube en direccién x, U, concentracién, C, composicion, w, y temperatura, T, velocidad que desplaza al
aire en direccion y, V, y en direccion z, W. Los valores considerados en los limites del promedio son las
velocidades de arrastre de forma vertical y horizontal, w, y v, respectivamente; las propiedades del aire
como temperatura, T, velocidad, Ua, y densidad, pa; v, las caracteristicas de la emision tales como tem-
peratura, Ty, velocidad, Uy, y densidad, po. La Figura 2.6 representa el comportamiento de la nube de dis-
persion considerada en el modelo de capa superficial o SLAB y hace notar la direccién de las velocidades.

El célculo de presion en un punto de la nube, P(x), esta basado en el uso del teorema de Bernoulli
en un fluido de capa superficial. Tedricamente, esto concuerda con lo formulado en la aproximacion de
Boussinesq sobre la diferencia de densidades entre fluidos y la definicion de corrientes por gravedad o
corrientes por densidad. Sin embargo, la aplicacion del teorema de Bernoulli requiere dos puntos de apli-
cacion que en un inicio fueron dificiles de determinar en una nube de capa superficial. Theodore von
Karméan propuso dos puntos que fueron definidos a la altura de la capa superficial, el primero en la zona

de estancamiento de la capa superficial y el segundo en la linea horizontal de flujo de la capa limite entre

B(x)
Figura 2.6 Descripcion de la nube de dispersion planteada para el modelo SLAB.
Modifica de Zeman (1982).
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el fluido y el aire. Este dltimo punto es ubicado a una distancia considerable de la parte frontal del fluido
(Benjamin, 1968). La presion P(x) debe ser obtenida al nivel del suelo donde la velocidad es cero por lo

gue se obtiene:

h

h
P(x) + j 0Pyl = Pas + j 0,02 (2.19)
0

0

Promediando ambas partes en la direccion z y despejando la diferencia de presiones se llega a la

expresion:

P(X)- P =L (- p0). (220)

La primera deduccion, como parte del modelo SLAB, es aplicada a la ecuacion de conservacion
de masa. Esta ecuacion es definida para un volumen de control dentro de la nube en dispersion con densi-

dad variable tal que:

6_p+6pU +6pV +6pW _
ot oX oy 0z

0 (2.21)

El promediado de area es aplicado en esta expresion para evaluar las variables con sus condicio-

nes fronteras de la nube. Ademas, las dos funciones bases son incluidas para llegar a la expresion:

dpUBh , 9PBh

o . pU.B,+ hv. p, + p, BWe (2.22)

La ecuacion de energia para un volumen de control dentro de la nube en dispersion con densidad
variable, donde el flujo de calor es en las tres direcciones y existe calor suministrado por los alrededores

es definida como:
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6pCpT n 6pCpTU n 6pCpTV " 6pCpTW _

2.23
ot OX oy 0z Q ( )
El promediado para esta ecuacion es:
M) S—) _ _
BhU pC, = BhpC, e (T.-T)(WB+Vh)p,Ce, +U.B,p,C-, (T.-T)+Q (2.24)
X

La ecuacion de momentum en la coordenada x para un volumen de control dentro de la nube en

dispersion con densidad variable y considerando deformacién en coordenada x es:

opU N opUu N opuUv N opUW +6_P+ 0T, _

0 (2.25)
ot ox oy 0z ox  OX
Obteniendo:
—o0 _ _o0 go(Bh(p-p.)) _ _
BhpU —+ Bhp—=-= h B)(U. -U)-pU,BU 2.26
pU—+Bhp—-=—= ™ +p, (Veh+w,B)( )-p (2.26)

La ecuacion de momentum en la coordenada y para un volumen de control dentro de la nube en

dispersion con densidad variable y considerando deformacién en coordenada x es:

0
oV OpVU PV 9pVW P 07,

=0 (2.27)
ot OX oy oz oy oy

Obteniendo:
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Bhp_Uaal+ Bhﬁaa—\: =gh*(p - pa)— paV (Veh + We.B) — pgUs BV (2.28)
X

El balance de materia para cada especie es tomada de manera convectiva. Asi, la ecuacion para la

composicion de la especie gas se define como:

ow owJ owV oW
—+ + + =

0 (2.29)
ot OX oy oz
Obteniendo:
— 00 _ow _ _
BhpU 6_+ Bhpa=—pAa)(WeB+Veh)+p0UO B,(1-@) (2.30)
X

Ademas, la variacion del ancho de la nube durante la dispersion es incluida como:

U_d—B:V_+ve. (2.31)
dx

La densidad de la nube es calculada en funcion de la temperatura y composicion de la nube utili-

zando la ecuacion de gas ideal. Por lo cual, la densidad de la nube es calculada como:

_ TapaMe
_ (2.32)
P T[@(MA—MG)+MG]

donde Ma y Mg son el peso molecular del aire y gas respectivamente.

El ancho de la nube tiene efecto total sobre la forma de la nube, por lo cual se ha agregado un
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pardmetro S que relaciona mateméaticamente al factor de forma de la nube, b, con el ancho de la nube por

medio de la expresion:

B’ =b’ +3p° (2.33)

El factor de forma, b, se considera variable en x, por tal motivo se ha incluido en el modelo una

expresion de dicha variacién como (Ooms y Tennekes, 1984):

—=b— (2.34)

El calculo de la concentracion de la nube, C, ha sido planteado utilizando los pardmetros de dis-
persion de Pasquill (1961). La concentracion del gas en emision dentro de la nube, en unidades %V/%V,

est4 dada por:

Cuyn =C.C.C, (2.35)
donde:
M. ®
C, = A 2.36
i MG+(MA—MG)a) (2:36)
1 y+b y—-b
C,=—|erf| —= |+erf| —= 2.37
4'{ [Mj [MH &30
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sz1 Eexp( 32 J (2.38)

y 'y z son las coordenadas de la posicién de la concentracion.
Lo descrito anteriormente es el planteamiento del modelo SLAB. Sin embargo, es necesario in-
cluir los pardmetros atmosféricos que modifican las velocidad de arrastre en la direccion z, w, y en la di-

reccion y, ve. Primeramente, la velocidad de arrastre en la direccion y, ve, debe ser calculada como:
2 h
Ve =1.8"W, B (2.39)

La velocidad de arrastre en la direccion z, we, proviene de las observaciones planteadas por Ze-
man (1982). Estas observaciones utilizan el concepto de velocidad de friccion que es incluido en la expre-
sién:

3

o _ku(po—p)Nr  25p,(u7)

2.40
) ¢(p0_pA) g(po_pA)h ( )

donde k es la constante de von Karman con valor de 0.41 y ¢ es una funcion que depende del perfil de

temperaturas de forma vertical y se obtiene como:

Ri>0;¢ =1+5Ri

) o (2.41)
Ri<0;¢=(1-16Ri)™

donde p es un parametro con valor 0.25 para las ecuaciones de momentum y 0.5 para las ecuaciones de

materia y energia y Ri es el nimero de Richardson local que depende del perfil de temperatura y turbulen-
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cia y se calcula con la Ecuacion (2.13). Todas las ecuaciones planteadas en esta seccion son suficientes
para predecir una dispersion de gas denso. Sin embargo, requieren un andlisis diferente para usarse en la
mitigacion de gases densos. Las siguientes secciones estan enfocadas a la descripcion de la mitigacion de

gases densos.

2.4. Mitigacion como herramienta en la reduccion del impacto de accidentes

La conservacion de la integridad fisica de una planta industrial durante toda su vida productiva ha
sido un topico importante en los sistemas de disefio y seguridad industrial como se discuti6 en la Seccion
1.1. Asi, estrategias en el disefio de procesos han sido generadas para lograr la obtencion de dicha conser-
vacion. Algunas estrategias incluyen la seleccion adecuada de materiales de construccidn, la ubicacion de
los equipos, el uso de sistemas de mitigacion, etc. En particular, los sistemas de mitigacion son propios
para cada uno de los distintos tipos de accidentes industriales como son explosion, fuego o emision de
gases toxicos.

La mitigacion de gases toxicos depende en gran parte de las circunstancias en la formacion de la
nube. El tipo de emision del que proviene la nube, las condiciones atmosféricas y sobre todo las carac-
teristicas del gas emitido son factores fundamentales para seleccionar un sistema de mitigacién. Los sis-
temas de mitigacion estdn enfocados en tres principales efectos sobre el fluido mitigado los cuales son

supresion, dilucion y absorcion (CCPS, 1997).

2.4.1. Mitigacion con efecto de supresion

La mitigacion por supresion es aplicada con el objeto de reducir la evaporacion de liquidos de-
rramados por medio del aislamiento térmico para evitar el calentamiento por la temperatura ambiente o la
radiacion solar. La capacidad de aislamiento del liquido derramado depende de cualidades particulares de
los medios aislantes o supresantes los cuales son en su mayoria espumas. Las cualidades de las espumas
son la insolubilidad en el liquido y la expansion al ser aplicadas. En algunos casos los sistemas de supre-

sion cuentan con la capacidad de reaccion sobre el liquido derramado para evitar generacion de vapores
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(CCPS, 1997). Sin embargo, el tiempo de respuesta de la aplicacion de sistemas de supresion es un factor
critico en la reduccion de la cantidad de liquido vaporizado y que no depende del supresante.

La aplicacion de los sistemas de supresion inicialmente fue sobre liquidos volatiles explosivos,
donde las espumas de proteinas mostraron inmiscibilidad y estabilidad con el liquido derramado. Actual-
mente, el uso de los sistemas de supresion ha sido extendido a liquidos que pueden generar emisiones
toxicas. Por otra parte, el desarrollo tecnoldgico de los medios de supresion inici6 con el uso de surfactan-
tes para aumentar la efectividad de la supresion por su inmiscibilidad con el liquido. En particular, el flGor
fue utilizado para generar fluoroproteinas cuya baja expansion logra generar una capa de separacion entre
el liquido derramado y la espuma. El objetivo de esta capa es proteger la espuma del efecto destructivo
que presentan liquidos altamente polares (Martinsen, 1992). En la actualidad, el disefio de sistemas de
supresion requiere un andlisis de la expansion, efectividad y estabilidad que estos muestren al ser aplica-
dos.

La expansion que presenta una espuma es su capacidad de cubrir la mayor &rea posible y una al-
tura considerable sobre el liquido derramado la cual puede ser cuantificable por una relacion entre el vo-
lumen de la espuma y el peso de esta. La efectividad de la mitigacion esta basada en la cantidad de vapor
que no es suprimido al aplicar el sistema de supresion respecto al vapor total que no recibe aplicacion de
espumas. La estabilidad est4 dada en la densidad que presente la espuma y depende de los materiales que
conforman dicha espuma. Las observaciones sobre estabilidad de espumas demostraron que los materiales
con mayor densidad y expansion, en particular acrilatos, cloruro de alilo y vinilidieno, logran una buena
estabilidad durante un tiempo determinado superior a los demés casos (Scheffler et al., 1993). Otros expe-
rimentos demostraron que las espumas alcalinas y las acidas reducen notoriamente la vaporizacion de

liquidos con los que tienen reaccion (DiMaio y Norman, 1988).

2.4.2. Mitigacién con efecto de dilucién
El fendmeno de dilucion estd definido como la reduccion de la concentracion del fluido en dis-
persion a traves de la modificacion de su volumen por la aplicacion de un fluido diluyente. La dilucion de
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nubes de gases toxicos considera que no ocurre reaccion o absorcion entre el fluido mitigado y el mitigan-
te (CCPS, 1997). Inicialmente, la aplicacion de los sistemas de mitigacion con dilucién ha sido en la miti-
gacion de nubes de dispersion de gases altamente inflamables (Mannan, 2005), aunque posteriormente se
evito el uso de aire para evitar explosiones. La Figura 2.7 muestra la aplicacion de una cortina de vapor en
la mitigacion de la dispersion de gases inflamables. En dispersiones de gases toxicos no inflamables el
sistema de dilucion puede utilizar fluidos como el aire, el vapor y el agua.

Los fluidos mitigantes en este tipo de mitigacion crean un efecto de cortina o barrera fisica que
depende de las caracteristicas del sistema. Estas caracteristicas son definidas por el flujo, temperatura, y
todo lo concerniente con las boquillas u orificios como lo es la distancia de separacion, el tipo de boquilla,
y el diametro (CCPS, 1997, Mannan, 2005, Rana et al., 2008). Ademas, la obstruccion al flujo del gas
debido a la barrera producida por el fluido mitigante tiene gran efecto en la dilucion por la generacion de
turbulencia.

La experimentacion en este tipo de mitigacion ha sido muy limitada por la cantidad de gases in-
dustriales que pueden presentar una dilucion ya que la mayoria de estos muestran una gran capacidad de
ser absorbidos. Entre algunos estudios para cortinas de aire se encuentra el realizado por Rulkens (1983)
quien identifica al flujo de gas diluyente como un factor critico, ver CCPS (1997). Sin embargo, los expe-

rimentos de van Zele y Diener (1990) demuestran que se puede reducir la concentracion de materiales

Figura 2.7. Cortina de vapor para mitigar gases inflamables, tomada de Mecklenburgh (1985).
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altamente toxicos por medio de cortinas de aire, ver CCPS (1997). En estos experimentos se observo que
las concentraciones incrementan con la distancia después de mitigar la nube (CCPS, 1997). Por otra parte,
los efectos de las cortinas de vapor son poco notorios cuando la nube en dispersion se aleja considerable-
mente del punto de emision (Steidle et al., 1990, Meroney, 1993). Ademas, se ha detectado que un des-
censo en la velocidad del viento genera la posibilidad de que la nube de gas pase sobre la barrera si su
altura es mayor a la altura de la nube (Steidle et al., 1990).

El estudio de la mitigacion por dilucion utilizando agua como fluido mitigante ha mostrado una
reduccion subita de la concentracion en la dispersion y un cambio notorio en la forma de la nube
(McQuaid y Fitzpatrick, 1983). Ademas, las velocidades de viento bajas generan poca turbulencia en la
cortina de agua y aumentan la efectividad de la mitigacion (Moodie, 1985). Cuando se usan boquillas, se
ha observado que una orientacidon vertical en flujo ascendente solo es efectiva cuando el punto de mitiga-
cion es cercano al punto de emision (Dimbour et al., 2003a). Inclusive, la forma plana del espreado gene-
ra mayor resistencia al paso de la nube del gas y su turbulencia es menor favoreciendo la reduccion de la

concentracion (Dimbour et al., 2003a).

2.4.3. Mitigacion con efecto de absorcion

El fendmeno de mitigacion por absorcion es similar al proceso de absorcidn presente en la indus-
tria. La diferencia que presenta la absorcion con el fendbmeno de dilucién es la retencion del gas en el
liquido (CCPS, 1997). Ademas, la mitigacidn por absorcion incluye el efecto de las gotas del liquido mi-
tigante y la posibilidad de reaccién quimica con el gas mitigado (Schatz y Fthenakis, 1994). Por otra par-
te, el efecto de las condiciones ambientales es notorio como se observoé en pruebas a campo abierto.

La aplicacion de experimentos al fendbmeno de mitigacion por absorcién ha sido particularizada
por el comportamiento en cada gas en presencia de agua, como se observa con los gases cloro, amoniaco
y &cido fluorhidrico. En el caso de gas cloro, los experimentos han concluido que el mayor tiempo de con-
tacto y las boquillas de forma plana son mas efectivos en la mitigacion (Dimbour et al., 2003b). Ademas,
la velocidad de viento baja aumenta la eficiencia de la mitigacion (Dimbour et al., 2003a). Por otra parte,
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el incremento de la absorcion de gas cloro es posible al aplicar compuestos quimicos al agua asperjada
para realizar reacciones quimicas como el tiosulfato de sodio y el yoduro de potasio (Puls et al., 2001).

El amoniaco presenta saturacion en agua lo cual genera dispersion densa y favorece la absorcion.
La efectividad en la absorcion de amoniaco depende de los mismos factores observados en el gas cloro.
Sin embargo, al aplicar la mitigacion a una distancia mayor de 50 m no se obtiene un efecto considerable
en la concentracion (Bara y Dusserre, 1997). Por tal motivo, es recomendable mitigar a distancias cerca-
nas del punto de emision.

Las pruebas con &cido fluorhidrico concluyeron que el tamafio menor de la gota de agua, un espa-
ciamiento mayor entre las boquillas y el uso de quimicos como el carbonato de sodio aumentaron la efi-
ciencia de la absorcion (Schatz y Koopman, 1990). La mitigacion de acido fluorhidrico genera una reac-
cion de disociacion cuyas constantes de reaccion han sido reportadas (Schatz y Fthenakis, 1994). La apli-
cacion de agua en sistemas de mitigacion requiere el uso de boquillas capaces de lograr una alta eficiencia
en la mitigacion.

Los sistemas de espreado o asperjado son aplicados en procesos que presenten transferencia de
masa y calor. El proceso de espreado consiste en pasar un liquido a través de una boquilla. Esto incremen-
ta la presion en el liquido y permite obtener ligamentos del liquido que posteriormente son rotos en pe-
quefas piezas denominadas gotas o particulas del liquido (Schick, 2006). Técnicamente el uso de asper-
sion permite el aprovechamiento del liquido por la gran cantidad de gotas formadas y un aumento del &rea
total de transferencia.

La experiencia industrial ha mostrado un aumento de la efectividad de mitigacién con el uso de
gotas pequefias. Asimismo, la colocacion de espreas ascendentes contrarresta los vientos de altas veloci-
dades y aumenta la eficiencia. La formacion de las gotas se hace a diferentes rangos de tamafio debido a
los efectos de la boquilla sobre el liquido presurizado como lo son la forma, tipo de espreado y tamafio del
orificio. También los efectos de las propiedades del liquido como tensién superficial, viscosidad y densi-

dad son notorios en la distribucion del tamafio de gota.
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Capitulo3. MODELADO DE LA MITIGACION DE GASES TOXICOS

En este trabajo un modelo de mitigacion de gases toxicos ha sido formulado y su planteamiento y des-
cripcion se presentan en este capitulo. El capitulo inicia con la descripcion de una serie de modelos ma-
tematicos existentes sobre la mitigacion de gases toxicos. Posteriormente, se incluye la descripcion de las
consideraciones y restricciones del modelo planteado en este trabajo. Asi, la formulacion matematica del
modelo es mostrada para tres distintos fluidos de mitigacion: aire, agua y vapor. El capitulo incluye un
caso de estudio que prueba la aplicacion de los modelos de mitigacion. Adicionalmente, el anlisis del
comportamiento de los fluidos es dado usando la técnica de CFD. El capitulo concluye con un andlisis de

sensibilidad del modelo desarrollado en los distintos fluidos.

3.1. Modelos en la mitigacion de gases toxicos

El modelado de mitigacion de nubes de gases toxicos calcula las caracteristicas de la nube des-
pués de pasar por un sistema mitigante. Asi, el modelo para representar este fenémeno requiere definir las
condiciones de la nube al punto de mitigacién, las condiciones atmosféricas y las caracteristicas del sis-
tema de mitigacion. Estas dltimas comprenden el flujo de fluido mitigante, temperatura, densidad, diame-
tro de la boquilla, &ngulo de apertura de la boquilla, distancia de separacion entre boquillas, y ubicacion
espacial de las boquillas. Ademas, algunas otras consideraciones vienen dadas por la existencia de turbu-
lencia, la transferencia de calor y reaccion entre el fluido mitigado y el mitigante, y la distribucion del
tamafio de las gotas del liquido mitigante. Desafortunadamente estas Gltimas consideraciones formulan

modelos extremadamente complejos cuya solucidon representa acertadamente el fendmeno de mitigacion.
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Figura 3.1 Sistema para el modelado de mitigacion planteado por Moore y Rees (1981).

Los modelos de mitigacion fueron planteados inicialmente para representar barreras sobre nubes
de gases en dispersion. EI modelo de McQuaid y Fitzpatrick (1981) fue desarrollado en forma de caja con
un efecto notorio de la gravedad. Los resultados de este modelo demuestran un cambio en la forma de la
nube y un decremento subito en la concentracion. La validacion del modelo fue propuesta para una corti-
na de aire como sistema mitigante que actta sobre una nube de diéxido de carbono donde se observo un
incremento en la altura de la nube. Sin embargo, el modelo no considera la existencia de turbulencia y
transferencia de calor, y esta basado en una mezcla instantanea entre el aire y el gas lo cual lo hace ma-
tematicamente sencillo.

La formulacién de modelos més precisos inici6 con la propuesta de Moore y Rees (1981) donde
se obtienen resultados semi-empiricos. La idea béasica radica en una nube en forma de jet a la que se reali-
za la mitigacion. La Figura 3.1 representa el sistema para el modelo de mitigacion de Moore y Rees. La
nube es seccionada en tres regiones sobre las que se desarrolla el modelo: region pre-mitigada (1), regién
de mitigacion (1) y regién post-mitigada (I111). EI modelo es formulado para obtener volumen, velocidad y
dimensiones de la nube. La validacion del modelo fue llevada a cabo para argon, SF¢ y propano obtenien-
do una reduccidn de la concentracion. Sin embargo, este planteamiento no considera el efecto térmico en
la nube y la forma de jet es muy inadecuada para la mayoria de las dispersiones.

La consideracion de las propiedades de los sistemas de mitigacion en el clculo de concentracio-
nes de gases mitigados fue formulada inicialmente en el modelo de Meroney y Neff (1985). El calculo de

la velocidad de arrastre de la nube de dispersion después de la mitigacién, we, fue necesaria para la obten-
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cion de la concentracion. Sin embargo, esta velocidad no fue planteada en funcion de las propiedades de
la nube sino como funcidn de la separacion entre boquillas, nimero de boquillas y el &ngulo de apertura
de la boquilla.

El modelo propuesto por Faveri et al. (1984) se caracteriza por el desarrollo de balances de mate-
ria de los flujos existentes en el sistema de mitigacion. Basicamente el modelo consider6 variacién de la
concentracion en estado transitorio con mezcla perfecta y flujos de recirculacion cercanos a la barrera de
agua. La parte experimental se desarroll6 en un tanel de viento cuyos resultados fueron cercanos a los
determinados tedricamente. Sin embargo, el efecto de la temperatura no fue tomado en cuenta. La Figura
3.2 muestra el esquema de los posibles flujos en el modelo propuesto por Faveri et al. (1984). Asimismo,
Zonato et al. (1993) modifico la propuesta de Faveri et al. (1984) al incluir una cinética de reaccion entre
el gas cloro y el agua. Un modelo similar fue propuesto y validado por Palazzi et al. (2007).

El uso de ecuaciones de conservacion y transferencia de masa, momentum y energia ha sido un
reto en el modelado de sistemas de mitigacion. Fthenakis y Zakkay (1990) desarrollaron un modelo que
describe el comportamiento de una nube de gas al ser mitigada. La variacion de las propiedades de la nu-
be se planted para las 3 direcciones aplicando las ecuaciones de conservacion y transferencia inclusive
involucra a la turbulencia. EI modelo incluye una reaccion de pseudo-primer orden para la absorcion del
gas con el agua. Ademads, la distribucion del tamafio de las gotas del agua fue incorporada para realizar
balances de transferencia de calor y masa para cada tamafio de gota. La validacion del modelo fue reali-
zada con HF al pasar por una cortina de agua. Este modelo es el mas completo definido en la literatura y

sobre éste fue creado el programa HGSPRAY (Fthenakis, 1993).
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Figura 3.2 Sistema para el modelado de mitigacion propuesto por Faveri et al. (1984)
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Es relevante aclarar que el desarrollo de ecuaciones de transferencia, conservacion y de hidro-
dindmica que representan al fendbmeno de mitigacion no es el objetivo de este trabajo. Por tal motivo, los
modelos de mitigacion que se presentan en las siguientes secciones son suficientemente aceptables para el

enfoque de este trabajo que se centra en la distribucion 6ptima de facilidades industriales.

3.2. Consideraciones y suposiciones en el desarrollo de los modelos de mitigacion

Los modelos de sistemas de mitigacion desarrollados en este trabajo estan basados en balances de
coraza para materia, especies, energia y momentum en las direcciones x y z. El planteamiento de las ecua-
ciones es de forma macroscdpica y selecciona la zona de mitigacion puntualmente en estado estacionario.
Los modelos no consideran el efecto de la turbulencia durante la mitigacién. El célculo de los valores de
concentracion a la entrada de la mitigacion es provisto por el modelo SLAB. Estos valores son considera-
dos como valores de entrada en el sistema de mitigacion. Por otra parte, el ancho de la nube, B, es el
mismo antes y después de la aplicacion del sistema de mitigacion.

La nomenclatura en estos modelos estd dada para las variables velocidad en la direccion del vien-
to, U, velocidad perpendicular al flujo, V, velocidad vertical de la nube, W, densidad, p, temperatura, T,
alto de la nube, h, composicion de la nube, w, humedad, Y, y entalpia, H. Los subindices utilizados son S
para referirse a la nube mitigada o bien a la salida del sistema de mitigacion, C para referirse a la nube sin
mitigar o bien a la entrada al sistema de mitigacién, y M para el sistema de mitigacion.

Entre las consideraciones importantes se encuentra la definicion de pardmetros exclusivos de la
mitigacion. El primer pardmetro a calcular es el area transversal del fluido mitigante. La forma del &rea es
circular puesto que se considera que el flujo de las boquillas genera una forma conica en el fluido. La Fi-
gura 3.3 ejemplifica la formacién de un érea transversal de mitigacion con traslape. El calculo del area
esta definido por la dimension del circulo formado en el cono a una altura especifica, el namero de circu-
los y la existencia del traslape. El calculo del area para un caso donde no exista traslape equivale a la su-

ma del &rea de todos los circulos, es decir:
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2
A, =nZD: 3.1)

donde Ay es el area de mitigacion, n es el nimero de circulos y De es el didmetro del circulo.
El area de mitigacion para el caso de traslape es definida como la suma del area de un circulo

completo y la porcion restante. El &rea para n circulos sobrepuestos se define como:

2 d 2 d
A, = ”Z)e +[§—S—1J{7S,/D§ —d3 +%arc3en§ (3.2)
s

e

donde ds es la distancia de separacion entre las boquillas.
El didmetro del circulo puede ser aproximado al diametro equivalente de la aspersion, el cual ha
sido definido por una alta transferencia de momentum en sistemas de espreado. Matematicamente, el

didmetro equivalente puede ser expresado como (Ratcliff et al., 1993):

D =% [ 1 (3.3)
2 \/cos4

donde ¢,, es diametro de la boquilla y a es el dngulo de apertura de la boquilla.

Aw
A

[INozzle B
Figura 3.3 Area transversal al flujo del fluido mitigante propuesta.

48



Los parametros para calcular el didmetro pueden ser obtenidos a través de la ecuacion del calculo
del didmetro de manera geométrica. Esto es planteado para obtener el didmetro en el cono del fluido a una

altura igual a la de la nube antes de ser mitigada, hc, cuya definicion es:
D, =h, tan% (3.4)

Los modelos planteados para una cortina de aire o vapor desconocen el valor del &ngulo de aper-
tura de la boquilla y requieren la solucion simultanea de las ecuaciones (3.3) y (3.4). Por otra parte, la cor-
tina de agua considera un valor del angulo de apertura definido por el tipo de boquilla, por lo cual el dia-
metro equivalente es obtenido por cualquiera de las dos expresiones anteriores.

La velocidad del sistema de mitigacion, Uy, es otro pardmetro a calcular. Esta velocidad es dada a
una altura donde exista el diametro equivalente. El calculo de la velocidad depende de la fase del fluido

mitigante. En el caso de fluido gaseoso la velocidad es obtenida a partir del flujo mésico como:

Q
Uy =—M 3.5
A Pu (39)

donde pw es la densidad del gas a condiciones ambiente y Qu es el flujo masico total considerado como el
producto del nimero de boquillas y el flujo mésico de cada boquilla, Qn.

El flujo mésico por boquilla es obtenido de un balance de energia realizado en el punto de des-
carga. En este punto el gas experimenta una expansion isentropica. Esta suposicion permite calcular el

flujo como (Crowl y Louvar, 2002):

29.PM P
Qm:COADPO Oc Gas 7V ( ]

RT, y-1

P)r
%) -
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donde gc es una constante gravitacional, Cy es el coeficiente de descarga, considerado 1, R es la constante
de los gases, Ty es la temperatura del fluido, PMg,s €s el peso molecular del fluido, y es la relacion de ca-
pacidades calorificas del fluido, Cp/Cy, Py €s la presion del fluido y P es la presion en el ambiente.

En el caso de un fluido mitigante liquido la velocidad es obtenida a partir de suposiciones realiza-
das sobre una cortina de agua. Heskestad et al. (1981) realizaron el célculo de la variacion de velocidad
de descarga respecto a la altura para aire y gotas de agua. La obtencion de la velocidad de descarga para

las gotas de agua se obtiene al resolver las ecuaciones diferenciales:

=,\——B,\— (37)

(3.8)

50



z, es la distancia recorrida en la direccion z por el flujo de las gotas, Ug y Ua son la velocidad de la gota y
del aire, respectivamente; Ug, es la velocidad del agua en la descarga, 5 una constante con valor de 12.6,

pw €S la densidad del agua, pa es la densidad del aire y v es la viscosidad cinemética del aire. La velocidad
de la gota es aquella calculada cuando z iguala a la altura de la nube.
Los modelos planteados en este trabajo requieren la definicion de propiedades termodinamicas y

de transporte del fluido a mitigar, por lo que las propiedades requeridas son incluidas en la Tabla 3.1.

3.3. Modelado de una cortina de aire
El modelado inicia con el desarrollo del balance de materia el cual esta basado en los flujos de la

nube de gas que entra al sistema de mitigacion, U¢Bchc pc , del aire mitigante que entra al sistema de mi-

tigacion, Uu Av pu , Y de la nube de gas que sale del sistema de mitigacion, Us Bs hs ps . De esto se obtiene

el balance de materia:

UcBche pe +Uwm pw Aw =UsBshsps (3.9)

El balance para las especies es realizado sobre la cantidad de aire, el gas y la humedad. Inicial-

mente, el balance para el aire incluye la cantidad de aire en la nube de gas que entra al sistema de mitiga-

cion sin humedad, UcBche pc (1—a)c), el aire mitigante que entra al sistema de mitigacion,

Uw Aupu (1-Y,, ) y el aire que sale del sistema de mitigacion, Us Bshsps (1— s )(1-Ys ). Asf, el balance

de materia para el aire es:

UcBchepe (1-@c ) +Un pu Au (1-Yu ) =UsBshsps (1-ax )(1-Ys) (3.10)
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Tabla 3.1 Propiedades para algunos gases densos considerados toxicos.

Parametro Cl, Br, HCN CCl, NH; H,S COCl,
Peso molecular 70.906 159.808 | 27.023 153.823 | 17.031 | 34.08 98.916
(Kg/Kg mol)

Temp. ebullicion 240 332 280 350 240 212 280
(K)

Densidad?® 3.21 3.1 0.94 5.3 0.86 1.93 4.35
(Kg/m?)

Cp* Ax10™ 2.653 1.098 12.57 173.446 | -274.02 |-15.931 | 79.004
Cp’: Bx10” -12.1 -5.053 -31.24 -257.6 3.525 23.885 | -122.7
Cp’: Cx10™ 18.901 | 8.334 52.68 193.28 |39 9.869 109.37
Cp* D 7.973 8.552 8.195 18.361 | 8.277 8.031 13.768
Viscosidad'x10® 1.245 1.229 0.258 1 1.012 1.26 1.162
(Kg/m*s)

Conductividad *x10° | 8.9 6.97 11.87 6.48 24.66 13.71 8.71
(I/s*m*K)

Henry’ 6.37 126.248 | 202.673 | 5.538 952 3.34 0.124
(Kg/m® de agua)

Lennard-Jones®: /K | 357 448.17 149.7 376.86 | 200 277.2 342.3
Lennard-Jones*: ¢ 4.115 4.055 3.796 6.241 3.294 3.68 4.548
Probit>: A -8.29 -9.04 -29.42 -6.29 -35.9 -31.42 -19.27
Probit>; B 0.92 0.92 3.008 0.408 1.85 3.008 3.686
Probit>: n 2 2 1.43 2.5 2 1.43 1

1. (Yaws, 1978).

2. (Henly y Seader, 1999).

3. (Sander, 1999).

4. (Cuadros et al., 1996, Churakov y Gottschalk, 2003).

5. (CCPS, 1989a).

Cp=AT*+B T2+CT+D, T[=]°F, Cp[=]BTU/°F-Ibmol, T = 0°F.
Y=A+BIn(C"), t[=]s, C[=]ppm.
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El balance de materia para el gas considera los flujos de materia para gas en la nube que entra al
sistema de mitigacion, U Bche pcaw , Y €l gas que sale del sistema de mitigacion, U, B hs ps o - Asi, el

balance de materia para el gas es:

UchthCa)C ZUS Bshspsws (311)

Finalmente, el balance para la humedad considera la humedad en los flujos, iniciando con la

humedad que entra al sistema de mitigacion en el aire mitigante, Uy pu Ay Y,, Y la humedad que sale del

sistema de mitigacion, Us Bs hsps (1— s )\(S . De lo anterior, el balance de materia para la humedad es:

UM Pwm AMYM :US Bshsps (1—0)5)Y5 (312)

El balance de energia esta basado en el uso de entalpias a través de las capacidades calorificas en

funcién de la temperatura. EI balance incluye la energia que entra al sistema de mitigacion por la nube de
gas, Uc BchepcHe, la energia que entra al sistema de mitigacion por el aire mitigante, Uy, Ay puHw Y la
energia que sale del sistema de mitigacion por la nube mitigada, UsBshspsHs . Asi, el balance de energia

es:

UcBchepe He +Un pu An Hu = UsBshgpsHs (3.13)

El balance de momentum en la direccion x es planteado por Unica vez en esta seccion ya que es el
mismo para los demas sistemas de mitigacion planteados en este trabajo. Este balance parte de la ecua-

cién de momentum:
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dpU _ 0pUU  pUV  9pUW 07, Oty Ot _@_’_ g
ot x oy oz ox oy o ox P

La expresion es reducida al considerar estado estacionario, sin efectos convectivos de U sobre V'y

U sobre W y esfuerzos cortantes despreciables; de tal forma que:

Uy P

OX OX

Si se toma un punto inicial, el considerado antes de aplicar la mitigacion, y final, el posterior a la

mitigacion, se replantea la ecuacion como:

pUU| —puu|,+P| —P|,=0 (3.14)

donde:
pUU| = pcU B

pUU|, = psUSBsh
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Los términos de presion provienen de la diferencia entre la presion ejercida por el aire y la pre-

sion de la flotacion en la nube. La sustitucion en la ecuacion (3.14) genera la expresion:

%hg Bc (pc _PA) _%hsBs (Ps _PA) + pcheBUS = pshBUS =0 (3.15)
El balance de momentum en la direccion z es similar para el resto de los sistemas de mitigacion,

excepto en el agua en el cual se agrega la fuerza generada por la gotas. De manera similar al balance ante-

rior se parte de la ecuacion de momentum pero ahora en la direccion z:

0PN __3pWW _3pUW _0pW 3, 0%y 0t P
at o x oy ox oy a a P

La expresion se reduce al considerar el estado estacionario sin efectos convectivos de W sobre V'y

W sobre U, y despreciando los esfuerzos cortantes:

_opWW P

= =0.
oz oz Pe;

Tomando un punto inicial y uno final en el sistema de mitigacion en forma similar al balance de

momentum en X se obtiene:

PWW | — pWW |, +P| — P|, - p[, 9,02 =0 (3.16)

donde:
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PWW |1 = AyVi P + BheWE o

pPWW |2 = BshW¢' pg

P|12 9,0z=g, (hc —hy )p|12 =0, (hc - hs)(Bchcpc - Bshsps)

El primer término representa la suma de fuerzas en direccion z de la nube y el fluido mitigante.

Aplicando las expresiones anteriores en la ecuacion (3.16) se tiene:

BshWe'ps — Avn pu — BchdWe pc + %Bsh; (Ps _PA)_%BChE (Pc _PA)+

g(Bchcpc - Bshsps)(hc _hs) =0

(3.17)

Un andlisis de grados de libertad muestra que este modelo tiene un total de 13 ecuaciones que son
los balances del sistema, ecuaciones (3.10) - (3.17), el calculo del area transversal del aire, ecuacion (3.2),
la densidad de la nube, ecuacion (2.32), el diametro equivalente, ecuaciones (3.3) - (3.4), la suposicion
que Bc=B:s, el calculo de la velocidad del sistema de mitigacion a partir del flujo y el didmetro del orifi-
cio, ecuacion (3.5), y el flujo mésico en la descarga de aire, ecuacion (3.6). Por otra parte, el namero de

variables se agrupa en:
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Propiedades de la nube que entra al sistema: Bg, he, Te, wc, pc, Uc, Wc
Sistema de mitigacion: Uy, Au, Ym, T, pm, N

Nube mitigada: Bs, hs, Ts, ws, ps, Us, Ws, Ys

Area transversal: De, ds

Diametro equivalente, a
Flujo de mitigacion, ¢, , Qm, Po

El nimero de variables obtenidas es 27 en 13 ecuaciones por lo que se tienen 14 grados de liber-

tad los cuales corresponden a 7 variables que reflejan a las propiedades de la nube que entra al sistema, el
nimero de boquillas, la densidad del aire de mitigacion y las variables manipulables: Yy, Po, @y, Tw, ds.

Asi, el sistema de ecuaciones se usa para determinar Bs, hs, Ts, ws, ps, Us, Ws, Ys, De, Uu, Anm, @, On.

3.4. Modelado de una cortina de agua

El balance de materia considera los flujos definidos en la nube de gas que entra al sistema de mi-
tigacion, U¢Bchc pc , €l aire mitigante que entra al sistema de mitigacion, U, Au pa, €l agua asperjada que
entra al sistema de mitigacion, v, p, , la nube de gas que sale del sistema de mitigacion, UsBshsps Yy el

agua que sale como liquido derramado, L, p, . De lo anterior, el balance de materia es:

UcBchepe +UnpaAu +Vip =UsBshsps +L o, (3.18)

El balance de las especies es definido similarmente al planteado en la seccion anterior. En el caso
del gas se incluye el efecto de absorcion. Se plantea con los flujos de gas en la nube que entra al sistema

de mitigacion, U.Bche pcw, » €l gas en la nube que sale del sistema de mitigacion, UsBshsps o, Y €l gas
absorbido por el liquido derramado calculado por medio de la ley de Henry, L H;. Asi, el balance de

materia para el gas es:
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UcBche pcac =UsBshsps os + L Hg (3.19)

El balance de materia para el aire considera la cantidad de aire en los distintos flujos; es decir, el

aire en la nube de gas que entra al sistema de mitigacion sin humedad, U¢Bchc pc (1—a)c), el aire miti-
gante que entra al sistema de mitigacion, U.Au pa, y el aire que sale del sistema de mitigacion,

UsBshsps (1—- g ) (1Y, ) . El balance de materia para el aire es:

UcBchepc (L-ax ) +Unpr Ar =Us Bhops (L-aa )(1-Ys ) (3.20)

El balance de materia para la humedad considera la humedad que entra al sistema de mitigacion

por el aire mitigante, vV, p, , la humedad que sale del sistema de mitigacion en la nube mitigada,
U Bshsps (1— s )YS y el agua que sale como liquido derramado, L, p, . De lo anterior se formula el ba-

lance de materia para la humedad como:

VoL =UsBshs ps (1—605 )Ys +Lopo (3.21)

La cantidad de masa de agua evaporada desde la gota depende de la transferencia de masa y de
calor en la gota. Las gotas son consideradas esferas de un mismo tamafio; es decir, no existe distribucion

de tamarios de las gotas. La transferencia de masa se propone como:

UsBshsps (1- s )Ys = KgNg A pi ((1- @5 )Ys = X°) (3.22)
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donde Kg es el coeficiente de transferencia de masa de la gota al aire y Ag es el area de la superficie de la

gota. Ng es el nimero de gotas y es definido por:

Ng = (3.23)

Un término méas por definir de la Ecuacion (3.22) es la composicion de agua en la nube de gas a

la saturacion, X®, calculada por:

P’ PM
X = MO H,0 (3.24)
Pr—Pio | PM

Gas

donde PHZO es la presion de vapor en el equilibrio para el agua.

El coeficiente de transferencia de masa del agua evaporada de la Ecuacion (3.22) puede calcular-

se con la correlacion (St-Georges y Buchlin, 1995):

DG
DGW
Re’ Sc”

-2

KG
=0.562+0.1807DZ +0.06724 (A +0.05)Re* (3.25)

donde Dgy es el coeficiente de difusividad molecular entre el gas y el agua y se calcula con la expresion

propuesta por Hirschfelder (Bird et al., 1998). En tal expresion A es un parametro definido como:

z:rﬂﬁiﬁL (3.26)

Ug—UA
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donde Ug es la velocidad de la gota obtenida de la solucion de las Ecuaciones (3.7) y (3.8).

El nimero de Reynolds para la gota es planteado como:

Re— e Do (3.27)
Va
donde v, es la viscosidad cinematica del aire.
El nimero de Schmidt, Sc, es calculado como:
Sc——tom (3.28)
Paas D

donde pgas €s la viscosidad dinamica del gas en dispersion, y pqas €s la densidad del gas en dispersion.
El balance de energia para el sistema de mitigacion de agua considera la energia que entra al sis-

tema de mitigacion en la nube de gas, U .B.h.p.H_ , la energia que entra al sistema de mitigacion en el
aire mitigante, U ,,p, A, H,, , la energia que entra al sistema de mitigacion en el agua mitigante, V, p, H,, ,
la energia que sale del sistema de mitigacion en la nube mitigada, U Bsh,psH,, la energia que sale del
sistema de mitigacion en el agua derramada, L, p,H, Y la energia transferida por las gotas de agua, Qv.

El balance de energia es:

UcBchepcHe +Unpa AvHu +V p Hy =UsBshspsHs +L p H +Q, (3.29)

La energia transferida por las gotas de agua contempla la vaporizacion de las gotas y la transfe-

rencia de calor en la superficie de la gota. La suma de estas energias se representa por:
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Qv =NghAs (Ts =T )+ AL (VoL —Lipr) (3.30)

El primer término a la derecha de la igualdad corresponde a la transferencia de calor y el segundo
a la vaporizacion de la gota. Cabe sefialar que la gota evapora en su totalidad. EI término h es el coeficien-

te de transferencia de calor calculado por la correlacion (St-Georges y Buchlin, 1995):

Dg _9
gas

Re’ Pr

h

=0.562 +0.1807 D} +0.0672(4 +0.05)Re” (3.31)

donde kg, €s la conductividad térmica del gas, y Pr es el nimero de Prandtl expresado como:

Pr = Haas Ckz)gas T=Tg (332)

El balance de momentum en x es el mismo planteado en la seccion anterior, Ecuacion (3.15); y, el
balance para z es similar al planteado para la cortina de aire, Ecuacion (3.17), y solo difiere en la incorpo-
racion de la fuerza impulsora por las gotas de agua. La fuerza impulsora es positiva cuando se tengan bo-

quillas acomodadas de forma ascendente, de lo contrario ser& descendente, para tener:

BshsWs'ps — AyU, pa — BchWe' pe +%Bsh; (Ps _PA)_%Bché (Pc _PA)+

g(BCthC - Bshsps)(hc - hs)i Fe =0

(3.33)

donde F es la fuerza impulsora de las gotas y se calcula por la correlacion (Heskestad et al., 1981):

F. =4.95p,vDs (Ug U, )" (3.34)
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Un andlisis de grados de libertad sobre este modelo muestra que existen un total de 25 ecuaciones
que son los balances del sistema, ecuaciones (3.18), (3.19), (3.21), (3.15), (3.29), (3.33) - (3.34), el célcu-
lo del area transversal del aire, ecuacion (3.2), la densidad de la nube, ecuacion (2.32), el diametro equi-
valente, ecuacion (3.4), la suposicion que Bc=Bs y las referentes a la transferencia de calor y masa en las
gotas, ecuaciones (3.22) - (3.25), (3.31), (3.30), incluyendo la ecuacion de Hirschfelder para la difusivi-
dad, la obtencidn de la presion de saturacion, el calculo del area de la gota, el célculo de los nameros de
Reynolds, Schmidt y Prandtl, y las ecuaciones diferenciales para calculo de la velocidad, ecuaciones (3.7)
y (3.8). Por otra parte, el namero de variables se agrupa en:

Propiedades de la nube que entra al sistema: Bg, he, Te, wc, pc, Uc, Wc

Sistema de mitigacion: Ua, Ug, Am, Tw, pas oL, Fe, Vi, L, He

Nube mitigada: Bs, hs, Ts, ws, ps, Us, Ws, Ys

Area transversal: De, ds

Diametro equivalente, a

Velocidad de mitigacion, ¢,

Transferencia de Masa: P;zo , X%, Dew, Pr, Kg, Ng, Ac, Dg, pgas, Hgas, R€, SC

Transferencia de calor: Qy, h, Kgas, Pr, Cpgas, AL,

El nimero de variables obtenidas es 47 en 25 ecuaciones por lo que se tienen 22 grados de liber-
tad los cuales corresponden a 7 variables que reflejan a las propiedades de la nube que entra al sistema,
densidad del aire de mitigacion y del agua, presion barométrica, la constante de Henry, entalpia de vapo-

rizacion del agua y la densidad, viscosidad, conductividad térmica y capacidad calorifica del gas, y las

variables manipulables: Vi, @y, , Twm, ds, a, Ds. Asi, el sistema de ecuaciones se usa para determinar B, hs,

TSr wSr pSr USr WSr YSr Der UA1 UGr LL1 Der DGW1 AGr NGr KGr FGr AM1 Re1 SC! Pry QV1 PC{ZO ] X
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3.5. Modelado de una cortina de vapor

El balance de materia considera la masa de la nube de gas que entra al sistema de mitigacion,

UcBche pc , la masa del vapor mitigante que entra al sistema de mitigacion, Vy Ay pu , Y la masa que

sale del sistema de mitigacion, Ug Bs hs ps . Asi, el balance de materia es:

UcBchepe +Vipm Au =UsBshs ps (3.35)

El balances de especies considera al aire, el gas y el agua; esta Gltima dada por la humedad de la

nube y el vapor de tal forma que, para el aire, se incluye el aire seco en la nube de gas que entra al sistema

de mitigacion, UcBchcpc (1-@.) y el aire himedo que sale del sistema de mitigacion,

UsBshsps (1w )(1-Y; ) . El balance de materia para el aire es:

UcBchepe (1-ac ) =UsBshs ps (1- 5 ) (1-Ys ) (3.36)

El balance para el agua considera el vapor que entra al sistema de mitigacion por el aire mitigan-
te, Vm pw Aw , Y la humedad que sale del sistema de mitigacion, U¢Bghs pg (1—a)S )YS . Asi, el balance de

materia para el agua es:

Un A A Y =Us Bsh ps (15 ) Ys (3.37)

El balance de energia planteado para la cortina de vapor toma en cuenta la energia que entra al
sistema de mitigacion en la nube de gas, UcB:hec pcHc , la energia que entra al sistema de mitigacion en el

vapor mitigante, V,, p,, A, Hy Y la energia que sale del sistema de mitigacion en la nube mitigada,

UsBshs psHs . De lo anterior se obtiene el balance:
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Uchthc Hc+VMPM Ay Hu ZUSBshsPs Hs (3-38)

Los balances de momentum son idénticos al sistema de aire. Por otra parte, un andlisis de grados
de libertad muestra que el modelo planteado para la cortina de vapor tiene un total de 15 ecuaciones que
incluye a los balances del sistema, ecuaciones (3.36)- (3.38), (3.11), (3.15) (3.17), el célculo del érea
transversal del aire, ecuacion (3.2), la densidad de la nube, ecuacién (2.32), la densidad y temperatura del
vapor en funcién de la presién de mitigacion asi como el didmetro equivalente, ecuaciones (3.3) - (3.4), la
obtencion de la velocidad del vapor a partir del flujo mésico, ecuacién (3.5), la suposicion Bc=Bs, vy el
célculo del flujo masico en la descarga, ecuacion (3.6). Por otra parte, el namero de variables se agrupa
en:

Propiedades de la nube que entra al sistema: Bg, he, Te, wc, pc, Uc, Wc

Sistema de mitigacion: Uy, Qm, Au, Tm, pm, N

Nube mitigada: Bs, hs, Ts, ws, ps, Us, Ws, Ys

Area transversal: De, ds

Diametro equivalente, o

Flujo de mitigacion, ¢,, , Po

El nimero de variables obtenidas es 26 en 15 ecuaciones por lo que se tienen 11 grados de liber-
tad los cuales corresponden a 7 variables que reflejan las propiedades de la nube que entra al sistema, el

numero de boquillas, y las variables manipulables Py, ¢,, y ds. Asi, el sistema de ecuaciones se usa para

determlnar BSr hSr TSr wSr pSr USr WSr YSr Der UM1 AM1 pM: (X, TM y Qm'

3.6. Caso de estudio de los modelos de mitigacién
El caso de estudio aqui presente esta enfocado a aplicar los modelos de mitigacién sobre una emi-

sion de gas. La emision es dada para gas cloro que fluye a través de una tuberia de 1 pulgada con veloci-
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dad de 70 m/s, temperatura de 240 K y densidad de 3.21 Kg/m®. Este escenario de emision es tomado de
Hanna et. al. (2009). Por otra parte, los parametros atmosféricos, velocidad del viento y clase atmosférica,
son definidos para el peor escenario que fue definido en la subseccién 2.1.4. Adicionalmente, las propie-
dades del aire ambiente son para una atmosfera estdndar con temperatura de 298 K y humedad absoluta
del 45%; la densidad para este aire es de 0.965 Kg/m®, obtenida por la ecuacion de gas ideal.

Los sistemas de mitigacion fueron definidos a una distancia de 5 m del punto de emision. La mi-
tigacion con una cortina de aire fue considerada para una presion de 5 atm y temperatura de 280 K a
través de una boquilla de 1% pulgada con distancia de separacion entre orificios de 20 cm. Las propieda-
des del aire son tomadas para aire comprimido con una humedad absoluta de 40%, densidad a presion
atmosférica de 1.04 Kg/m® obtenida por gas ideal. La cortina de agua fue se considerd con una produccion
de gotas de 300 um a 298 K, un flujo de 20 gpm, orificio de % de pulgada, &ngulo de 120° y una distancia
de separacion entre orificios de 20 cm. El sistema de cortina de vapor consider6 vapor a 7 bar a través de
orificios de 1 ¥ de pulgada y distancia de separacion de 20 cm.

La solucién de los modelos de mitigacion fue posible por un cédigo desarrollado en Microsoft Vi-
sual C++. Los resultados muestran que para los tres sistemas de mitigacion existe un descenso subito en
la concentracion. Este resultado concuerda con los resultados experimentales presentados por McQuaid y
Fitzpatrick (1983). Ademas, la cortina de agua fue el sistema de mitigacion que logré una mayor reduc-
cion de la composicion para este caso de estudio. Pero, resultados semejantes podrian obtenerse del sis-
tema de aire y el sistema de vapor al aumentar el flujo de estos, lo cual incrementaria notoriamente el
costo. La altura de la nube increment al contacto con los sistemas de mitigacion como lo reportado expe-
rimentalmente por Meroney y Neff (1985). En esta variable se observd un aumento mayor por la cortina
de aire debido al efecto de su velocidad vertical que supera al del agua. Por otra parte, los tres sistemas
mostraron un efecto de pared sobre la nube al disminuir la velocidad de esta. El efecto mayor en la velo-
cidad fue obtenido por la cortina de agua debido al efecto por el &ngulo de apertura de las boquillas indi-

cado anteriormente. Finalmente, la temperatura resultante de la mitigacion estuvo ligada totalmente a la
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temperatura del fluido mitigante. La cortina de vapor incrementd notoriamente la temperatura de la nube.

Estos resultados son mostrados esquematicamente en la Figura 3.4.

Los resultados discutidos en esta seccion solo comparan los tres sistemas de mitigacion y no con-

cluyen sobre el efecto de las variables de estos. Por lo cual, un anélisis de sensibilidad fue llevado a cabo

para concluir sobre las variables de mayor afectacion en el modelo para cada sistema de mitigacion.

3.8. Analisis de sensibilidad de modelos de mitigacion

En el andlisis de sensibilidad es importante determinar la medicion de la variacion de las varia-

bles. Esto es definido como:
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Figura 3.4 Resultados obtenidos por los modelos de mitigacion sobre un caso de estudio especifico.
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s =X (3.39)
EY

PV, ji, v i

donde S; es el valor de significancia o de variacion de la variable de salida X, por efecto de un cambio en
la variable de entrada V;, manteniendo constantes el resto de las variables de entrada V;. Sin embargo, el
analisis de sensibilidad para modelos y experimentos presenta técnicas muy elaboradas que no solamente
estan basadas en una derivada sino que todas las variables permanecen constantes.

En la actualidad es dificil seleccionar un método de sensibilidad por las ventajas y desventajas
que cada técnica representa sobre un problema en particular. Por lo cual, los métodos de analisis de sensi-
bilidad han sido clasificados como globales y locales (Saltelli et al., 2008). El analisis de sensibilidad
global esta enfocado en problemas que tratan de abarcar toda la gama de valores de las variables de entra-
da. La obtencién de los valores puede ser de forma azarosa o siguiendo una distribucion de probabilidad.
En este tipo de analisis es aplicable el método Monte Carlo junto a un analisis de regresion o la descom-
posicion de varianza que incluye los métodos ANOVA, FAST, Sobol, etc. Por otra parte, los métodos
locales son aplicables preferentemente a modelos matematicos. Estos métodos estan enfocados en calcu-
lar la variacion de una variable de salida usando el calculo numérico de su derivada respecto a una varia-
ble de entrada, lo cual representa un cambio local de la variable de salida. Los métodos locales pueden ser
dados sobre el manejo del modelo de forma indirecta o directa. Ademas, el uso de estos métodos no es
recomendable en variables que presenten incertidumbre.

En el andlisis de sensibilidad, la seleccion de las variables de entrada y el orden en que estas son
usadas pueden ser definidos por un método de busqueda. Los métodos de blsqueda son aplicables a va-
riables que no pueden ser generadas de forma aleatoria. Ademas, estos métodos pueden ser aplicados a
analisis de sensibilidad tanto local como global. Un método de blsqueda aplicado en el andlisis de sensi-
bilidad local es el llamado uno a la vez (OAT por sus siglas en inglés) cuyo empleo es sencillo, ya que una

variable estd cambiando mientras las demas permanecen constantes. Por otra parte, en el analisis de sen-
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sibilidad global se requieren métodos mas sofisticados como lo son el disefio de Morris, el disefio de Cot-
ter y el disefio factorial de Andres.

El andlisis de sensibilidad aplicado a los modelos de mitigacion considera la emision y condicio-
nes atmosféricas descritas en el caso de estudio. Ademads, los modelos de mitigacién cuentan con varia-
bles reales y positivas como son: presion, flujo, temperatura, distancia de separacion entre orificios, etc., y
la variable discreta del diametro de orificio. Los valores de esta variable discreta son tomados de catalo-
gos especializados en boquillas para sistemas de mitigacion (BETE Fog Nozzle, 2007). Por lo anterior, se
ha optado por un andlisis de sensibilidad que emplee un método de busqueda OAT. Sin embargo, un
método Monte Carlo es una opcidn aceptable pero requiere la aplicacion de un método de sensibilidad
global. Asi, un analisis de sensibilidad local es suficiente para determinar las variables de mayor afecta-
cion.

El célculo de los valores de significancia es realizado al aplicar un método local indirecto, el cual
no modifique el modelo y solo esta enfocado al calculo de las derivadas de forma numérica. La identifica-
cion de las variables de mayor afectacion es posible al comparar el valor de sus derivadas en cada variable
de entrada.

El anélisis de sensibilidad para la cortina de aire retoma su analisis de grados de libertad donde
las variables de entrada son la presion, temperatura y humedad del aire mitigante, el diametro del orificio
y la distancia de separacion entre orificios son. Los valores usados en los experimentos numéricos fueron:

Presion de aire (atm): 2, 5, 9, 14, 20.

Humedad del aire (%): 5, 25, 65, 90.

Temperatura del aire (K): 280, 290, 300, 310.

Distancia de separacion entre orificios (cm): 20, 40, 60, 90.

Diametro de orificio (pulgadas): %, %, 1, 1 %, 2.

La cantidad total de experimentos numéricos fue de 1601.
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Tabla 3.2 Valores de significancia para la cortina de aire.

Variables Salida

Variables entrada Velocidad Altura Temperatura | Humedad Composicién

Presion -0.218 0.689 2.255 0.046 -0.045
Distancia separacion 0.04 -0.254 -0.375 -7.72E-03 8.2E-3
Humedad -6.06E-4 0.034 0.224 9.7E-03 0
Temperatura 1.8E-03 9.3E-03 0.835 -4E-04 4.2E-4
Diametro orificio -1.745 9.026 22.8 0.72 -0.4

El célculo de los valores significativos por medio de la diferencia entre las variables reflejo que el

didmetro del orificio es la variable de mayor significancia seguida de la presion del aire. La Tabla 3.2 re-

sume los valores de significancia para las variables de entrada respecto a las de salida, los cuadros en gris

indican el valor mayor de significancia para cada variable de salida.

El analisis de sensibilidad para la cortina de agua incorpora al didmetro de la gota de agua, didme-

tro de la boquilla, distancia de separacion entre boquillas y dngulo formado por la boquilla, flujo volumé-

trico del agua y la temperatura del agua como variables manipulables. Los valores para las variables de

entrada fueron:

Diametro de gota (um): 110, 340, 780, 920, 1110, 1600.

Diametro de la boquilla (pulgadas): 0.09, 0.17, 0.36, 0.9, 1.17 1.84.

Distancia de separacion entre boquillas (cm): 20, 40, 60, 90.

Angulo formado por la boquilla (°): 60, 90, 120, 150.

Flujo de agua en la boquilla (gpm): 2.7, 7.8, 11.4, 37, 60.

Temperatura del agua (K): 280, 290, 300, 310.

Lo anterior crea una cantidad de 9442 experimentos numéricos. Los experimentos numericos

consideraron una restriccion en la altura de la nube formada la cual no debi6 sobrepasar de 250 m para

evitar una dispersion pasiva. Los experimentos que no mostraron solucién numérica aceptable fueron des-
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cartados, como valores negativos y niUmeros imaginarios.

La Tabla 3.3 resume los valores obtenidos de la variacion de variables, los cuales mostraron que
el didmetro del orificio es la variable de mayor afectacion en el modelo excepto para la temperatura; para
ésta, la variable de mayor afectacion es el flujo volumétrico. Lo anterior estd fundamentado en que la ve-
locidad del agua, la cantidad de agua y el nimero de gotas dependen del flujo volumétrico. Este a su vez
determina la cantidad de materia de agua, por lo que la temperatura de la nube es afectada.

El andlisis de sensibilidad para la cortina de vapor considerd las variables manipulables didmetro
del orificio, distancia de separacion, flujo volumétrico y presion de vapor; y sus valores fueron:

Diametro de orificio (pulgadas): ¥4, %, 1, 1%y 2.

Distancia de separacion entre orificios (cm): 20, 40, 60y 90.

Presion de vapor (atm): 2, 5, 10 y 15.

La cantidad de experimentos numéricos fue de 80. El céalculo de los valores significativos por
medio de la diferencia entre las variables reflejo que el diametro del orificio es la variable de mayor signi-
ficancia seguida de la presion del vapor. La Tabla 3.4 resume los valores de significancia para las varia-
bles de entrada respecto a las de salida. Las tres variables de entrada existentes en este modelo tienen el

mismo efecto y naturaleza a lo mostrado en la cortina de aire.

Tabla 3.3 Valores de diferencias para la cortina de agua.

Variables Salida
Variables entrada Velocidad Altura Temperatura | Humedad Composicién

Flujo volumétrico -0.177 9.693 1.43 -3.8E-03 -0.0377
Distancia separacion 0.015 -0.218 -0.017 5.592E-06 0.0031
Diametro orificio 12.288 286.718 -1.395 7.77E-03 2.606
Temperatura -3.89E-04 0.075 1 -3.484E-06 9E-07
Tamafio de la gota 1.427E-04 | -2.11E-03 -1.28E-03 3.587E-07 3.012E-05
Angulo de espreado -0.029 2.27 -0.037 -1.017E-4 -6.144E-3
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Tabla 3.4 Valores de diferencias para la cortina de vapor.

Variables Salida
Variables entrada Velocidad Altura Temperatura Humedad Composicién

Presion de vapor -0.169 0.508 15.792 0.047 -0.035
Distancia separacion 0.037 -0.158 -2.451 -8.57E-3 7.39E-3
Diametro orificio -1.343 5.611 153.752 0.8 -0.262

En este analisis de sensibilidad se realizo un algoritmo en Microsoft Visual C++ que defina los
valores de las variables por el método OAT. Ademads, el calculo de sus derivadas fue posible por un algo-

ritmo realizado en Excel a través de Visual Basic.

3.7. Comparacion de resultados en los modelos de mitigacion con CFX.

Las comparaciones de este trabajo estan basadas en el uso de CFX de ANSYS v12.1. Esta herra-
mienta cuenta con un programa propio para el disefio de la geometria. Asimismo, otro paquete computa-
cional permite el planteamiento de la malla contando con diferentes métodos de aplicacion para generar
elementos de forma tetraédrica, hexaédrica y prismética. Asi, la definicion de la malla permite la limita-
cion de los dominios sobre los que se realiza la discretizacion de las variables en base a los nodos genera-
dos. Otro elemento de CFX permite definir las condiciones iniciales y de frontera, las condiciones de con-
vergencia, las ecuaciones que rigen el sistema y las consideraciones fisicas. La solucion del problema se
realiza con el resolvedor de CFX, el cual aplica el método de volumen finito al sistema. CFX permite la
apreciacion de los resultados en un paquete que logra una aceptada interaccion con el usuario.

El primer anélisis realizado es la demostracion de la forma coénica del fluido mitigante al salir de
una boquilla, como se plante6 en la seccion 3.2. El planteamiento esta basado para un flujo de aire a 25°C,
120 m/s a través de una tuberia de 1 in de diametro y 40 cm de longitud. El dominio donde se observa la
forma conica tiene de las dimensiones 40 cmx160 cmx200 cm, se considera abierto en sus fronteras con
25°C y una presion de referencia de 1 atm. La malla desarrollada para este sistema son tetraedros con
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386537 nodos, 2224903 elementos. Los elementos tienen 1 in en dominio abierto y 1 cm en la tuberia por
donde fluye el aire. La solucion tomé un tiempo de 2 hr 17 min 'y 22.4 s. Los resultados se muestran en la
Figura 3.5 los cuales incluyen: a) un perfil de velocidad para el flujo de aire en el dominio abierto, el cual
tiene una forma de jet; sin embargo, la zona cercana a la emision cuenta con una leve forma cénica; y b)
una isosuperficie que representa en 3D la zona en la que el aire tiene una velocidad de 7m/s. Esta imagen
ratifica de manera visual lo planteado en la seccion 3.2.

El sistema de mitigacion fue planteado para un dominio de 5 mx10 mx7 m. El fluido mitigante
actla a través de 25 tubos ubicados de forma transversal al flujo. La malla fue seccionada en 5 zonas cuya
precision dependi6 de la ubicacion del fluido respecto a la zona de mitigacién. El tamafio de la malla fue
similar para los tres tipos de fluido, tal que para el aire fueron 133398 nodos y 434760 elementos, para el
agua 108615 nodos y 419880 elementos, y para el vapor 124181 nodos y 424688 elementos. De igual
forma, el tiempo de calculo fue similar para los tres fluidos tomando 6 hr 40 min 45 s para el aire, 7 hr 22
min 55 s para el agua y 6 hr 27 min 26 s para el vapor.

Los resultados de CFD sobre la aplicacion de una cortina de aire como fluido mitigante muestran
una diferencia numérica con lo obtenido por el modelo propuesto. La Figura 3.6 a) muestra la diferencia
del % volumen de ambos casos, donde existe una diferencia numérica notoria que se debe a los modelos

que rigen la dispersion. Sin embargo, en el punto de la mitigacion la concentracion decrece stbitamente
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a) Perfil de velocidad del plano ZY ::uando X es el centro de la emision. b) Isosuperficie de 7 m/s
Figura 3.5. Simulacion en CFD de la forma conica de aire al salir de la boquilla de la parte inferior.
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en ambos casos. Asimismo, la Figura 3.6 b) muestra una diferencia numérica en la velocidad de la nube y
nuevamente se observa que decrece en el punto de mitigacion. Por otra parte, la Figura 3.6 ¢) muestra que
la temperatura obtenida por el CFD y el modelo tiene la misma tendencia. La Figura 3.6 d) remarca la
forma fisica que presenta la nube durante la mitigacion, la cual es diferente a lo obtenido por el modelo de

mitigacion, puesto que en este caso la nube termina totalmente en la mitigacion.

Los resultados de CFD sobre la aplicacion de una cortina de agua como fluido mitigante mues-
tran, nuevamente, una diferencia numérica con lo obtenido por el modelo propuesto. La Figura 3.7 a)
muestra la diferencia del % volumen de ambos casos, la cual es muy similar a lo observado en la cortina
de aire. Asimismo, la Figura 3.7 b) muestra que la diferencia en la velocidad de la nube es muy similar en
orden de magnitud a lo observado en la cortina de aire. Por otra parte, la Figura 3.7 c) muestra que la
temperatura obtenida por el CFD y el modelo tiene la misma tendencia. La Figura 3.7 d) remarca la forma
fisica que presenta la nube durante la mitigacion, la cual es diferente a lo obtenido por el modelo de miti-

gacion, puesto que en este caso la nube termina totalmente en la mitigacion. El caso de la cortina de vapor
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es similar a lo observado por la cortina de aire, como se observa en Figura 3.8 a), Figura 3.8 b) y Figura
3.8 d). Por otro lado, la temperatura tiene la misma tendencia y en este caso los valores numéricos son
semejantes, Figura 3.8 c).

El comportamiento de los tres fluidos mitigacion fue muy similar, a excepcion de la temperatura
la cual es particular para la temperatura de cada fluido. Sin embargo, los valores obtenidos para la veloci-
dad y % volumen demuestran una diferencia notoria entre el modelo y el CFD. Esto puede ser dado a la
diferencia numérica del CFD con el modelo SLAB. Ademas, el comportamiento de la temperatura, com-
posicion y velocidad es muy similar al obtenido con el modelo de mitigacion, lo cual le da aceptacion al
modelo de mitigacion propuesto. En contra parte, los resultados de CFD muestran que la nube de gas
termina en el momento de la mitigacién, caso contrario para el modelo de mitigacion en el cual la nube
continda. En conclusién, el modelo de mitigacion propuesto en este trabajo genera resultados con tenden-

cia similar a los resultados de CFD pese a existir diferencia numérica notoria entre ambos.
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Figura 3.8. Comparacion de los resultados del caso de estudio y el CFD para la mitigacion con vapor.

En resumen, los resultados del caso de estudio usando CFD y el modelo de mitigacion desarrolla-
do predicen las mismas tendencias pero con algunas diferencias numéricas debidas a las diferencias entre
los modelos de dispersion usados, i.e. SLAB y CFX. El siguiente capitulo esta enfocado al planteamiento
matematico de la distribucion de facilidades industriales donde el planteamiento de los sistemas de miti-

gacion es retomado para reducir la concentracion de las emisiones.
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Capitulo 4. DISTRIBUCION DE FACILIDADES INDUSTRIALES

Este capitulo inicia con una revision bibliogréafica de la distribucion de facilidades industriales que inclu-
ye evaluacion del riesgo. Posteriormente se formula el problema matematico el cual incluye restricciones
de terreno, traslape y riesgo. La formulacion matematica sobre la aplicacion de los sistemas de mitigacion
es incorporada al modelo para permitir la seleccion de varios sistemas de mitigacion en una facilidad mi-
nimizando el riesgo. Lo anterior es planteado como un problema disyuntivo que se transforma en mixto
entero no lineal para resolverse con GAMS. El capitulo finaliza con el planteamiento de la funcion objeti-

VO.

4.1. Distribucién de facilidades para reducir el riesgo de accidentes

La distribucion de equipos y facilidades industriales ha mostrado un efecto significativo en la se-
guridad de procesos (CCPS, 2003, Mannan, 2005). Inicialmente, la distribucion de equipos se utiliz6 en la
reduccion del riesgo por explosion a través de una matriz de factor de dafio (Fuchino et al., 1996). Asi-
mismo, la frecuencia e intensidad de la explosion fueron consideradas para el calculo de una distancia de
separacion entre la fuente de explosion y los equipos cercanos (Penteado y Ciric, 1996, Patsiatzis et al.,
2004).

La consideracion de emision de gases tdxicos en el problema de distribucion de equipos ha indi-
cado la conveniencia de agrupar los equipos en facilidades ya que una emisién toxica afecta esencialmen-
te al personal (Vazquez-Roman et al., 2010). Una solucidén al problema de distribucién con emisiones

toxicas ha sido planteada tomando en cuenta las condiciones atmosféricas de manera estocastica. Asi, la

76



direccién y velocidad del viento son tomadas de datos histdricos y una serie de simulaciones por el méto-
do de Monte Carlo generan escenarios sobre los que se obtienen funciones de probabilidad de muerte.
Esto permite realizar una cuantificacion del riesgo de forma realista en todas las posibles direcciones y
velocidades del viento (Vazquez-Romaén et al., 2008, 2010). Por otra parte, un planteamiento determinista
de las condiciones atmosféricas ha sido planteado. Este planteamiento estd enfocado en considerar una
concentracion de dafio del gas en emision para determinar la distancia en que las facilidades con personal
deben estar alejadas de la fuente de emision. Sin embargo, los resultados han mostrado distancias de sepa-
racion excesivas entre las facilidades (Diaz-Ovalle et al., 2010). Otra solucion considera el espacio de
ubicacion de las facilidades en forma de malla. En este caso la cuantificacion del riesgo se realiza asig-
nando previamente a cada elemento de la malla un valor de riesgo. Asi, las facilidades son ubicadas res-
pecto a los valores del riesgo siguiendo una programacion lineal. Sin embargo, los resultados estan limi-

tados al tamafio de la malla y al valor del riesgo (Jung et al., 2010a).

4.2. Definicion del problema

La distribucion de facilidades industriales es un problema en el cual los parametros espaciales
tanto del terreno como de las facilidades son esenciales. En estas consideraciones se incluye que las faci-
lidades son definidas de forma rectangular y pueden ser nuevas o existentes. Ademas, las interconexiones
forman parte de los parametros a definir en la distribucion puesto que tienen efecto en el resultado de la
distribucion. Inclusive, una distancia minima permitida entre facilidades es otro pardametro geométrico.
Esta distancia puede estar definida por una calle de maniobras (Vazquez-Roman et al., 2010) o por dis-
tancias predefinidas de manera heuristica (Mecklenburgh, 1985).

La formulacién planteada en la distribucion de facilidades se enfoca al uso de restricciones sobre
el calculo del riesgo para emisiones de gases toxicos. El riesgo es definido como el producto de la fre-
cuencia e impacto de un accidente (Modarres, 2006). La frecuencia debe ser definida para un caso de
emision basada en datos historicos (Taylor, 2005) y el impacto es enfocado a la cantidad de personas
afectadas por una dispersion basada en la probabilidad de muerte (Crowl y Louvar, 2002). Por lo tanto, la
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cantidad de personas dentro de una facilidad es requerida para la evaluacion del riesgo. La inclusion de la

probabilidad de muerte en el problema tiene connotacion espacial, por lo que la ubicacion de una emision

dentro de una facilidad debe ser definida (Diaz-Ovalle et al., 2010). Cabe sefialar, que la funcion de ries-

go también incluye la aplicacion de sistemas de mitigacion.

La formulacion matematica inicia con las siguientes definiciones. Dados:
un conjunto de facilidades ya existentes ie I,

un conjunto de facilidades nuevas s e S,

un conjunto de emisiones toxicas r eR,

un conjunto de sistemas de mitigacion meM,

un conjunto de facilidades interconectadas a,be M, ,

un conjunto de intervalos de angulos €A,

ademas de los subconjuntos:

un conjunto de facilidades existentes i con emision de gases toxicos ri(i,r),
un conjunto de facilidades existentes i con un sistema de mitigacion mi(i,m),
un conjunto de facilidades existentes i con personal pi(i),

un conjunto de facilidades nuevas s con emision de gases toxicos rs(s,r),

un conjunto de facilidades nuevas s con un sistema de mitigacion ms(s,m),

un conjunto de facilidades nuevas s con personal ps(s),

asi como los pardmetros:

el largo y ancho del terreno Lx y Ly,
el largo y ancho de las facilidades por instalar Lx; y Lys,
el largo y ancho de las facilidades instaladas Lx; y Ly;, y su coordenada de ubicacion x; y y;,

el desplazamiento del centro de una facilidad instalada al punto de emision px;, y Py;,,

el desplazamiento del centro de una facilidad nueva al punto de emision Px,, y Py, ,
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la cantidad de personas alojadas dentro de una facilidad instalada y una nueva Pe; y Pe,,

la frecuencia de ocurrencia de una emisién dada r en una facilidad instalada y una nueva fi, y f,.
los pardmetros de los sistemas de mitigacion sobre la concentracion de dafio,

el tiempo de vida de la planta,P, (afios),

el ancho de la calle st,

el costo de tuberia Cp ($/m),

el costo de terreno C, ($/m?).

el costo de dafio al personal Cp ($/persona);

el costo del sistema de mitigacion usada en una facilidad instalada y una nueva G ($) y Ca; ($).

el costo total de tuberia C* (3$);
el costo total de terreno C" ($);
el costo total de dafio C° (3$);

el costo total de mitigacion C™ ($).

para calcular las variables:

la ubicacion de las facilidades nuevas s, Xs y Vs,
el &rea de terreno total ocupado,

el costo total de interconexion, riesgo y un sistema de mitigacion con la distribucion 6ptima,

minimizando el costo total de la distribucién de las facilidades Cr.

4.3. Modelado Geométrico

Los modelos geométricos para la distribucion de equipos y facilidades provienen de los plantea-

mientos descritos en la Seccién 1.2. La definicion del tamafio del terreno, cantidad, tipo y dimensiones de

las facilidades son variables necesarias en el modelo geométrico. Para la solucion del problema es necesa-

rio incluir dos restricciones importantes. La primera restriccion es evitar que las facilidades sean ubicadas
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fuera del terreno asignado. La segunda condicion es evitar el traslape entre facilidades. Las siguientes

subseccion describen detalladamente ambas restricciones.

4.3.1. Restricciones del terreno

La formulacion matematica de las consideraciones del terreno parte de la existencia de un area
determinada que limita la ubicacion de las facilidades dentro de ella y evita ubicaciones externas. La Fi-
gura 4.1 muestra como una facilidad s de dimensiones Lx; y Ly; debe ser ubicada dentro de un terreno con
dimensiones Lx y Ly. En la Figura 4.1 el ancho de la calle de maniobras, st, se muestra claramente como
una distancia minima de separacion entre la facilidad y la frontera del terreno. Lo anterior genera las ex-

presiones (Vazquez-Roman et al., 2010):
%+st§xS§Lx—(%+stj,VSeS (4-1)

%+st§yS§Ly—(%+stj,VSeS (4.2)

Ly

________________________

Lx
Figura 4.1 Descripcion de la restriccion del terreno.
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Figura 4.2 Regiones de posible ubicacién de una nueva facilidad s alrededor de otra facilidad k. Imagen
tomada de (Vazquez-Roman et al., 2010).

4.3.2. Restricciones de traslape

La restriccion de traslape puede ser aplicada para una facilidad k alrededor de la cual una facili-
dad s puede ubicarse, ya sea a la izquierda, derecha, arriba o debajo. La Figura 4.2 describe estas cuatro
posibles regiones de ubicacién. La representacion matematica de esta restriccion es dada por una disyun-

cion la cual permite seleccionar la mejor ubicacion de la facilidad k. La disyuncion se expresa como:

[n A", n D n

X, > X, — D™
IILII IIRII ’-
min,x
min, x Vv min, x Vv Xs = Xk + Ds,k
{xs <x, —DJy X < X, + D]} (4.3)

n All n Dll
. V .
Yoz Y +D5 | [ Yo <y —D3M ]

VseS,kelvkeS,k=#s

donde:
prine = R vses kel vkes ks (4.4)
DST;"’V:M+SI,VSES,kEIvkeS,k;tS. (4.5)
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4.4. Restriccion por distancias Mecklenburgh

Las distancias minimas entre equipos con riesgo potencial, ya sea de explosion o emision, y equi-
pos vulnerables fueron inicialmente propuestas por Mecklenburgh (1985). Muchos de los disefios indus-
triales han estado basados en este concepto de distancias minimas aunque no necesariamente en las publi-
cadas por el autor sino en otras similares publicadas en libros especializados de distribucion de facilida-
des. Las distancias minimas son consideradas en este trabajo como una restriccion opcional al modelo por
lo que pueden ser omitidas. La Tabla 4.1 muestra estas distancias propuestas para distintas facilidades

donde los recuadros sombreados son dados para la distancia entre facilidades del mismo tipo.

Tabla 4.1 Distancias minimas entre facilidades tomada de Mecklenburgh (1985).
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La formulacion matematica de las distancias Mecklenburgh difiere del planteamiento de la sec-
cion anterior solo en el valor de st. La diferencia simplemente consiste en sustituir el valor de st por las
distancias minimas especificas entre facilidades. Asi, el modelo incluye dos restricciones entre una facili-

dad y la frontera del terreno usando la distancia Mecklenburgh, D M* :

x> D" + 2% vses (4.6)
s Y e 4.7
Y. > D" +=

4.5. Restriccion del riesgo por dispersion de gases toxicos

La resolucion simultanea de un problema de optimizacion y un problema con ecuaciones diferen-
ciales es demasiado complicada. Por esta razon, es conveniente resolver las ecuaciones diferenciales rela-
cionadas a la dispersion para, posteriormente, ajustar los resultados a funciones algebraicas que puedan
ser usadas en la optimizacion. Lo anterior es referido al célculo de la concentracién mediante el uso del
modelo de dispersion SLAB, descrito en la Seccion 2.3. Asi, la concentracion de la dispersion obtenida es
aproximada a una funcién de decaimiento exponencial de la distancia entre el punto de emision y el punto
de afectacion. Por simplicidad, el centro de la facilidad que recibe la emision se asume como el punto de

afectacion. La expresién matematica de la concentracion es:

2
Cl, a6

vk eri(i,r),l e ps(s),reR 48)
vk ers(s,r),lepi(i),reR
(

vkers(s,r),leps(s),k=lreR
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donde C, , es la concentracion de la emision r en la facilidad k hacia la facilidad I, a y by, son parame-

tros de la funcidn exponencial y Dy, es la distancia de separacion entre el punto de emision r de la facili-

dad k a la facilidad I, definida como:

D2 :(XI _(xk + PXk,r))2 +(y. _(yk + Pyk,r))z

vkeri(i,r),l e ps(s),reR (4.9)
vkers(s,r),lepi(i),rer
vkers(s,r),leps(s)k=lreR

Las consecuencias de un escenario de dispersion estan basadas en el dafio al personal como se
describio en la Seccion 1.1. La probabilidad de dafio proviene de aplicar una funcién probit usando la

concentracion en la dispersion (Finney et al., 1975). Asi:

Ykrl_s_ﬁ
P, . e 2du
v 2w J .,
vkeri(i,r),l e ps(s),reRr (4.10)
),reR

vkers(s,r),l e pi(i
(

vkers(s,r),leps(s)k=lreR

donde u es una funcién que permite obtener una distribucidn gaussiana de probabilidad P y Y es la repre-

sentacion de unidades probit calculadas a partir de la expresion general para gases toxicos definida como:

Yorn =A+B In(Ck,r,l )n, b,

vkeri(i,r),le ps(s),reRr (4.11)

vkers(sr),lepi(i),rer .
(

vkers(srr),leps(s)k=lreR
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donde A,, B y n, son parametros propios del gas r, tes el tiempo de exposicion a la emision. EI tiempo
de exposicion se expresa en minutos y se propone usar 10 min lo cual es estimado como el tiempo reque-
rido para desalojar al personal de la planta. Algunos valores de los parametros probit para algunos gases
toxicos son enunciados en la Tabla 3.1. Ademas, el calculo de la expresion (4.10) es aproximado a una

funcidn sinoidal a partir de sus valores calculados a través de una regresion no linea;, tal que:

2.554x10™*
2.554 %107 + g -0k
keri(i,r),l e ps(s),reR , (4.12)
vkers(s,r),lepi(i),rer

P, =7.983x10° +

vkers(s,r),leps(s),k=lreR

La severidad de las consecuencias para una dispersion de gases es el producto de la probabilidad
de dafio al personal y el nimero de personal que podria recibir ese dafio. Sin embargo, la definicion de la
frecuencia de ocurrencia depende del historial de accidentes en la planta. Una forma general para obtener
la frecuencia de ocurrencia es en base a la determinacion de la frecuencia de todas las posibles fallas que
ocasionen el accidente y la frecuencia de las posibles consecuencias. La frecuencia total es definida como
el producto de dichas probabilidades (Modarres, 2006). De manera general, el riesgo para una emision

puede ser resumido como:

Rk,r,l = Zklzz fk,r : Pk,r,l : Pel

reR |

keri(i,r),l e ps(s),reR (4.13)

)
vkers(s,r),l epi(i),rer
vkers(s,r),leps(s),k=lreR

donde Ry, es el riesgo de una emisién r ocurrida en una facilidad k que pueda dafar al personal de una

facilidad I. En términos generales la expresion del riesgo total es definida como:
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R = Z Z fs,r I:>s,r,k|:>ek + Z Z fs,rPs,r,i IDei + Z Z fi,rpi,r,spes' (414)

rs(s‘r) keps(s) rs(s‘r)iepi(i) ri(i‘r) seps(s)

ks

La expresion anterior esta sujeta a la existencia de cada uno de los casos de emision y personal.
Por otra parte, la frecuencia generalmente es medida con unidades de afios™ y la probabilidad de muerte

con la cantidad de personas.

4.6. Restriccion al aplicar sistemas de mitigacion en la distribucion de facilidades

Los fundamentos sobre los sistemas de mitigacion han sido enunciados en el capitulo anterior. En
esta seccion es necesario definir la ubicacion de los sistemas de mitigacion en funcion del escenario de la
emision. Uznanski y Buchlin (1998) sugieren que el sistema de mitigacion debe ser cercano al punto de
emision o estar ubicado entre este y una facilidad con personal. La frontera de las facilidades representa
un punto intermedio entre una emision y una facilidad con personal, por lo cual esta es tomada como la
ubicacion de la mitigacion en una facilidad.

La evidencia experimental indica que la concentracion del gas emitido tiende a tener un valor
maximo en la vecindad de la emisién para, posteriormente, iniciar una reduccion gradual conforme se
aleja de este punto. La necesidad de mitigar se presenta debido a que la concentracion permanece en nive-
les nocivos aun a distancias razonablemente altas. Para reflejar el efecto de mitigacion es necesario esti-
mar inicialmente los valores de concentracion desde la emision hasta la ubicacion de la mitigacion. En el
punto de mitigacioén, la concentracion disminuye de forma abrupta dependiendo del sistema usado para
continuar con la dispersion tipica. Asi, la funcion de concentracion para la nube mitigada debe estar res-
tringida a que el célculo de esta no anteceda al punto de ubicacion del sistema de mitigacion y la ubica-
cion del sistema de mitigacion se convierte en el punto inicial de la reduccién. La concentracién para la
nube mitigada es funcion de la diferencia de la distancia comprendida entre el punto de mitigacion y el
punto de recepcion lo que es equivalente a la diferencia de la distancia Dy, con la distancia de mitigacion

D', . La Figura 4.3 ubica estas distancias de manera grafica sobre la concentracion y la facilidad.
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Figura 4.3 Representacion de las distancias usadas en la reduccion de concentracion entre facilidades.

La concentracion obtenida por mitigacion es aproximada como:

M M qw,k,r Iq@r‘lfq’v‘lr)
mk,r,l :q“,k,re (

keri(i,r),l eps(s),reRmeM
( ) pS() (4.15)
vkers(s,r),lepi(i),reR,meM

vkers(s,r),l eps(s),k=l,reRmeM

donde, C v, €s la concentracion resultante de mitigar una emision r usando un sistema de mitigacion m

en la facilidad k en direccion a la facilidad I, y a, ., y b, .son parametros de la funcion de la concentra-

cion resultante de la mitigacion.

El caso determinista aplicado en este trabajo considera una forma circular para la isopleta genera-
da por una emision ya que la direccion y velocidad del viento no cambian. En el caso de mitigaciones con
condiciones atmosféricas de forma determinista, una isopleta circular es generada para facilidades de
forma circular donde el punto de emision sea el centro de la facilidad, es decir donde la distancia de miti-
gacion es la misma en cualquier direccion. Sin embargo, la forma rectangular, que presenta la mayoria de
las facilidades, y la ubicacion del punto de emision dentro de la facilidad generan una diversidad de dis-
tancias de mitigacion que modifica la forma de la isopleta. Esto puede ser observado al realizar una iso-
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pleta de una emision con mitigacion. Un ejemplo es la mitigacién con una cortina de agua sobre la emi-
sion presentada en el caso de estudio de la Seccion 3.4. Esta emision es ubicada en la coordenada interna
(10,7) de una facilidad con dimensiones de 25 m de largo y 20 m de ancho. Al aplicar los modelos de mi-
tigacion se genera una isopleta para una concentracion de 3 ppm, donde se obtiene que a una mayor dis-
tancia de mitigacion la isopleta se aleja del punto de mitigacion. De esta manera se demuestra que la fun-
cion de la concentracion mitigada, Ecuacion (4.15), es diferente en distintas distancias de mitigacion. La
Figura 4.4 muestra la isopleta desarrollada y muestra asi el efecto de la distancia de mitigacion.

Los pardmetros de la funcion de concentracion de mitigacion son obtenidos a partir de la aplica-
cion de los modelos de mitigacion a una distancia de mitigacion especifica. Asi, el cambio de la distancia
de mitigacion es reflejado en estos parametros. La aplicacion de esta funcion de concentracion en la dis-
tribucion de facilidades genera una variedad de distancias de mitigacion por la ubicacién del punto de
emision dentro de la facilidad. Las posibles distancias de mitigacion usadas en el modelo de la concentra-
cion deben ser definidas antes de resolver el problema de optimizacion considerando la direccién que una
nube presente. En el problema determinista esta direccion parte del punto de emision hacia la ubicacion
de una facilidad con personal. Sin embargo, una gran cantidad de distancias de mitigacion puede ser gene-
rada en base a todas las posibles direcciones que una facilidad con personal puede presentar al ser ubica-
da. Esto genera un problema mateméatico muy complicado por lo que es necesario delimitar el nimero de

distancias de mitigacion.

20m

>*
Facilidad

Figura 4.4. Isopleta de concentracion de 3ppm para una emision de gas cloro que demuestra mayor preci-
sion al incluir la distancia de mitigacién para cada direccion.
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Una primera solucion de este problema es el planteamiento con cuatro posibles distancias de mi-
tigacion cuya direccion hacia una facilidad con personal es perpendicular a las demés direcciones. Las
direcciones para este caso corresponden hacia las cuatro regiones de ubicacion de facilidades propuestas
por la disyuncion (4.3). Asi, la ubicacion de una facilidad con personal en una de estas cuatro regiones
determina la funcién de concentracion correspondiente a la distancia de mitigacion formada en esa direc-
cion. El planteamiento matematico es una formulacion mixta entera no lineal en la cual las variables bina-
rias provienen de la convexificacion de la disyuncion (4.3) como puede verse en Vazquez-Roman et al.
(2010). La expresion matematica propuesta es:

A M D M
M pAgA Bihy g (Da ~DRY ) D 4D B (Da =DK% ) L gL
Cm,k,r,l = Bk,Iavakvre + Bk,IaMm‘k‘re + Bk,IaMm‘k‘re

Der =By [%- Pyk,rj"’ Bl (% + Pyk,rj +By, [% + ka,rj"' By [%‘ ka,rj

Be +Bg + B + B =1

keri(i,r),l e ps(s),reR,meM

R AR
+ Bk,IaMm‘k‘re

(4.16)

vkers(s,r),lepi(i),reR,meM
vkers(s,r),leps(s),kzl,reRmeM

donde By, By, By, y By, son variables binarias equivalente a aquellas que permiten seleccionar la

ubicacion de la facilidad | alrededor de la facilidad k, los pardmetros de reduccion ay y by son pardmetros
propios para cada una de las funciones de concentracion de mitigacion propias para las cuatro regiones de
ubicacion indicadas por los superindices A, L, Dy R.

Esta propuesta no es aceptable en su totalidad ya que pueden existir distancias de mitigacion ma-
yores en direcciones diferentes a las propuestas. Estas direcciones son ubicadas en el &ngulo comprendido
entre dos de las direcciones propuestas de forma perpendicular. Por tal motivo, una forma para reducir
esta imprecision es considerar mas de cuatro direcciones para tomar en cuenta aquellas distancias de miti-
gacion excedentes. Un planteamiento de multiples direcciones es el adecuado. Esto concuerda con la pro-

puesta angular para la ubicacion de facilidades planteada por Vazquez-Roman et al. (2010). En esta pro-
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puesta, la direccion de la posicién de una facilidad respecto al punto de emision se obtiene en un intervalo
angular de tamafio o donde la cantidad de intervalos es un nimero entero que haga a 90° un multiplo del
angulo «. Por simplicidad, el modelo matematico es planteado para considerar distancias entre los puntos
centrales de las facilidades. En este caso, el modelo es replanteado para que las distancias sean tomadas
entre el punto de emision y el punto el central de una facilidad con personal. EI modelo permite seleccio-
nar la ubicacion de una facilidad de manera angular por medio del planteamiento de una disyuncion. Esta
disyuncidn cuenta con cuatro restricciones que posicionan a una facilidad en un gajo o intervalo angular.

Matematicamente se define como:

["a —intervalo™ |
Say(y'_(yﬁpyk’f))zo keri(i,r),l e ps(s)
\{ SaAX(Xi —(Xk+PXk,r))20 vkers(s,r),l e pi(i) (4.17)
Sﬁx(y, ~(yi + Pyk,r))ss(fxma (x, - (% + ka,r)) vkers(s,r).leps(s).l =k
_Sfx(Y. _(yk + Pyk,r))zssxma 1(X| _(Xk +Px, r))J

donde S y S, son vectores con valores 1y -1, m, la pendiente del angulo o que permite relacionar las
distancias en las coordenadas x y y. Los vectores, S® y S, relacionan trigonométricamente los compo-

nentes x y y de la distancia entre las facilidades. Los valores de los vectores son especificos para los angu-
los comprendidos en los cuatro cuadrantes debido al valor que los angulos pueden presentar al ser mayor

de 90°. Asi, el vector S** tiene valores de 1,-1, -1, 1, y el vector S« tiene valores de 1, 1, -1, -1.

La disyuncion (4.17) de la posicion angular ha sido convexificada por medio de la técnica de
convex hull para poder definir el problema como una programacion mixta entera no lineal y pueda este ser
resuelto por GAMS (General Algebraic Modeling System). Esto indica que por medio de variables bina-
rias se obtiene la seleccién de la posicion. Asi, la solucion de la disyuncion (4.17) permite la seleccion de
la posicion de una facilidad con personal alrededor de aquella que tenga emision. De lo anterior se de-

muestra que la funcion de concentracion mitigada es definida en base a la posicién de la facilidad con
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personal. Asi, una expresion que represente a la seleccion de dicha concentracion en cada angulo de la
disyuncidn requiere el uso de las variables binarias que definen la posicion. Por otra parte, la variedad de
sistemas de mitigacion crea la oportunidad de seleccionar aquel que minimice el riesgo por emision y el
costo total mediante una seleccion apropiada del sistema mitigante. Esto es planteado con una expresion
matematica donde una concentracion mitigada sea seleccionada de un conjunto de sistemas de mitigacion.
La solucion incluye el caso en que no sea necesario el uso de sistemas de mitigacion. Esta seleccion es
planteada con el uso de variables binarias que indican el sistema de mitigacion seleccionado e incluye la
seleccion angular de la concentracion mitigada. Las siguientes subsecciones incluyen la convexificacion
de la disyuncién (4.17), la definicién de la concentracion seleccionada de forma angular y el planteamien-
to para maltiples sistemas de mitigacion para cada uno de los casos de de ubicacion de la fuente de emi-

sion y del personal.

4.6.1 Restricciones cuando una facilidad instalada tiene emision y una facilidad nueva personal
La convexificacion de la disyuncion (4.17) para este caso considera que las variables de posicion

en la facilidad nueva, x y y, deben ser disgregadas, de tal forma que:

X, =D X, Vieri(i,r),seps(s)
Yo =D Yisa Vieri(i,r),s e ps(s) (4.18)

aehA

donde Xis, Y Yis« SON las variables de cada disyuncion a.

Las restricciones de las disyunciones son convexificadas como:

sﬁy(yiyw ~(yi+ Pyivr).BiM)zo, Vieri(i,r),se ps(s),a e A

sﬁx(xivw —(%+ PX.,r)‘Bi,s,a)ZO, Vieri(i,r),seps(s),aecA

sﬁy(yiyw ~(y; + Py, )- Bi'w)s s¥m,_ (xim —(%+Px, ) Bi,m), Vieri(i,r),seps(s),acA
sﬁy(yiyw —(y; + Py, ) Bi'w)z ijma_l(xivsya — (% +Px,)- Biys,a), Vieri(i,r),seps(s),a e A

(4.19)
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donde B, €s una variables binaria que permite la seleccion de una disyuncion. Para lograr esto, la varia-

ble binaria esta sujeta a:

Y B, =LVieri(i,r),seps(s) (4.20)

aehA

Las variables de posicion disgregadas deben presentar limites en su calculo. Por tal motivo, las

restricciones de terreno de la seccion 4.3.1 son incluidas en el modelo como limites superiores, tal que:

X..<B, (Lx—st— L;(SJ, Vieri(i,r),se ps(s),aeA

yi,s,a < Bi,s,a (Ly_St - L;/S

j, Vieri(i,r),seps(s),acA (4.21)

X 20 VY, 20, Vieri(i,r),seps(s),acA

La concentracion mitigada es seleccionada a partir de la variable binaria de la posicion, B, co-

mo ha sido mencionado anteriormente, de tal forma que:

M
Dl‘r‘rx

pM

M _ M I‘r‘m‘rx(Di‘r‘S_
Ci,r,s,m - Z Bi,s,a : a‘i,r,m,oce

aehA

), Vieri(i,r),seps(s),reR,meM (4.22)

donde C{, ;, es la concentracién mitigada un sistema de mitigacion m, D}, es la distancia de mitiga-

M
i,rma

cion de la facilidad i para una emision r dada en la direccion angular a, ai“"'rvmﬂ yb son los pardmetros

de mitigacién de la funcion de concentracion para una emision r dada en i usando un sistema de mitiga-
cion m en la direccion angular .

La concentracion mitigada esté sujeta a los limites:
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Cl e <D Bigu ang Vieri(ir),seps(s),reR,meM

ILr,sm —

aehA (423)
c’. >0

I,r,s,m

La seleccion de un sistema de mitigacion es planteada como:

(:Lr5 = BF .(:fhs + :z: BMWJ“'(:M

i,r,s,m?

Vieri(i,r),seps(s),reR (4.24)

memi(i,m)

donde C;, s es la concentracion obtenida de la seleccion, BiC es una variable binaria que determinan si se

omite el uso de un sistema de mitigacion y Bwir,,, s una variable que permite seleccionar un sistema de

mitigacion si este es requerido. Las variables binarias estan sujetas a:

B+ > Bum,=LVieri(ir) (4.25)

I memi(i,m)

4.6.2 Restricciones cuando una facilidad nueva tiene emision y una facilidad instalada personal
La convexificacion de la disyuncion (4.17) para este caso es similar al caso anterior ya que se
considera que las variables de posicion en la facilidad nueva, x y y, deben ser disgregadas, de tal forma

que:

X, =D X, Vsers(s,r),iepi(i)
Vo= Yorar Vsers(s,r),ie pi(i) (4.26)

aehA

donde Xsi, Y Ysi. SON las variables de posicion para cada disyuncion a.

Las restricciones de las disyunciones son convexificadas como:
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S2 (% = PYer ) Buiw — Vern ) 20, Vsers(s,r),ie pi(i),reRa e A
52 (% =Pxo ) Byiw = X0 ) 20, Vs ers(s,r),ie pi(i),reRac A
S (% =PYer ) Buiw = Yorw ) SS2m, (% = PX,, ) By, =X, ), WS ETS(5,1) i€ pi(i),reRae A
Sﬁy((yi—Pysr)‘Bs,i,a—ys,i,a)zsﬁxma—l((xi_szr) B... Xsm),VSerS(S,r),iepi(i),reR,aeA

(4.27)

donde B, €s una variables binaria que permite la seleccion de una disyuncion. Para lograr esto, la varia-

ble binaria esta sujeta a:

Z B,., =LVsers(s,r),ienpi(i)

aehA

(4.28)

Las variables de posicion disgregadas deben presentar limites en su calculo. Por tal motivo, las

restricciones de terreno de la seccién 4.3.1 son incluidas en el modelo como:

X.i. B, (Lx—st— L;(SJ, Vsers(s,r),iepi(i),acA

Yoia <Biis (Ly—st— L;/Sj, Vsers(s,r),iepi(i),acA

X020 Y,;,20,Vsers(s,r),iepi(i),acA

(4.29)

La concentracion mitigada es seleccionada a partir de la variable binaria de la posicién, como ha

sido mencionado anteriormente, de tal forma que:

M M
M _ M bs‘r‘m‘rx(Ds,r,ist,r,rx)
C:s,r,i,m = z Bs,i,a : a's,r,m,oze

aehA

Vsers(s,r),iepi(i),reR,meM

donde CcM

s,r,i,m

es la concentracién mitigada usando un sistema de mitigacion m, D

(4.30)

M
s,r,a

es la distancia de
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M
s,r,ma

mitigacion de la facilidad s para una emision r dada en la direccion angular a, a:f'r'mﬂ yb son los

pardmetros de mitigacion de la funcion de concentracion para una emision r dada en s usando un sistema
de mitigacion m en la direccion angular a.

La concentracion mitigada esté sujeta a los limites:

Coin <D By &y na: VserS(s,r),iepi(i),reR,meM

s,r,ma’

aehA (431)
ch. >0

s,r,i,m

La seleccion de un sistema de mitigacion es planteada de forma similar al caso anterior, de tal forma que:

Cs,r,i = B_E ‘CR .+ Z BMITSYm 'CM

S,ri s,r,i,m?

Vsers(s,r),iepi(i),reRr (4.32)

mems(s,m)

donde Cs,; es la concentracion obtenida de la seleccion, Bf es una variable binaria que determinan si se

omite el uso de un sistema de mitigacion y Bwir,,, €s una variable que al ser requerido un sistema de miti-
gacion permite seleccionar aquel sistema de mitigacion m de la facilidad s que optimice el problema. Las

variables binarias estan sujetas a:

S

BS+ > Bun,=LVsers(sr) (4.33)

mems(s,m)

4.6.3 Restricciones cuando una facilidad nueva tiene emision y otra facilidad nueva personal
La convexificacion de la disyuncion (4.17) para este caso defiere de los anteriores debido a que
en ambas facilidades la posicién esta variando. Por tal motivo, las posiciones de ambas facilidades deben

ser disgregadas, de tal forma que:
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(4.34)

donde Xsk. Yska Xksa Y Yrsa SON las variables de posicion para cada disyuncion o.
La convexificacion de la disyuncion es planteada de tal forma que las restricciones se presenten

como:

S (Vorw = Yo = PYir *Bes ) 20, Vkers(s,r),se ps(s),k#s

S (e = Xesw —PXer Bes )20, VK ers(s,r),se ps(s),k #s .35
Siy(yska yksa Pyk,r'aas,a) sx (Xska Xk,s,a_ka,r'aas,a)' VKerS(S'r)'SEpS(S)'k;éS .
Siy(yska yksa Pyk,r.awa) ix —l(Xska Xk,s,a_PXk,r'Bk,s,a)' VkerS(S,r),SEpS(S),kiS

donde B, es una variables binaria que permite la seleccion de una disyuncion y esta sujeta a:

Zskm =1 (4.36)

(04

Las variables de posicién disgregadas presentan las mismas caracteristicas que las del caso ante-
rior, por lo cual deben aplicarse limites en su calculo. En este caso, los limites son aplicados a los dos pa-

res de variables usando las restricciones de terreno, por lo que se tiene:

Xoko SBise -(Lx—st— L;(SJ, Vkers(s,r),seps(s),k#s

(4.37)

Yorw <Bica -(Ly—st— LZSJ' Vkers(s,r),seps(s),k=s
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Xk,s,a < Bk,s,a (LX_St_%J’ VK € rs(s’r)’se ps(s)’k *8S

yk,s,a < Bk,s,a (Ly_St_%J’ VK el‘S(S,I’),Se ps(s)'k *S

X.20 y,,20 Vke rs(s,r),5e ps(s),k #9

Xesa 20 Viea 20, Vkers(s,r),seps(s),k=s

La concentracion mitigada es seleccionada a partir de la variable binaria de la posicién, como ha

sido mencionado anteriormente, de tal forma que:

CM

k,r,s,m

= ZBKM -ak“fr'myaeb‘M‘“‘“(Dk"‘S_DkM"'“), Vkers(s,r),seps(s),k=s (4.38)

donde Cy ., es la concentracién mitigada usando un sistema de mitigacién m, D}, , es la distancia de

mitigacion de la facilidad k para una emision r dada en la direccion angular a, ay, . Y by me SON l0S

pardmetros de mitigacion de la funcion de concentracion para una emision r dada en k usando un sistema

de mitigacion m en la direccion angular «. La concentracion mitigada esta sujeta a los limites:

Cerom <D Broo Avmar VK ETS(s,r),5€ ps(s),k=s,reR,meM
aehA (439)
ch..>0

k,r,s,m
El planteamiento en el caso de la existencia de emision en una facilidad nueva que afecte al per-
sonal en una facilidad nueva pero diferente es:

C.,.=Bf-C* + Z Bui - Cerom: VK ETS(s,1),5€ ps(s),k =s (4.40)

k,r,s Krs k,r,s,m?

mems(s,m)

donde Cy, s es la concentracion obtenida de la seleccién. Las variables binarias son equivalentes a las pre-
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sentadas en la ecuacion (4.33) ya que estan referidas a la misma facilidad donde ocurre una emision.
Las formulaciones matematicas presentadas en esta seccion forman un problema mixto entero no

lineal que es resuelto usando el resolvedor GAMS.

4.7. Funcion objetivo

La funcion esta basada en el costo total de la instalacion e incluye el costo de terreno, costo de in-
terconexion, costo de mitigacion y costo de dafio al personal. El costo de terreno esta definido por el &rea
ocupada por las facilidades y difiere del terreno total preestablecido. Esta area ocupada esta definida de
forma rectangular cuyas dimensiones son las maximas distancias obtenidas por las facilidades distribuidas
representadas por Ay A, en las coordenadas x y y respectivamente (Vazquez-Roman et al., 2010). El va-
lor del costo del terreno depende de la distribucion representa una extension de la planta o una planta

nueva. El calculo de dichas dimensiones es planteada como:

> X +ﬂ,‘v’SeS 4.41
Az X >
Ly,

Ay, + ) VseS (4.42)

por lo cual, el costo del terreno es:
ct =CLAA, (4.43)
El costo de interconexion es calculada para aquellas facilidades industriales que estén conectadas

por tuberia o cuenten con sistemas de cableado eléctrico y electrdnico. El valor de este costo va a depen-

der del tipo de conexion de la facilidad. El calculo de este costo requiere la distancia de separacién entre
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las facilidades interconectadas la cual esta planteada por la distancia euclidiana. EI costo de interconexion

se define como:

C"=C, Z D, (4.44)

donde D,, es la distancia euclidiana entre las facilidades a y b definida como:

D2y =(% %) +(Ya—Vy) (4.45)

El célculo del costo de dafio al personal est& basado en escenarios cuya ocurrencia no es simulta-
nea. El valor del costo de dafio al personal es un valor de determinacion compleja y de efectos controver-
siales. Un valor proximo oscila en 10 millones de délares (Jung et al., 2010b) aungue algunas fuentes in-
formativas, como el Washington Post, lo han aproximado a 6.8 millones de dolares. En este trabajo el va-
lor del costo no es calculado y se considera estos dos valores mostrados. La expresion que incluye este

costo en el planteamiento es:

CD :CDPL Z Z fs,rPs,r,kPek + Z Z fs,rPs,r,iPei + Z Z fi,rPi,r,sPes (446)

rs(s,r):sps(s) rs(s,r)iepi(i) rii,r) seps(s)

El costo del sistema de mitigacion es determinado en base de los parametros de disefio de la faci-

lidad y del sistema de mitigacion. El célculo de este costo no es incluido en este trabajo y por simplicidad
se toma como un valor constante y aproximado a aquellos usados en la industria. El costo es seleccionado

segun sea seleccionado el sistema de mitigacion en una facilidad, por lo cual, se tiene:
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memi(i,m) (447)

Finalmente, el coCsto total de mitigacion es definido por la suma de el costo seleccionado en la

facilidad, y se define como:

C"= > Cug+ D Cuy (4.48)

sers(s,r) ieri(i,r)

La funcién objetivo consiste en minimizar la suma de los costos mencionados en las ecuaciones

(4.43), (4.44), (4.46) y (4.48):

min(C*+C"+C®+C") (4.49)

El siguiente capitulo lleva a cabo una serie de casos de estudio sobre el modelo de optimizacion des-
crito. Ademas, un paquete computacional para la solucidn de este tipo de problemas fue desarrollado en

este trabajo y su descripcion se presenta en el siguiente capitulo.
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Capitulo5. CASOS DE ESTUDIO: PROGRAMA TROL

Los conceptos definidos en los capitulos anteriores son aplicados en este capitulo. Asi, los casos de estu-
dio retoman lo discutido anteriormente. Ademas, estos casos de estudio son resueltos con un paquete
computacional desarrollado a lo largo de este trabajo, TROL (Toxic Release in Optimal facility Layout).
Una introduccién sobre paquetes computacionales aplicados en la distribucion de facilidades y equipos es
la primera parte de este capitulo. Posteriormente se describe la arquitectura y el manejo de TROL. Los
casos de estudio estan enfocados a mostrar el efecto reductivo de los sistemas de mitigacion a través de la

comparacion de soluciones obtenidas con emision sin mitigacion.

5.1. Programas referentes a la distribucién de equipos y facilidades

La distribucion de equipos industriales es un problema sobre el cual ha sido propuesta una gran
diversidad de métodos de solucion, como se indicé en las Secciones 1.2 y 4.1. Inicialmente, el enfoque
del problema fue la distribucion de secciones de ensamblaje donde la mejor ubicacién dependia de las
cualidades que cada seccion mostraba al ser ubicada una cerca de otra (Francis y White, 1974). La solu-
cion inicial del problema fue propuesta de forma cualitativa basandose en la prioritizacion de la cercania
en las secciones. Por otra parte, una forma cuantitativa fue propuesta con un algoritmo computacional
definido como CRAFT (Computerized Relative Allocation of Facilities Technique). Este algoritmo parte
de una distribucion propuesta y calcula iterativamente el costo de transporte y la ubicacion hasta obtener
un valor minimo (Armour y Buffa, 1963).

Posteriormente, diversos algoritmos fueron desarrollados para resolver el problema de la distribu-
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cion de equipos. Uno de estos es el algoritmo computacional ALDEP (Automated Layout Design Pro-
gram) el cual resuelve el problema por medio de la prioritizacion entre la cercania de las secciones
(Sheehof y Evans, 1967). Otro algoritmos es CORELAP (Computerized Relationship Layout Planning)
cuyo enfoque es resolver el problema de distribucién con la utilizacion de valor de importancias entre las
unidades (Lee y Moore, 1967).

La evolucidn de los métodos de solucién del problema de distribucidn ha dependido de la capaci-
dad computacional existente. Asi, una serie de programas mas elaborados ha surgido para resolver este
problema. Uno de estos programas es MASL (Multifactor Approach for Selecting Layout) el cual evita las
deficiencias mostradas por ALDEP, CORELAP y CRAFT. Ademéas, MASL incluye la optimizacion del
flujo de producto, los obstaculos fisicos y la capacidad de crecimiento de la planta (Galbraith y Miller,
1990). Por otra parte, DISCON (DISpersion CONcentration) es un programa que considera al problema
de manera no convexa y lo resuelve a través del método de gradiente diferencial lagrangiano. Ademas,
este método emplea ecuaciones diferenciales cuya solucion es minimizada para indicar un 6ptimo local de
la distribucién (Drezner y Wesotowsky, 1985).

La aplicacion de métodos no convencionales ha sido demostrada en el programa FLEXPERT (Fa-
cility Layout EXPERT) que utiliza cuantitativamente algoritmos difusos (Alif y Badiru, 1996). Asimis-
mo, el programa HOPE (Heuristically Operated Placement Evolution) es otro ejemplo de métodos no
convencionales al aplicar algoritmos genéticos a la solucion del problema de distribucion (Kochhar et al.,
1998). Similarmente, AVOLI (Visual Environmental for Industrial Layout Optimization) es un programa
que aplica la optimizacion de basqueda local usando un algoritmo tabu con una ventaja notoria sobre pro-
blemas de obstrucciones (Martins et al., 2006).

En la actualidad la solucién del problema de distribucion de equipos industriales por medio de
programas computacionales ha requerido el uso de interfaces gréaficas. Un ejemplo de estos es FLAG (Fa-
cility Layout Algorithm using Graphics) el cual aplica un enfoque gréfico al problema considerandolo
sobre un plano continuo mostrando una buena relacion con el usuario (Ketcham et al., 1989). Otro ejem-
plo es el programa FLQ (Facility Layout with Queuing) el cual permite al usuario obtener la distribucion

102



Optima donde se incluyan las restricciones de prioritizacion en el manejo del producto. El uso de una in-
terfaz en FLQ permite suministrar las propiedades de los elementos del programa (Yang y Benjaafar,
2001). Asimismo, el programa FACOPT (FACility layout OPTimization) muestra una interfaz que permi-
te al usuario la solucion del problema utilizando algoritmos genéticos (Yang y Benjaafar, 2001). Por otra
parte, entre los programas comerciales VIP_PLANOT, en su ultima modificacion del 2006, ha mostrado
resultados aceptables al abarcar gran parte de los algoritmos y problemas planteados para el problema de
la distribucién de equipos industriales.

El célculo de efectos por accidentes industriales no esta incluido en programas de distribucion de
equipos Yy facilidades, por tal motivo se requieren programas especializados. Entre estos programas estan
listados EFFECTS, realizado por TNO, FLACS (FLame ACceleration Simulator), realizado por GexCon,
y PHAST, realizado por Det Norske Veritas. En el caso de emisiones toxicas, los programas especializa-
dos en CFD (Computational Fluid Dynamics) son recomendables. Sin embargo, los programas anteriores
no pueden ser vinculados directamente a un programa de optimizacion en el que iterativamente se modi-
fiquen los valores de riesgo conforme se optimiza el problema.

La necesidad de incluir el andlisis de la dispersion de gases toxicos en la distribucion de facilida-
des mostro la oportunidad de crear un programa capaz de desarrollar esto. Sin embargo, la solucion sofis-
ticada de los modelos de dispersion es omitida por el uso de modelos méas simples, como el caso de SLAB.
De esta manera, un programa computacional es formulado con capacidad de cuantificar los valores de
riesgo indispensables cuando existe emision de gases tdxicos incluyendo sistemas de mitigacion. Este
programa se nombré TROL (Toxic Release in Optimal facility Layout). Por otra parte, TROL logra la op-
timizacion de la distribucién de facilidades usando la interfaz GAMS. Esta interfaz permite la solucién del

problema a través de sus resolvedores.

5.2. Arquitectura del programa TROL
La estructura del programa TROL proviene de una arquitectura orientada a objetos usando Micro-

soft Visual Studio. Inicialmente TROL fue desarrollado en la versién MFC 8.0 contenida en Microsoft Vi-
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sual Studio 2005 con el producto Visual C++ 8.0. A lo largo de la evolucion del MFC el programa fue
modificado. Asi, las modificaciones a TROL se realizaron usando MFC 9.0 con Visual C++ 2008 y MFC
10.0 con Visual C++ 2010. TROL es compatible con las plataformas Windows XP, Windows Vista y Win-
dows 7. En todos los casos, el programa TROL requiere de la existencia del programa GAMS para poder
resolver la optimizacion.

La arquitectura del programa TROL esté disefiada para recibir datos del usuario desde la interface
y de archivos externos, la Figure 5.1 muestra esta interfaz. En el ingreso de datos, la interface permite al
usuario definir los parametros de optimizacion, dispersion, mitigacion y las caracteristicas de las facilida-
des a través de sus didlogos respectivos. En particular, el dilogo representativo de las facilidades permite
ingresar los datos de los sistemas de mitigacion y de las emisiones existentes por facilidad. Ademas, la

base de datos de gases toxicos puede ser expandida o modificada en su dialogo respectivo.

B Untitled -
Fde Edit Insen Define [Results| View Help :
DEd @ = Status |

}
Withaut Tax felease I
Tenic Release » Pesquill-Gifferd Dispersien Model
Stocastic Approach SLAR Dense gas Dispersion Model

Dimensions of Facility
e Shape
Facilty T [Rectarge =]
1 MeowFachly i Love
" iepacy  Poos [0 [ ]
EEETE .

Irwver dimansion [body| Caete poinl | Commessors
L [35 4o [ ol oom [T
Ly [l [ yimd: [2
Fiokase:

Narme [co =

Tomic Gas

Chane =] x| ]

Miligation Systems

Hame [

gy 2]
S

“@TROL

Figura 5.1 Interfaz del programa TROL.
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Los resultados son desplegados en la interfaz a través de la reubicacion de las facilidades y el dia-

logo de resultados. Ademas, un archivo de texto resume todo lo concerniente con el problema definido en

la interfaz. Durante la solucion del problema, el programa TROL define los modelos y datos de gases a

utilizar. Asi, el programa GAMS solo recibe las ecuaciones concernientes a la optimizacién y el valor de

los parametros que dependen de las circunstancias del problema. La Figura 5.2 representa la arquitectura

de comunicacion del programa TROL a través de un diagrama de flujo de su funcionamiento.

@TROL

INTERFACE

CONDICIONES ATMOSFERICAS

MODIFICACION DATOS GASES

*Dialogo de Condiciones Atmosféricas

INOFRMACION PARA BASE DATO

*Base Datos*

INFORMACION

*Dialogo de Base de Datos*

RESTULADOS OPTIMIZACION

' ARCHIVODE !
I REPORTE !

—————

*Dilogo de Resultados*

INFORMACION DE FACILIDADES

*Figura de Facilidad*
*Dialogo de Facilidad*

INFORMACION DE EMISIONES

GASES

*Dialogo de Emisiones*

MODELOS DE

MITIGACION

INFORMACION PARA MITIGACIONES
*Dialogo de Mitigaciones*

MODELOS DE DISPERSION

SLAB -

DEFINICION DE INTERCONEXIONES

*Diélogo de Interconexiones*

PARAMETROS DE OPTIMIZACION
*Dialogo de Pardmetros de Optimizacion*

SELECCION DE SOLUCION

PASQUILL-GIFFORD

*Barra de herramienta RESULTS*

SELECCION DEL METODO DE SOLUCION

T DISTRIBUCION
bt | GEOMETRICA DE
' FACILIDAES

DISTRIBUCION CON )
™| SISTEMAS DE MITIGACION

i

DISTRIBUCION

DETERMINISTA

Figura 5.2 Diagrama de flujo del funcionamiento del programa TROL.
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El programa TROL puede manejar una gran cantidad de facilidades industriales, entre instaladas y
nuevas, segun lo permitan las dimensiones del terreno. Sin embargo, la solucion de un problema extenso
requerird mayor tiempo computacional y en algunos resolvedores existentes en GAMS la solucién de un
problema de este tipo no asegura el 6ptimo global. Ademas, es recomendable tener una licencia de algu-
nos resolvedores de GAMS sobre todo aquellos enfocados en la solucion de MINLP y NLP.

Los errores en la ejecucion de TROL provienen ya sea de la optimizacién o las caracteristicas de
las emisiones y mitigaciones. La solucion de problemas debidos a la optimizacién se da en el cambio de
los valores iniciales de las facilidades los cual se logra al mover las facilidades por instalar. Ademas, otra
estrategia es probar con un resolvedor distinto. Los errores sobre la emision son generados por la ubica-
cion de la concentracion de dafio fuera del terreno. En este caso, las facilidades no pueden ser ubicadas
mas alla del terreno por lo que se recomienda aumentar el tamafio de este. En el caso de las mitigaciones,
las propiedades de los sistemas de mitigacion hacen que la nube se convierta en una dispersion pasiva
sobre la que no es posible aplicar el modelo SLAB. En este Gltimo caso es recomendable buscar valores

acertados en la mitigacion para poder lograr su solucion.

5.3. Caso de estudio 1

El problema planteado consiste en obtener la distribucion de un conjunto de facilidades industria-
les con emisién de gas toxico. Las caracteristicas de las facilidades son descritas en la Tabla 5.1. La dis-
tribucion se realiza en un terreno con dimensiones de 1100 m por 1100 m y con una calle de maniobras de
5 m. Los costos son para la interconexion de 200 $/m, el terreno 20 $/m? y el dafio al personal 8,000,000
$/persona. Ademas, la vida util de la planta se proyecta a 50 afios. Las interconexiones son dadas de faci-
lidad a facilidad como Facilidad_B — Nueva_A, Facilidad_B — Nueva_D y Nueva_A — Nueva_D. Por otra
parte, las condiciones atmosféricas son el peor escenario, 1.5/F, con rugosidad de pasto a 1 cm de altura 'y

un aire a 290 K con 45 % de humedad.
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Tabla 5.1 Caracteristicas de las facilidades para el Caso de Estudio 1.

Nombre Tipo Mecklenburgh Lx (m) Ly (m) X (m) Y (m) Personal

Facilidades instaladas

Facilidad_A | Oficinas 50 30 30 20 20

Facilidad_B | Proceso 60 70 35 75 2

Facilidades Nuevas

Nueva_A Proceso 60 70 0
Nueva B Cuarto de control 20 15 10
Nueva_C Almacén 110 80 2
Nueva_D Tanques almacenamiento | 40 100 0

Las emisiones son planteadas para Facilidad B y Nueva_D. La primera facilidad tiene una emi-
sion de gas cloro con frecuencia de ocurrencia de 2.5E-4 ubicada en el centro de la facilidad con un flujo
de 420 g/s en un charco de 1 m de diametro y con propiedades de densidad de 3.21 Kg/m® y temperatura
de 245 K. La segunda cuenta con una emision de fosgeno con frecuencia de ocurrencia de 1.5E-6 ubicada
en (-5,0) dentro de la facilidad con un flujo de 80 g/s a través de una tuberia de 1 plg y con propiedades de
densidad de 4.35 Kg/m® y temperatura de 260 K.

Los sistemas de mitigacion para Facilidad_B son una cortina de agua y una de vapor. La cortina
de agua tiene una temperatura de 298 K y un flujo de 20 gpm a través de boquillas con % plg de orificio y
90 cm de separacion entre si. Las boquillas forman gotas con un tamafio promedio de 300 pm y estan di-
sefladas para generar un angulo de apertura de 120°. El sistema presenta absorcion y la posicion de las
boquillas es en el nivel del suelo. La cortina de vapor es suministrada por vapor saturado a 5 bar que pa-
san a través de orificios de 0.5 plg separados 50 cm entre si. Los costos para estos sistemas son $18,000 y

$23,000 respectivamente.
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Los sistemas de mitigacion para Nueva_D son una cortina de aire y una cortina de vapor. La cor-
tina de aire maneja este gas a 5 bar, 280 K y 45 % de humedad a través de orificios de 1 plg de didmetro y
45 cm de separacion entre si. La cortina de vapor es suministrada por vapor saturado a 5 bar que pasa a
través de orificios de 0.5 plg y la separacion entre los orificios es de 50 cm entre si. Los costos para estos
sistemas son $20,000 y $23,000 respectivamente. La solucion de este problema se describe en los siguien-
tes pasos.

Las soluciones provienen de aplicar el resolvedor CONOPT para la programacion no lineal y DI-
COPT para MINLP. Los resultados para las distribuciones geométricas muestran una diferencia notoria
entre lo obtenido al aplicar o no las distancias Mecklenburgh, ya que las distancias Mecklenburgh crean
un aumento en la separacion entre facilidades. Esta solucion demuestra el beneficio de la aplicacion de
estas distancias en la distribucion al reducir el riesgo. La Figura 5.3 muestra la diferencia observada entre
estas soluciones. En la imagen se observa un patron de ubicacién similar en las dos soluciones solo difie-
ren por la distancia de separacion y el costo. El costo y las coordenadas obtenidas para ambas soluciones
son mostrados en la Tabla 5.2. El costo al aplicar las distancias Mecklenburgh duplica al costo de forma

geométrica debido al aumento del terreno ocupado y la distancia de interconexion entre las facilidades.
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Figura 5.3 Comparacion de resultados al aplicar o no distancias Mecklenburgh en Caso de Estudio 1.
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Tabla 5.2 Resultados de las distribuciones geométricas en el Caso de Estudio 1.

Geomeétrico simple Distancias Mecklenburgh
Nombre X (m) Y (m) X (m) Y (m)
Nueva_A 100 40 195 203
Nueva_B 85 87.5 115 37.5
Nueva_C 60 155 60 190
Nueva_D 140 130 210 58
Terreno (m?) 31,200 54,740
Costo total ($) 677,031 1,220,225

La distribucion de facilidades en este problema sin aplicar sistemas de mitigacion result con una
esperada separacion excesiva entre las facilidades. Estas separaciones fueron dadas para la distancia entre
el punto de emision y la ubicacion de la concentracion de valor ERPG-3 de cada emision. Asi, las distan-
cias fueron calculadas como 635 m de la emisién de gas cloro y 134 m para la emisién de fosgeno, como
se aprecia en la Figura 5.4 a). Sin embargo, a pesar de mostrar un costo elevado, la distribucién muestra la
ubicacion de mayor seguridad para las facilidades con personal, Nueva_B y Nueva_C, al ser estas aleja-
das totalmente de los puntos de emision.

La distribucién de facilidades considerando sistemas de mitigacion demuestra una reduccién no-
toria de la distancia, el costo y riesgo. La Figura 5.4 b) es la descripcion de esta distribucion. Asi, la apli-
cacion de la mitigacion reduce la concentracion y genera una nube de dispersion post-mitigada de menor
tamafio a la mostrada sin mitigacion. Esto implica que una probabilidad de muerte de valores bajos se
encuentre a una distancia corta. Asi, el costo reducido es la consecuencia de esto por la disminucién del
area ocupada, distancia de separacion y probabilidad de muerte. Por otra parte, la comparacion de esta
distribucién con la obtenida sin aplicar sistemas de mitigacion demuestra claramente la efectividad de los
sistemas de mitigacion y la aplicabilidad del modelo de optimizacion, la Figura 5.4 muestra esta compa-

racion y la Tabla 5.3 resume los datos obtenidos en ambos casos. Adicionalmente, la seleccion de los sis-
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temas de mitigacion es otro resultado importante e interesante. El modelo defini6 a través de la variable
binaria qué sistema de mitigacion le corresponde a cada facilidad. Asi, para Facilidad_B se selecciono la
cortina de vapor y para Nueva_D la cortina de aire. Las selecciones fueron dadas por una reduccion noto-

ria en la concentracion, como en Facilidad_B, o un bajo costo del sistema, en Nueva_D.
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Figura 5.4 Comparacion de la omisién y aplicacion de mitigacion para el Caso de Estudio 1.

Tabla 5.3 Resultados de aplicar y omitir los sistemas de mitigacion en el Caso de Estudio 1.

Sin mitigacion Con mitigacion
Nombre X (m) Y (m) X (m) Y (m)
Nueva_A 145 66.5 100 47.5
Nueva_B 894.04 375 356 75
Nueva_C 814.04 68 286 75
Nueva_D 255 58 206 75
Terreno (m?) 97,636.5 45,742
Costo total ($) 1,997,610 1,054,715
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5.4. Caso de estudio 2

El problema se plantea similarmente al anterior donde dado un conjunto de facilidades industria-
les con emision de gases toxicos definir la ubicacion de las nuevas facilidades. Las caracteristicas de las
facilidades instaladas y las nuevas son descritas en Tabla 5.4 y Tabla 5.5 respectivamente. La distribucion
se realiza en un terreno con dimensiones de 700 m por 700 m y con una calle de maniobras de 5 m. Los
costos son para la interconexion de 60.8 $/m, el terreno 16 $/m? y el dafio al personal 8,000,000
$/persona. Ademas, la vida util de la planta se proyecta a 50 afios. Las interconexiones son dadas de faci-
lidad a facilidad como Nueva_A — Nueva_B y Nueva_B — Nueva_C. Por otra parte, las condiciones at-
mosféricas son el peor escenario, 1.5/F, con rugosidad de pasto a 1 cm de altura y aire a 290 K con 25 %

de humedad.

Tabla 5.4 Caracteristicas de las facilidades instaladas para el Caso de Estudio 2.

Nombre Lx (m) Ly (m) X (m) Y (m) Personal
Facilidad_A | 45 30 97 20.5 5
Facilidad_B | 30 50 21.5 30 1
Facilidad_C | 25 20 57.9 31.7 0
Facilidad_D | 30 20 88.7 49.5 0

Tabla 5.5 Caracteristicas de las facilidades nuevas para el Caso de Estudio 2.

Nombre Lx (m) | Ly (m) Personal
Cuarto_Control | 15 15 10
Nueva_A 25 45 2
Nueva_B 60 60 0
Nueva_C 35 20 0
Nueva_D 35 20 0
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Las emisiones son planteadas para Facilidad_C, Nueva_C y Nueva_D. La primera facilidad tiene
una emision de gas cloro con frecuencia de ocurrencia de 5E-4 ubicada en (10,-7) de la facilidad con un
flujo de 114 gr/s a través de una tuberia de 1 in de diametro. Las propiedades de la emision son una den-
sidad de 3.21 Kg/m® y temperatura de 245 K. Ademas, una fuga de H,S ocurre en el centro de la facilidad.
Esta fuga tiene una frecuencia de ocurrencia de 1E-3, una densidad de 1.36 Kg/m® y un flujo de 50 g/s a
través de una tuberia de 1 in a 222K. La emision de gas cloro ocurre a estas mismas condiciones en el
centro de Nueva_C con una frecuencia de ocurrencia de 2.5E-3. La emisién de H,S ocurre en el centro de
Nueva_D con una frecuencia de ocurrencia de 1E-3 a las mismas condiciones de su homologa presente en
la Facilidad_C.

Los sistemas de mitigacion para Facilidad_C son una cortina de aire y una de agua. La cortina de
aire maneja este gas a 3 bar, 280 Ky 40% de humedad a través de orificios de %2 plg de didmetro y 35 cm
de separacion entre si. La cortina de agua tiene una temperatura de 298 K y un flujo de 14 gpm a través de
boquillas con %2 plg de orificio y 20 cm de separacion entre si. Las boquillas forman gotas con un tamafio
promedio de 300 um Yy estan disefiadas para generar un angulo de apertura de 90°. El sistema presenta
absorcion y la posicion de las boquillas es en el nivel del suelo. Los costos para estos sistemas son
$18,000 y $20,000 respectivamente.

Los sistemas de mitigacion para Nueva_C son una cortina de aire, una cortina de agua y una cor-
tina de vapor. La cortina de aire maneja este gas a 3 bar, 280 Ky 40 % de humedad a través de orificios
de % plg de didmetro y 35 cm de separacion entre si. La cortina de agua difiere del anterior solo en la dis-
tancia de separacion y el angulo de apertura, cuyos valores son de 30 cm y 120°. La cortina de vapor es
suministrada por vapor saturado a 5 bar que pasa a través de orificios de 1 plg y la separacion entre los
orificios es de 35 cm entre si. Los costos para estos sistemas son $22,000, $23,000 y $24,500 respectiva-
mente.

Los sistemas de mitigacion para Nueva_D son una cortina de aire, una cortina de agua y una cor-

tina de vapor. Las cortina de aire y vapor son las mismas utilizadas para Nueva_C. La cortina de agua
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difiere de la usada en Facilidad_C solo en la distancia de separacion y el &ngulo de apertura, para este
caso son de 50 cmy 90°. Los costos para estos sistemas son $22,000, $23,000 y $24,500 respectivamente.

Las soluciones obtenidas provienen de aplicar el resolver CONOPT para la programacion no li-
neal y DICOPT para MINLP. Este problema requirié mayor tiempo de computo debido a un aumento en
el nimero de ecuaciones. Este aumento de ecuaciones es causa de la cantidad de facilidades nuevas, emi-
siones y sistemas de mitigacion. Asi, los valores iniciales para la solucion del problema fueron importan-
tes para la determinacion de la factibilidad. Nuevamente, la aplicacion de sistemas de mitigacion muestra
una reduccién notoria en la distancia y el costo. En este caso se observa que la distribucion aplicando sis-
temas de mitigacion se asemeja a una distribucion geométrica por la distancia de separacion entre las faci-
lidades y el costo. Esto indica que, espacialmente, las distribuciones son aceptables. La Figura 5.5 mues-
tra la diferencia al aplicar u omitir sistemas de mitigacion. La Tabla 5.6 resume los datos obtenidos en

ambos casos. La cortina de agua es el sistema de mitigacion seleccionado para las tres facilidades.

Tabla 5.6 Resultados de aplicar y omitir los sistemas de mitigacion en el Caso de Estudio 2.

Sin mitigacion Con mitigacion
Nombre X (m) Y (m) X (m) Y (m)
Cuarto_Control 213.7 12.5 127.5 59.2
Nueva_A 298.9 35 82.5 99.4
Nueva_B 298.9 80 35 92
Nueva_C 3114 105 117.5 110.5
Nueva_D 188.7 27.5 117.5 85.3
Terreno (m?) 37,823 16,458.2
Costo total ($) 608,698 340,241
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Figura 5.5 Comparacion de la omisién y aplicacion de mitigacion para el Caso de Estudio 2.

5.5. Caso de estudio 3

Este problema ha sido enfocado en la distribucion de una planta de produccion de gas cloro. El
andlisis de este problema esta enfocado en la aplicacion de la metodologia realizada en este trabajo y tiene
solo fines académicos, asi mismo los datos utilizados.

Las caracteristicas de las facilidades instaladas y las nuevas son descritas en Tabla 5.7 y Tabla
5.8, respectivamente. La distribucion se realiza en un terreno con dimensiones de 800 m por 500 my con
una calle de maniobras de 5 m. Los costos son para la interconexion de 130 $/m, el terreno 20 $/m’ y el
dafio al personal 8,000,000 $/persona. Ademas, la vida Util de la planta se proyecta a 50 afios. Las inter-
conexiones son dadas de facilidad a facilidad como: Facilidad_A - Nueva_A, Facilidad_B - Nueva_D,
Facilidad_A - Nueva_E y Nueva_A - Nueva_C. Por otra parte, las condiciones atmosféricas son el peor

escenario, 1.5/F, con rugosidad de pasto a 1 cm de altura y aire a 287 K con 40 % de humedad.
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Tabla 5.7 Caracteristicas de las facilidades instaladas para el Caso de Estudio 3.

Nombre Lx (m) Ly (m) X (m) Y (m) Personal
Facilidad_A | 35 15 22.7 13.3 0
Facilidad_B | 25 34 25.3 41.3 0
Facilidad_C | 23 23 56 17.3 0
Facilidad_D | 19 36 80 25 17

Tabla 5.8 Caracteristicas de las facilidades nuevas para el Caso de Estudio 3.

Nombre Lx (m) | Ly (m) Personal
Cuarto_Control | 17 25 16
Nueva_A 15 25 0
Nueva_B 17 30 0
Nueva_C 35 35 4
Nueva_D 17 45 0
Nueva_E 23 17 5

Las emisiones son planteadas para Facilidad_A, Nueva_B y Nueva_D. Todas las emisiones son
de gas cloro con densidad de 3.21 Kg/m® y temperatura de 245 K. La primera facilidad tiene dos emisio-
nes de gas cloro con frecuencia de ocurrencia de 0.005 y 0.001 ubicadas en (-12,5) y (10,0), respectiva-
mente. La primera emision ocurre en un charco de 1.3 m de diametro con un flujo de 2.13 kg/s. La otra
emision ocurre a través de una tuberia de 1 plg de didmetro, un flujo mésico de 146 g/s. En la Nueva_B
ocurre una emision de gas cloro que se ubica en (0,0) con frecuencia de ocurrencia de 0.0001 a través de
una tuberia de 3 plg y un flujo de 638 g/s. Finalmente, Nueva_D cuenta con 3 emisiones. La primera ocu-

rre en (0,0) a través de una tuberia de 1 plg y un flujo de 113.9 g/s; la segunda ocurre en (7,20) a través de
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una tuberia de 2 plg y un flujo de 283.6 g/s; y, la tercera ocurre en (-7,-20) debido a un charco de 1 m de
diametro con un flujo del.9 Kg/s.

Los sistemas de mitigacion para Facilidad_A son una cortina de aire y una cortina de vapor. La
cortina de aire maneja este gas a 6 bar, 280 K y 40% de humedad a través de orificios de ¥ plg de didme-
tro y 35 cm de separacion entre si. La cortina de vapor es suministrada por vapor saturado a 5 bar que pa-
sa a través de orificios de % plg y la separacion entre los orificios es de 40 cm entre si. Los costos para
estos sistemas son $10,000 y $14,000 respectivamente.

Los sistemas de mitigacion para Nueva_B son dos cortinas de agua. La primera cortina de agua
tiene una temperatura de 298 K y un flujo de 30 gpm a través de boquillas con % plg de orificio y 60 cm
de separacion entre si. Las boquillas forman gotas con un tamafio promedio de 540 um y estan disefiadas
para generar un angulo de apertura de 120°. En la otra cortina se tiene temperatura de 298 K y un flujo de
37 gpm a través de boquillas con 1 plg de orificio y 70 cm de separacion entre si. Las boquillas forman
gotas con un tamafio promedio de 300 um y estan disefiadas para generar un &ngulo de apertura de 100°.
Los costos para ambas son $15,000.

Los sistemas de mitigacion para Nueva_D son tres cortinas de agua. La cortina 1 tiene una tempe-
ratura de 298 K y un flujo de 25 gpm a través de boquillas con % plg de orificio y 45 cm de separacion
entre si. Las boquillas forman gotas con un tamafio promedio de 300 um y estan disefiadas para generar
un &ngulo de apertura de 90°. La cortina 2 tiene una temperatura de 298 Ky un flujo de 20 gpm a través
de boquillas con % plg de orificio y 60 cm de separacion entre si. Las boquillas forman gotas con un ta-
mafio promedio de 600 um y estan disefiadas para generar un angulo de apertura de 120°. La cortina 3
tiene una temperatura de 290 K y un flujo de 30 gpm a través de boquillas con % plg de orificio y 30 cm
de separacion entre si. Las boquillas forman gotas con un tamafio promedio de 430 um y estan disefiadas
para generar un angulo de apertura de 120°. Todas las cortinas tienen un costo de $10,000.

Las soluciones obtenidas provienen de aplicar el resolver CONOPT para la programacion no li-
neal y DICOPT para MINLP. Nuevamente, la aplicaciéon de sistemas de mitigacion muestra una reduc-
cion notoria en la distancia y el costo La Figura 5.6 muestra la diferencia al aplicar u omitir sistemas de
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mitigacion. La Tabla 5.9 resume los datos obtenidos en ambos casos. La Facilidad A selecciono la cortina

de vapor, la Nueva_B la segunda cortina de agua, y la Nueva_D, la primer cortina de agua.
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Figura 5.6 Comparacion de la omision y aplicacion de mitigacion para el Caso de Estudio 3.

Tabla 5.9 Resultados de aplicar y omitir los sistemas de mitigacion en el Caso de Estudio 3.

Sin mitigacion Con mitigacion
Nombre X (m) Y (m) X (m) Y (m)
Cuarto_Control 482.8 79.5 63.7 189.1
Nueva_A 210.2 17.5 52.7 91.2
Nueva_B 53.7 473.4 89.4 166.1
Nueva_C 473.8 22.5 32.7 143.1
Nueva_D 231.2 466 89.4 89.2
Nueva_E 467.1 53.5 76.7 134.2
Terreno (m°) 239,943 19,748
Costo total ($) 4,888,020 530,904

117



Capitulo6. CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

6.1. Conclusiones

Los modelos de mitigacidn presentados en este trabajo fueron desarrollados para los fluidos miti-
gantes mas comunes y de facil manejo; que son el aire, agua y el vapor de agua. Los dos primeros fluidos
tienen un comportamiento semejante y no mostraron problemas en el planteamiento matematico. Sin em-
bargo, la cortina de agua fue el modelo més complejo por la hidrodindmica presente en la formacién de
gotas. El planteamiento de este modelo fue limitado al conocimiento empirico sobre el fendmeno de es-
preado, donde se desarrolld para un solo tamafio de gota, y la transferencia de masa y calor se basaron en
correlaciones experimentales. En general, los modelos no mostraron un comportamiento matematico
complicado; es decir, la obtencion de las soluciones no requiri6 métodos numéricos avanzados ni alto
tiempo de computo.

Los resultados obtenidos por estos modelos de mitigacion fueron los cambios en las propiedades
de la nube en dispersion como el incremento de la altura, la reduccion de la velocidad, el cambio de la
temperatura y el decremento en la concentracion. Este comportamiento concordd con lo observado expe-
rimentalmente en diferentes trabajos. En cierta forma, esto indicé que los modelos de mitigacion propues-
tos representan aceptablemente el fendmeno de mitigacion. Por otra parte, los resultados numéricos mos-
traron que el exceso de flujo genera un decremento alto de la concentracion, una altura extrema de la nube
y posteriormente una dispersion pasiva, la cual no pudo ser modelada con modelos de gases densos. Adi-
cionalmente, el analisis de sensibilidad mostr6 que, para los tres sistemas de mitigacion propuestos, el
didmetro del orificio es la variable que mostré mayor afectacion sobre los resultados numéricos.

La corroboracion de los resultados fue posible con el uso de simulaciones tipo CFD. En esta
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herramienta, los resultados obtenidos por mitigacién tienen la tendencia similar a lo obtenido por los mo-
delos propuestos. Sin embargo, los valores numéricos difieren a los obtenidos por el modelo de mitiga-
cion y la causa podria ser el modelo de dispersion. Ademads, la tendencia que muestra la temperatura, con-
centracion y velocidad son similares a las obtenidas con el modelo de mitigacion. Sin embargo, el CFD
mostré la terminacion de la nube en el momento de la mitigacion y no de forma continda como lo plante6
el modelo de mitigacion.

La aplicacion de modelos de mitigacion no es comun en la industria quimica, inclusive su empleo
durante la distribucion de facilidades parece ser que no ha sido planteado en la literatura abierta. Los mo-
delos de mitigacion de este trabajo fueron usados en la distribucion de facilidades. Esto permitié que la
disminucidn subita de la concentracion redujera notoriamente el riesgo y, por consecuencia, el area ocu-
pada por la distribucion de las facilidades. Ademas, el planteamiento matematico permitio la seleccion del
sistema de mitigacion éptimo. El resultado es un problema mixto entero no lineal en la existencia de
maltiples sistemas de mitigacion, en cuyo caso los costos de mitigacion son tomados en cuenta. Sin em-
bargo, la solucion de problemas fue mas dificil de obtener conforme se aumenté el nimero de facilidades
por instalar, emisiones y sistemas de mitigacion y los valores iniciales son la parte critica de la solucion.

La solucion en conjunto de la distribucién de facilidades industriales y la mitigacion de gases
toxicos requirio calculos continuos en la mitigacion. Esto, aunado a la potencial aplicacion de los modelos
en pruebas de disefio, tomas de decisiones y elaboracion de analisis de riesgo, mostré la necesidad del
desarrollo de un software. Asi, el programa TROL fue desarrollado con la capacidad de realizar el calculo
de los sistemas de mitigacion y la resolucion del modelo de optimizacion de forma simultanea. El pro-
grama es una herramienta capaz de incluir modelos de mayor exactitud o extenderse a célculo de fuego y
explosiones sobre las facilidades.

La aplicacion de los sistemas de mitigacion en la distribucién de facilidades industriales con emi-
sion de gases toxicos reduce notoriamente el costo total y el riesgo. Asi, este trabajo puede ser una herra-
mienta importante para la toma de decisiones sobre el disefio de plantas en el momento que se realice la

distribucion de las facilidades o se aplique una técnica de analisis de riesgo.
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6.2. Trabajo futuro

El problema de solucionar un modelo de dispersion conjuntamente con la optimizacién de facili-
dades industriales es el primer topico a resolver. En cada iteracion de la optimizacion se plantea una posi-
ble posicion de las facilidades las cuales seran un obstéaculo fisico a la dispersion. Asi, el modelo de dis-
persion debe incluir el efecto de los obstaculos y calcular sus parametros espacialmente en cada iteracion.
Un acercamiento a esta soluciéon es la aplicacion de diferencias finitas al modelo SLAB cuyas ecuaciones
sean resueltas simultdneamente al problema de optimizacion. Sin embargo, este planteamiento podria te-
ner problemas numéricos durante la optimizacion.

Los resultados obtenidos del modelo de mitigacion son suficientes para describir el comporta-
miento fisico de la nube en mitigacién, pero el modelo muestra una serie de suposiciones que contrarres-
tan una estricta aceptacion en el campo de fendmenos de transporte. Asi, la aplicacion de métodos ma-
tematicos en esa area podria mejorar esta observacion. Un método de aceptable aplicacion es el promedio
volumétrico que al ser aplicado reduciria las suposiciones aplicadas al modelo. De esta manera este méto-
do puede generar un modelo donde las variables son las promedio de la mitigacion. Inclusive, este método
podria ser aplicado a modelos de mitigacion complejos como el trabajo de Fthenakis et. al (1990) el cual
incluye la distribucion del tamafio de las gotas de agua.

Los resultados de las distribuciones de estos casos de estudio podrian ser analizados usando un
CFD. Es decir, sobre los resultados se podria aplicar un CFD para comparar el efecto del la dispersion.
Para este caso, podria usarse nuevamente el CFX de ANSYS o probar con FLACS de GexCon.

La existencia de algunas facilidades industriales de forma circular, como esferas que contienen
cloro, requiere el desarrollo de un modelo de distribucion que incluya esta geometria. Por tal motivo, un
modelo geométrico hibrido puede ser desarrollado para este fin y su solucién podria mejorar la aplicacion
de sistemas de mitigacion.

La distribucion de facilidades con aplicacion de sistemas de mitigacién no asegura la obtencion

de un 6ptimo local durante la optimizacion. Las partes no lineales de la distancia de separacion y el célcu-
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lo del &rea hacen al problema no convexo. Asi, la aplicacion de técnicas de convexificacion de funciones
podria ayudar a obtener un problema convexo y obtener un 6ptimo global de la solucién de distribucion.
La emision de gases podria incluir una forma realista de las condiciones atmosféricas cuando es-
tas sean representadas de manera estocastica e influyan sobre los sistemas de mitigacion y el area circun-
vecina de la planta. Esto es dado a que expertos en el &rea de riesgo de procesos industriales muestran
mayor confianza a problemas estocasticos cuando existe personal en los alrededores de las plantas. Este
desarrollo seria valorado en paises donde el terreno es muy limitado y el modelo determinista no podria
ser aplicado por sus altos valores de separacion entre facilidades. Aunque el costo de lo anterior seria un

modelo matematicamente complicado.

121



Referencias

Alif, A. y Badiru, A. B. (1996). "FLEXPERT: facility layout expert system using fuzzy linguistic
relationships codes.” 11E Transactions: 28 (4), 295-308.

Armour, G. C. y Buffa, E. (1963). "A heuristic algorithm and simulation approach to relative location of
facilities." Management Science: 9 294-309.

Bara, A. y Dusserre, G. (1997). "The use of water curtains to protect firemen incase of heavy gas
dispersion.” Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 10 (3), 179-183.

Barbosa-Pdvoa, A. P., Mateus, R. y Novais, A. Q. (2001). "Optimal two-dimensional layout of industrial
facilities." International Journal of Production Research: 39 (12), 2567-2593.

Barbosa-Pdévoa, A. P., Mateus, R. y Novais, A. Q. (2002). "Optimal 3D layout of industrial facilities."
International Journal of Production Research: 40 (7), 1669-1698.

Bathe, K.-J. y Zhang, H. (2009). "A mesh adaptivity procedure for CFD and fluid-structure interactions.”
Computers and Structures: 87 604-617.

Benjamin, T. B. (1968). "Gravity currents and related phenomena.” Journal of Fluid Mechanics: 31 (2),
209-248.

BETE Fog Nozzle, 1. (2007). Nozzles for industry, pollution control and fire protection. Engineered
spraying solutions: 116.

Bird, R. B., Stewart, W. E. y Lightfoot, E. N. (1998). Transport Phenomena, John Wiley and Sons.

Blocken, B., Carmeliet, J. y Stathopoulos, T. (2007). "CFD evaluation of wind speed conditions in
passages between parallel buildings—effect of wall-function roughness modifications for the
atmospheric boundary layer flow." Journal of Wind Engineering and Industrial Aerodynamics: 95
(9-11), 941-962.

Bowonder, B. (1987). "The Bhopal accident.”" Technological Forecasting and Social Change: 32 (2), 169-
182.

Brighton, P. W. M. y Prince, A. J. (1987). "Overall properties of the heavy gas clouds in the Thorney
Island phase 11 trials." Journal of Hazardous Materials: 16 103-138.

CCPS (1989a). Guidelines for chemical process guantitative risk analysis, Center for chemical process
safety of the AIChE, New York, New York.

CCPS (1989b). Guidelines for process equipment reliability data with data tables, Center for chemical
process safety of the AIChE, New York, New York.

CCPS (1992). Guidelines for hazard evaluation procedures, Center for chemical process safety of the
AIChE, New York, New York.

CCPS (1996). Guidelines for evaluating process plant building for external explosions and fires, Center
for chemical process safety of the AIChE, New York, New York.

122



CCPS (1997). Postrelease mitigation technology in the chemical process industry, Center for chemical
process safety of the AIChE, New York, New York.

CCPS (2000). Guidelines for Chemical Process Quantitative Risk Analysis, Center for chemical process
safety of the AIChE, New York, New York.

CCPS (2003). Guidelines for facility siting and layout, Center for chemical process safety of the AIChE,
New York, New York.

Churakov, S. V. y Gottschalk, M. (2003). "Perturbation theory based equation of satate for polar
molecular fluids: 1. Pure Fluids." Geochimica et Cosmochimica Acta: 67 (13), 2397-2414.

Colenbrander, G. W. (1980). "A mathematical model for the transient behaviour of dense vapour clouds."
Loss Prevention and Safety Promotion: 3 1104.

Cox, R. A. y Roe, D. R. (1977). A model of the dispersion of dense vapour clouds. 2nd Symposium on
Loss Prevention and Safety Promotion, Heidelberg, Alemania.

CPR (2005). Guidelines for quantitative risk assessment "Purple book", CPR 18E, Publication Series on
Dangerous Substances (PGS 3), Hague, Netherlands: The State Secretary of Housing Spatial
Planning and the Environment (VROM).

CPR (2009). Methods for determination of possible damage "Green book™, CPR 16E, Publication Series
on Dangerous Substances (PGS 3), Hague, Netherlands: The State Secretary of Housing Spatial
Planning and the Environment (VROM).

Crowl, D. A. y Louvar, J. F. (2002). Chemical process safety, fundamentals with applications. New
Jersey, Prentice Hall International Series in the Physical and Chemical Engineering Sciences.

Cuadros, F., Cachadifia, 1. y Ahumada, W. (1996). "Determination of Lennard-Jones interaction
parameters using a new procedure.” Molecular engineering: 5 319-325.

Dandrieux-Bony, A., Dimbour, J.-P. y Dusserre, G. (2005). "A simple model for calculating chlorine
concentrations behind a water spray in case of small releases.” Journal of Loss Prevention in the
Process Industries: 18 (4-6), 245-253.

Deaves, D. M. y Lines, I. G. (1998). "The nature and frequency of low wind speed conditions." Journal of
Wind Engineering and Industrial Aerodynamics: 73 (1), 1-29.

Diaz-Ovalle, C., Vazquez-Roman, R. y Mannan, M. S. (2010). "An Approach to Solve the Facility
Layout Problem Based on the Worst-Case Scenario." Journal of Loss Prevention in the Process
Industries: 23 (3), 385-392.

Diaz-Ovalle, C. O., Vazquez-Roman, R. y Mannan, S. (2009). "Determinacion de los factores del peor
escenario en la emision de gases toxicos." Informacion Tecnologica: 20 1-9.

DiMaio, L. R. y Norman, E. C. (1988). "Performance of aqueous hazmat foams on selected hazardous
materials.”, Plant Operations Progress: 7 (3), 195-198.

123



Dimbour, J. P., Dandrieux, A., Gilbert, D. y Dusserre, G. (2003a). "The use of water sprays for mitigating
chlorine gaseous releases escaping from a storage shed." Journal of Loss Prevention in the
Process Industries: 16 (4), 259-269.

Dimbour, J. P., Gilbert, D., Dandrieux, A. y Dusserre, G. (2003b). "Assessment of the effectiveness of
downward water sprays for mitigating gaseous chlorine releases in partially confined spaces."”,
Journal of Hazardous Materials: 96 (2-3), 127-141.

Dreux, M. S. (2005). "Defending OSHA facility siting citations: Issues and recommendations.” Process
Safety Progress: 24 (2), 77-78.

Drezner, Z. y Wesotowsky, G. O. (1985). "Layout of facilities with some fixed points."” Computers &
Operations Research: 12 (6), 603-610.

Drira, A., Pierreval, H. y Hajri-Gabouj, S. (2007). "Facility Layout Problems: A Survey." Annual
Reviews in Control: 31 (2), 255-267.

EAC (2003). Encyclopedia of atmospheric Sciences. J. Holton, J. PyleyJ. Curry, Elsevier Science Ltd.

Ermak, D. L., Chan, S. T., Morgan, D. L. y Morris, L. K. (1982). "A comparison of dense gas dispersion
model simulations with burro series LNG spill test results.” Journal of Hazardous Materials: 6 (1-
2), 129-160.

Faveri, D. M. D., Pastorino, R., Fumarola, G. y Ferraiolo, G. (1984). "Mixing of gas clouds by water
barriers.", Journal of Occupational Accidents: 5 (4), 257-263.

Finney, D. J., Holt, L. B. y Sheffield, F. (1975). "Repeated estimations of an immunological response
curve." Journal of Biological Standardization: 3 (1), 1-9.

Foulds, L. R. (1983). "Techniques for facilities layout: Deciding which pairs of activities ahould be
adjacent.” Management Science: 29 (12), 1414-1426.

Francis, R. L. y White, J. A. (1974). Facility Layout and location an analytical approach. Englewood
Cliffs, NJ, Prentice-Hall.

Frost, R. (1947). "Atmospheric Turbulence." Quarterly Journal of the Royal Meteorological Society: 74
(321-322), 316-338.

Fthenakis, V. M. (1993). "HGSPRAY: A complete model of spraying unconfined gaseous releases.”,
Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 6 (5), 327-331.

Fthenakis, V. M. y Zakkay, V. (1990). "A theoretical study of absorption of toxic gases by spraying.”
Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 3 (2), 197-206.

Fuchino, T., Itoh, T. y Muraki, M. (1996). "Arrangenment of process equipment modules with
consideration of plant safety.” Journal of Chemical Engineering of Japan: 39 896.

Galbraith, L. y Miller, W. (1990). "A multifactor approach to selecting computer generated electronics
assembly facility layouts.” Computers Industrial Engineering: 18 (1), 1-11.

Georgiadis, M. C. y Macchietto, S. (1997). "Layout of process plants: A novel approach." Computers &
Chemical Engineering: 21 (S1), S337-S342.

124



Georgiadis, M. C., Schilling, G., Rotstein, G. E. y Macchietto, S. (1999). "A general mathematical
programming approach for process plant layout.” Computers & Chemical Engineering: 23 (7),
823-840.

Gerald, C. F. y Wheatley, P. O. (1992). Applied numerical analysis, Addison-wesley Publishing
Company.

Germeles, A. E. y Drake, E. M. (1975). Gravity spreading and atmospheric dispersion of LNG vapor
clouds. Fourth International Symposium on Transport of Hazardous Cargoes by Sea and Inland
Waterways, Jacksonville, Florida.

Gifford, F. A. (1961). "Use of routine meteorological observations for estimating atmospheric
dispersion.” Nucl. Safety: 2 (4), 47.

Goetschalckx, M. y Irohara, T. (2007) "Efficient Formulations for the Multi-Floor Facility Layout
Problem with Elevators." Optimization Online, DOI:

Green, R. H. y Al-Hakim, L. (1985). "A Heuristic for Facilities Layout Planning." International Journal of
Managemente Science: 13 469-474.

Griffiths, R. F. (1994). "Errors in the use of the Briggs parameterization for atmospheric dispersion
coefficients.”" Atmospheric Environment: 28 (17), 2861-2865.

Gunn, D. J. y Al-Asadi, H. D. (1987). "Computer-aided layout of chemical plant: a computational method
and case study." Computer-Aided Design: 19 (3), 131-140.

Hanna, S. R., Hansen, O. R., Ichard, M. y Strimaitis, D. (2009). "CFD model simulation of dispersion
from chlorine railcar releases in industrial and urban areas.”, Atmospheric Environment: 43 (2),
262-270.

Havens, J. A. (1982). "A description and computational assessment of the SIGMET LNG vapor
dispersion model." Journal of Hazardous Materials: 6 (1-2), 181-195.

Henly, E. J. y Seader, J. D. (1999). Equilibrium-Stage Separation Operations in Chemical Engineering,
John Wiley & Sons.

Heragu, S. S. (1992). "Recent models and techniques for solving the layout problem.” European Journal
of Operational Research: 57 136-144.

Heragu, S. S. y Kusiak, A. (1991). "Efficient models for the facility layout problem." European Journal of
Operational Research: 53 (1), 1-13.

Heskestad, G., Kung, H.-C. y Todtenkopf, N. F. (1981). Air entrainment into water sprays. Factory
Mutual System. F. M. Research. Norwood, Massachusetts, Factory Mutual Research Corporation.

Hiltz, R. M. (1982). "Mitigation of the vapor hazard from silicon tetrachloride using water-based foams.",
Journal of Hazardous Materials: 5 (3), 169-175.

Hirsch, C. (2007). Numerical Simulation of Inviscid Flows. Numerical Computation of Internal and
External Flows (Second Edition). Oxford, Butterworth-Heinemann: 545-597.

Jagger, S. F. (1983). Formulations of the dense gas dispersion problem.

125



Jayakumar, S. y Reklaitis, G. V. (1994). "Chemical plant layout via graph partitioning-l. Single level,."
Computers & Chemical Engineering: 18 (5), 441-458.

Jayakumar, S. y RekKlaitis, G. V. (1996). "Chemical plant layout via graph partitioning-11. Multiple
levels." Computers & Chemical Engineering: 20 (5), 563-578.

Jonsson, L., Karlsson, E. y Thaning, L. (2005). "Toxic gas clouds: Effects and implications of dry
deposition on concentration.”" Journal of Hazardous Materials: 124 (1-3), 1-18.

Jung, S., Ng, D., Laird, C. D. y Mannan, M. S. (2010a). "A new approach for facility siting using
mapping risks on a plant grid area and optimization.” Journal of Loss Prevention in the Process
Industries: 23 (6), 824-830.

Jung, S., Ng, D., Lee, J.-H., Vazquez-Roman, R. y Mannan, M. S. (2010b). "An approach for risk
reduction (methodology) based on optimizing the facility layout and siting in toxic gas release
scenarios.” Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 23 (1), 139-148.

Kaiser, G. D. y Walker, B. C. (1978). "Releases of anhydrous ammonia from pressurized containers _the
importance of denser-than-air mixtures.” Atmos. Environment: 12 (12), 2289-2300.

Ketcham, R. L., Malstrom, E. M. y McRoberts, K. L. (1989). "A comparison of three computer assited
facilities design algorithms.” Computers Industrial Engineering: 16 (3), 375-386.

Kletz, T. (2009). What went wrong?: case histories of process plant disastres and how they could have
been avoided. Oxford, UK, Butterworth-Heinemann/IChemE.

Kochhar, J. S., Foster, B. T. y Heragu, S. S. (1998). "Hope: A genetic algorithm for the unequal area
facility layout problem.” Computers & Operations Research: 25 (7-8), 583-594.

Lee, R. C. y Moore, J. M. (1967). "CORELAP-Computerized Relationship Layout Planning." Journal of
Industrial Engineering: 18 (3), 195-200.

Lines, I. G., Deaves, D. M. y Atkins, W. S. (1997). "Practical modeling of gas dispersion in low wind
speed conditions, for application in risk assessment.” Journal of Hazardous Materials: 54 (3),
201-226.

Mannan, S., Ed. (2005). Lee's Loss Prevention in the Process Industries, Elsevier Butterworth-Heinemann
Publications.

Markiewicz, M. (2006). Modelling of air pollution dispersion. 2511.

Martins, V. C., Candido, m. A. B. y Coelho, L. d. S. (2006). "Solving facility layout problem with a set of
geometric Hard-constraints using tabu search.” Advances in Soft Computing: 34 251-256.

Martinsen, W. E. (1992). "Notes on a few vapor suppression techniques.", Plant Operations Progress: 11
(1), 23-26.

Marx, J. D. y Cornwell, J. B. (2008). The imporatance of weather variations in a guantitative risk
analysis. Making Safety Second Nature & WCOGI, College Station, Tx.

McQuaid, J. (1985). "Objectives and design of the phase | heavy gas dispersion trials.” Journal of
Hazardous Materials: 11 1-33.

126



McQuaid, J. (1987). "Design of the thorney island continuous release trials." Journal of Hazardous
Materials: 16 1-8.

McQuaid, J. y Fitzpatrick, R. D. (1981). The uses and limitations of water-spray barriers. The
containment and dispersion of gases by water sprays. D. V. Greenwood. North Western Branch,
Institution of Chemical Engineers.

McQuaid, J. y Fitzpatrick, R. D. (1983). "Air entrainment by water sprays: Strategies for application to
the dispersion of gas plumes."” Journal of Occupational Accidents: 5 (2), 121-133.

McRae, G. J., Goodin, W. R. y Seinfeld, J. H. (1982). "Development of a second-generation mathematical
model for urban air pollution- I. Model formulation.”, Atmospheric Environment: 16 (4), 679-
696.

Mecklenburgh, J. C. (1985). Process Plant Layout. New York.

Meroney, R. N. (1993). "Bluff-body aerodynamics influence on transport and diffusion of hazardous
gases: shelterbelts and vapor barrier fences.”, Journal of Wind Engineering and Industrial
Aerodynamics: 49 (1-3), 141-156.

Meroney, R. N. y Neff, D. E. (1985). "Numerical modelling of water spray barriers for dispersing dense
gases.” Boundary Layer Meteorology: 31 233-247.

Modarres, M. (2006). Risk Analysis in Engineering. Techniques, Tools and trends, Taylor and Francis
Group-U.S.

Molag, M., Schoten, H. y Powell-Price, M. (2001). "Effective applications of fluid curtains to mitigate
incidental gas releases.” Loss Prevention and Safety Promotion in the Process Industries: 1051-
1058.

Moodie, K. (1985). "The use of water spray barriers to disperse spills of heavy gases.” Plant Operations
Progress: 4 (4), 234-241.

Moore, P. A. C. y Rees, W. D. (1981). Forced dispersion of gases by water and steam. The containment
and dispersion of gases by water sprays. D. V. Greenwood. North Western Branch, Institution of
Chemical Engineers.

Morawska, N. S. H. a. L. (2006). " A review of dispersion modelling and its application to the dispersion
of particles: An overview of different dispersion models available." Atmospheric Environment:
40 (30), 5902-5928.

Morgan, D. L., Morris, L. K. y Ermak, D. L. (1983). SLAB: A time-dependent computer model for the
disperison of heavy gases released in the atmosphere. Livermore, California, lawrence Livermore
Laboratory: 15.

Naamansen, P., Baraldi, D., Hjertager, B. H., Solberg, T. y Cant, S. (2002). "Solution adaptive CFD
simulation of premixed flame propagation over various solid obstructions.” Journal of Loss
Prevention in the Process Industries: 15 189-197.

Nikuradse, J. (1930). "Untersuchungen Uber turbulente Strémungen in nicht kreisformigen Rohren."”
Archive of Applied Mechanics 1(3), 306-332.

127



Ooms, G. y Tennekes, H. (1984). Atmospheric dispersion of Heavy gases and small particles. Berlin.

Palazzi, E., Curr0, F. y Fabiano, B. (2007). "n-Compartment mathematical model for transient evaluation
of fluid curtains in mitigating chlorine releases.” Journal of Loss Prevention in the Process
Industries: 20 (2), 135-143.

Papageorgiou, L. G. y Rotstein, G. E. (1998). "Continous-domain mathematical models for optimal
process plant layout.” Industrial and Engineering Chemistry Research: 37 (9), 3631-3639.

Pasquill, F. (1961). "The estimation of the dispersion of windborne materials.” Met. Mag.: 90 (1063), 33.

Patsiatzis, D. I., Knight, G. y Papageorgiou, L. G. (2004). "An MILP approach to safe process plant
layout.” Trans IChemE Part A: Chemical Engineering and Design: 82 (A5), 579-586.

Patsiatzis, D. I. y Papageorgiou, L. G. (2002). "Optimal multi-floor process plant layout." Computers &
Chemical Engineering: 26 (4-5), 575-583.

Penteado, F. D. y Ciric, A. R. (1996). "An MINLP approach for safe process plant layout." Industrial and
Engineering Chemistry Research: 35 (4), 1354-1361.

Pietersen, C. M. y van het Veld, B. F. P. (1992). "Risk assessment and risk contour mapping." Journal of
Loss Prevention in the Process Industries: 5 (1), 60-63.

Puls, E., Engelhardt, F. y Hartwig, S. (2001). "Investigation on the mitigation during accidental release of
heavy gas by technical devices." Loss Prevention and Safety Promotion in the Process Industries:
1149-1152.

Puttock, J. S. (1987). "Analysis of meteorological data for the Thorney Island Phase | trials.” Journal of
Hazardous Materials: 16 43-74.

Puttock, J. S. y Colenbrander, G. W. (1985). "Thorney island data and dispersion modelling." Journal of
Hazardous Materials: 11 381-397.

Rana, M. A., Cormier, B. R., Suardin, J. A., Zhang, Y.y Mannan, M. S. (2008). "Experimental Study of
effective Water Spray Curtain Application in Dispersing Liquefied natural Gas Vapor Clouds.”
Process Safety Progress: 27 (4), 345-353.

Ratcliff, M. A., Petersen, R. L., Schatz, K. W. y Heskestad, G. (1993). "Physical modeling of water
sprays - comparison against field operations.”, Process Safety Progress: 12 (3), 143-146.

Rege, M. A. y Tock, R. W. (1996). "Estimation of point-source of hydrogen sulfide and ammonia using a
modified Pasquill-Gifford approach.” Atmospheric Environment: 30 (18), 3181-3195.

Richardson, L. F. (1925). "Turbulence and vertical temperature difference near trees." Philosophic
Magazine: 49 81.

Richardson, L. F. (1926). "Atmospheric diffusion sown on a distance-neighbour graph.” Proceedings of
the Royal Society of London. Series A.: 110 (756), 709-737.

Rizzi, A. y Engquist, B. (1987). "Selected topics in the theory and practice of computational fluid
dynamics." Journal of Computational Physics: 72 (1), 1-69.

128



Roberts, O. F. T. (1923). "The theoretical seattering of smoke in a turbulent atmosphere.” Proc. R. Soc.:
104 640.

Saltelli, A., Chan, K. y Scott, E. M. (2008). Sensitivity analysis, John Wiley & Sons.

Sander, R. (1999). Compilation of Henry's Law Constants for Inorganic and Organic Species of Potential
Importance in Environmental Chemistry.

Scargiali, F., Rienzo, E. D., Ciofalo, M., Grisafi, F. y Brucato, A. (2005). "Heavy gas dispersion
modelling over a topographically complex mesoscale a CFD based approach.” Process Safety and
Environment Protection: 83 242-256.

Schatz, K. W. y Fthenakis, V. M. (1994). "Mitigation of hydrogen fluoride aerosols by dry powders.",
Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 7 (6), 451-456.

Schatz, K. W. y Koopman, R. P. (1990). "Water spray mitigation of hydrofluoric acid releases."”, Journal
of Loss Prevention in the Process Industries: 3 (2), 222-233.

Scheffler, N. E., Green, L. S. y Frurip, D. J. (1993). "Vapor suppression of chemicals using foams.",
Process Safety Progress: 12 (3), 151-157.

Schick, R. J. (2006). Spray technology Reference Guide: Understanding drop size. Wheaton, IL, Spray
Analysis and Research Services, Spraying Systems Co.

Schmidt-Traub, H., Holtkotter, T., Lederhose, M. y Leuders, P. (1999). "An approach to plant layout
optimization." Chemical Engineering & Technology: 22 (2), 105-109.

Sheehof, J. M. y Evans, W. O. (1967). "automated Layout Design Program.” The Journal of Industrial
Engineering: 18 (12), 690-695.

Sheppard, P. A. (1947). "The aerodynamic drag of the earth's surface and the value of Karman's constant
in the lower atmosphere." Proceedings of the Royal Society of London. Series A.: 188 (1013),
208-222.

Sklavounos, S. y Rigas, F. (2004). "Validation of turbulence models in heavy gas dispersion over
obstacles.”, Journal of Hazardous Materials: 108 (1-2), 9-20.

Spicer, T. O., Havens, J. A, Tebean, P. A. y Key, L. E. (1986). DEGADIS: a heavier-than-air gas
atmospheric dispersion model developed for the US Coast Guard. Proc. Ann. Conf., Am. Poll.
Control Ass.

St-Georges, M. y Buchlin, J.-M. (1995). Heat transfer in liquid curtains mitigating pollutant reseases.
Loss Prevention and safety promotion in the process industries, Antwerp, Belgium.

Steidle, T. C., Meroney, R. N., Neff, D. E., Shin, S. H., Tan, T. Z. y Wu, G. (1990). "Analysis of vapor
barrier experiments to evaluate their effectiveness as a means to mitigate HF cloud
concentrations.”, Journal of Wind Engineering and Industrial Aerodynamics: 36 (1-3), 633-641.

Sullivan, D. A., Holdsworth, M. T. y Hlinka, D. J. (2004). "Monte Carlo-based dispersion modeling of
off-gassing releases from the fumigant metam-sodium for determining distances to exposure
endpoints.” Atmospheric Environment: 38 (16), 2471-2481.

129



Sutton, O. G. (1949). "The application to micrometeorology of the theory of turbulent flow over rough
surfaces." Quarterly journal of the Royal meteorological society: 75 (326), 335-350.

Sutton, O. G. (1953). Micrometeorology. New York, McGraw-Hill.

Tauseef, S. M., Rashtchian, D. y Abbasi, S. A. (2011). "CFD-based simulation of dense gas dispersion in
presence of obstacles.” Journal of Loss Prevention in the Process Industries: 24 (4), 371-376.

Tauseef, S. M., Rashtchian, D., Abbasi, T. y Abbasi, S. A. "A method for simulation of vapour cloud
explosions based on computational fluid dynamics (CFD)." Journal of Loss Prevention in the
Process Industries: In Press, Corrected Proof

Taylor, J. R. (2005). Hazardous Materials Release and Accident Frequencies for Process Plant, Taylor
Associates ApS. I: 4.5-4.10.

te Riele, P. H. M. (1977). "The atmospheric dispersion of heavy gases emitted at or near ground level.",
Loss Prevention and Safety Promotion: 2 347.

Tong, P. y Rossettos, J. N. (1977). Finite element method. Basic technigue and implementation, Dover
Publications, Inc.

Tu, J., Yeoh, G. H. y Liu, C. (2008). Introduction. Computational Fluid Dynamics. Burlington,
Butterworth-Heinemann: 1-28.

Ulke, A. G. (2000). "New turbulent parameterization for a dispersion model in the atmospheric boundary
layer." Atmospheric Environment: 34 (7), 1029-1042.

Uznanski, D. T. y Buchlin, J.-M. (1998). Mitigation of industrial hazards by water spray curtains. The
international emergency management society conference. T. G. W. University. Washington, D. C.

van Ulden, A. P. (1974). "On the spreading of a heavy gas released near the ground.” Loss Prevention and
Safety Promotion: 1 221.

van Ulden, A. P. (1978). "Simple estimates for vertical diffusion from sources near the ground.”
Atmospheric Environment (1967): 12 (11), 2125-2129.

Véazquez-Roman, R., Lee, J.-H., Jung, S. y Mannan, M. S. (2008). Designing plant layouts with toxic
releases based on wind statistics. IASTED International Conference on Modelling and
Simulation, paper 620-018, May 26-28, Quebec, Canada.

Véazquez-Roman, R., Lee, J.-H., Jung, S. y Mannan, M. S. (2010). "Optimal facility layout under toxic
release in existing plants.” Computers & Chemical Engineering: 34 122-133.

Westerlund, J., Papageorgiou, L. G. y Westerlund, T. (2007). "A MILP Model for N-dimensional
allocation." Computers & Chemical Engineering: 31 (2), 1702-1714.

Witlox, H. W. M. (1994a). "The HEGADAS model for ground-level heavy-gas dispersion-I. Steady-state
model." Atmospheric Environment: 28 (18), 2917-2932.

Witlox, H. W. M. (1994b). "The HEGADAS model for ground-level heavy-gas dispersion Il. Time-
dependent model." Atmospheric Environment: 28 (18), 2933-2946.

130



Woodburn, P. J. y Britter, R. E. (1996). "CFD Simulations of a tunnel fire-Part 1." Fire Safety Journal: 26
35-62.

Woodward, J. L. (1998). "Improving the effect of atmospheric stability class for dispersion modeling."
Process Safety Progress: 17 (1), 1-8.

Yang, T. y Benjaafar, S. (2001). FLQ: A software for Facility Layout with Queueing. Minneapolis, MN,
Division of Industrail Engineering, Department of Mechanical Engineering.

Yaws, C. (1978). Matheson Gas Data Book.

Yegnan, A., Williamson, D. G. y Graettinger, A. J. (2002). "Uncertainty analysis in air dispersion
modeling." Environmental Modelling & Software: 17 (7), 639-649.

Zeman, O. (1982). "The dynamics and modeling of heavierthan-air cold gas releases.” Atmos.
Environment: 16 (4), 741-751.

Zonato, C., Pagella, C. y Faveri, D. M. D. (1993). "Practical application of water barriers for the
mitigation of atmospheric releases.", Safety Science: 16 (3-4), 501-5009.

131



