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RESUMEN

La gran cantidad de accidentes industriales por emision de gases toxicos ha for-
zado tanto al sector industrial como al gubernamental a tomar medidas conducentes a
reducir el riesgo de los accidentes industriales. En este trabajo, las unidades de proceso
y servicios son agrupados en facilidades para convertir el problema en la determinacion
de la mejor ubicacion de las facilidades en un terreno destinado para este proposito. El
problema medular consiste en determinar la mejor ubicacion del cuarto de control don-
de se tiene la mayor probabilidad de ocurrencia de fatalidades por una emision toxica.

En el modelo propuesto, se calcula la concentracion del gas toxico desde el pun-
to de emision hasta el lugar donde se estime la existencia de personal. Los modelos de
dispersion sugeridos en la literatura son usados para calcular la concentracion en fun-
cion de la distancia de separacion. Dichos modelos permiten obtener la ubicacion de
concentraciones especificas considerando factores de dispersion estocasticos como la
velocidad y direccion del viento, y la condicion atmosférica. En particular, se revisa la
conveniencia de evitar el efecto estocastico de estos factores por lo que se desarrolld un
analisis que define el peor escenario para estos factores. Posteriormente, la concentra-
cion del gas toxico es convertida a probabilidad de fatalidades a través de la funcion
probit. Asi, el efecto aleatorio incluye tinicamente con la funcién probit. Adicionalmen-
te, se sigue la estrategia de concentracion de dafio minima para garantizar separaciones
minimas aceptables. Las concentraciones minimas son datos proporcionados por agen-
cias especializadas en seguridad e higiene industrial que complementan el uso de pro-
babilidades de dafio de la funcidon probit. La funcidén objetivo incluye el riesgo de
fatalidades, el costo del terreno requerido, y el costo de interconexion. El modelo inclu-
ye también restricciones para evitar que las facilidades sean alojadas fuera del terreno o
que se traslapen entre si. Los casos de estudio son resueltos con GAMS e incluyen la
dispersion pasiva y la de gases densos. Los resultados indican que la estrategia propues-
ta del peor escenario produce distribuciones mas seguras que la estrategia estocastica.
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Capitulo 1.

INTRODUCCION

El disefio de un proceso parte de la elaboracion del diagrama de flujo y el esca-
lamiento del equipo. Posteriormente se llega al problema de la instalacion, ubicacion e
interconexion de las unidades y accesorios del proceso. Este problema ha aquejado a la
ingenieria quimica por sus restricciones espaciales y costos de instalacion.

La experiencia en disefio de procesos y los accidentes industriales historicos han
obligado a mejorar la distribucion de los equipos basados en consideraciones heuristi-
cas. Las consideraciones heuristicas sobre la ubicacion de equipos han sido particulari-
zadas para cada tipo de proceso y equipo (Mecklenburgh, 1985). El desarrollo de
algoritmos heuristicos inici6 por ubicar a los equipos sujetos a una secuencia de proceso
y a diferentes formas geométricas que estos equipos representan (Armour y Buffa,
1963). Algunos de los algoritmos se enfocaron en distribuir equipos entre departamen-
tos de proceso que se encontraban interconectados (Hosni, 1978).

La complementacion de las consideraciones heuristicas se da con el uso de mo-
delos matematicos, los cuales han incluido la ubicacion de los equipos espacialmente
(Schmidt-Traub et al., 1998). La ubicacion de los equipos considera el area y la forma
geométrica de los equipos. Las principales restricciones geométricas que consideran
estos modelos son el area para la ubicacion de los equipos y la imposibilidad de que
varios equipos ocupen el mismo espacio geométrico. La optimizacion de la distribucion
de equipos se enfoca en la minimizacion de costos totales. El costo de la distribucion de
equipos se desglosa en costos de conexion y tuberia, costos de terreno y costos de es-
tructuras ¢ instalaciones (Schmidt-Traub et al., 1999).

La aplicacion de los modelos matematicos inici6 con la ubicacion de equipos de
dos dimensiones. La interconexion de los equipos formo parte de las restricciones de la
secuencia de proceso. Algunos modelos se enfocan a equipos ubicados en un solo nivel
(Georgiadis et al., 1999; Barbosa-Pévoa et al., 2001; Patsiatzis et al., 2004; Castillo,
2005; Westerlund et al., 2007) mientras que otros (Jayakumar y Reklaitis, 1994; Jaya-
kumar y Reklaitis, 1996; Papageorgiou y Rotstein, 1998) incluyen varios niveles con

interconexion de los equipos a través a distintos niveles. La mejor aproximacion a la



realidad en relacion a la distribucion de equipos se desarrolldé con modelos matematicos
que ubican a los equipos en tres dimensiones y en varios niveles (Georgiadis y Mac-
chietto, 1997; Georgiadis et al., 1999; Barbosa-Povoa et al., 2002b; Barbosa-Povoa et
al., 2002a).

La ubicacion de equipos ha sido parte central en la distribucioén industrial, aun-
que su aplicacion ha sido expandida a la distribucion de conjuntos de equipos o facili-
dades. Las facilidades también incluyen secciones administrativas, areas de servicios
industriales y cuartos de control. Dichas facilidades han sido distribuidas de manera
similar a equipos de dos dimensiones (Vazquez-Roman et al., 2007b). En este caso se
incluyen como restriccion la separacion de estas por medio de una calle de maniobras y
conserva las consideraciones de interconexion.

La mayoria de los modelos matematicos existentes sobre la distribucion de equi-
pos y facilidades no cubren en su totalidad las particularidades del proceso en materia
de seguridad. Algunos modelos consideran la seguridad en la distribucion de los equi-
pos y aumentan los costos en el disefo al tratar de disminuir los riesgos de accidentes.
Los mecanismos de proteccion a explosiones de equipos (Penteado y Ciric, 1996) y el
daflo a personas por emision de gases toxicos (Vazquez-Roman ef al., 2007b) son facto-
res que modifican el costo de la distribucion de equipos y facilidades.

Los equipos que presentan la posibilidad de emision de gases toxicos y contami-
nantes también deben ser modelados. Las dispersiones de gases toxicos y contaminantes
pueden ser descritas por una gama de modelos de difusion propuestos para gases densos
y ligeros. Los modelos de dispersion permiten conocer concentraciones a través del es-
pacio (Geeta et al., 1993; Luketa-Hanlin, 2006). Modelos sencillos de dispersion de ga-
ses ligeros, como el modelo de Pasquill-Gifford (1962) (Mannan, 2005c), y de gases
densos, como el modelo Germeles (1975) (Mannan, 2005a), son recurrentes a solucio-
nes proximas del modelado. La complejidad de los modelos aumenta por su aproxima-
cion a la realidad como lo demuestran los modelos DEGADIS, SLAB y FEM3 para
gases densos (Mannan, 2005a).

El dafio a personas por parte de gases toxicos y contaminantes se determina a
partir de la concentracion y tiempo de contacto (Berge et al., 1986). La determinacion
de los parametros de afectacion ha sido estandarizada por distintos organismos especia-
lizados en la salud y seguridad en el trabajo en cada pais (Alexeeff et al., 1992). Mate-

maticamente la cantidad de dafio por gases toxicos es descrita en el modelo probit a un



tiempo de contacto y una concentracion determinados, cuyos pardmetros provienen de
resultados experimentales sobre animales (Schubach, 1995).

El grado de afectacion de la emision de gases toxicos sobre el personal y la dis-
tancia de dafio desarrollada por la dispersion de gases toxicos es requerido para la solu-
cion de los modelos matematicos para la distribucion de equipos con emision de gases

tOX1cOs.

1.1 Justificacion

Los accidentes industriales relacionados a una inadecuada distribucion de equi-
pos con emision de gases toxicos mostraron la necesidad de formular modelos matema-
ticos aplicados a facilidades industriales donde su personal no se vea afectado por

emision y dispersion de gases toxicos.

1.2 Objetivo general
Obtener la distribucion espacial 6ptima de las facilidades usando modelos ma-

tematicos que incluyan el riesgo por dispersion de gases toxicos.

1.3 Objetivos particulares

Obtener modelos para la distribucion de facilidades restringidos por dispersion
de gases toxicos.

Aplicar los modelos obtenidos en la distribucion de facilidades en casos de estu-

dio con emision de gases tOXicos.

La organizacion tematica de esta tesis ha sido definida de tal forma que en el
segundo capitulo se describen de manera general los conceptos basicos de los fenome-
nos de dispersion de gases, el efecto de los factores de dispersion sobre la emision de
gases definiendo su peor escenario y los pardmetros de toxicidad para algunos gases
industriales. El capitulo tercero contiene los modelos matematicos propuestos para la
ubicacion optima de facilidades con emision de gases toxicos y la teoria de convexifica-
cion para la solucion del problema. Asimismo, el capitulo cuarto describe la herramien-
ta de solucion GAMS y presenta casos de estudio especificos. Finalmente, el capitulo

quinto muestra las conclusiones obtenidas en el desarrollo de este trabajo.



Capitulo 2.

DISPERSION Y TOXICIDAD DE GASES

En este capitulo se muestran los modelos matematicos provenientes de la solu-
cion de la ecuacion de difusividad convectiva en fenomenos de dispersion de gases den-
sos y ligeros. Estos modelos son aplicados en esta seccion para definir el peor escenario
en funcion de los factores de dispersion. Para esto, se describen los parametros que
afectan la prediccion de dichos modelos con un andlisis sobre las condiciones atmosfé-
ricas y de terreno, se seleccionan los modelos de dispersion que se utilizan en este traba-
jo describiendo su uso en casos de estudio, se muestra el calculo de la emision de gases
a partir de liquidos derramados, y se enuncian las caracteristicas y consideraciones para

la determinacion del grado de toxicidad de gases.

2.1 Parametros de dispersion

La dispersion de un gas se ve afectada por los parametros de dispersion que in-
cluyen la velocidad y direccion del viento, la estabilidad atmosférica y el perfil de tem-
peratura en forma vertical. Los parametros de dispersion influyen directamente sobre el
coeficiente de difusividad del gas en dispersion con el aire y se desarrollan en la capa
atmosférica limite formada entre el nivel del suelo y la tropdsfera. En la capa atmosféri-
ca limite se manifiesta una capacidad de mezclado importante entre los gases en disper-
sion.

Los efectos de dispersion provocados por el viento son proporcionales a la velo-
cidad del mismo. La velocidad del viento transfiere el momentum necesario para lograr
una mezcla homogénea entre el gas en dispersion y el aire; sin embargo, la calma o baja
velocidad del viento, entre 1 y 2m/s, no tiene el suficiente momentum para desarrollar
un buen mezclado y, por el contrario, crea una dispersion desfavorable (Lines et al.,
1997; Deaves y Lines, 1998; Crowl y Louvar, 2002; Lee et al., 2007).

La estabilidad atmosférica indica la capacidad de mezclado entre los gases que
se dispersan en el aire, y depende de la hora del dia, el tipo de terreno, la altura, la ra-

diacion solar, y la humedad del ambiente. Pasquill (1961) clasificé el nivel de disper-



sion de gases estableciendo categorias en la estabilidad atmosférica (Crowl y Louvar,
2002):
- Condicion atmosférica inestable (A).
- Condicion atmosférica neutra (D).
- Condicion atmosférica estable (F).
El perfil vertical de la velocidad del viento v puede estimarse usando alguna ex-

presion empirica como:

v=v, [ij 2.1)
ZV

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. La Tabla 2.1 muestra el valor del
indice p en relacion a las condiciones atmosféricas.

Las condiciones atmosféricas pueden también ser determinadas por el calculo
del nimero de Richardson, el cual permite relacionar los flujos de calma con los flujos

de turbulencia:

pg_pa L

_ (2.2)
Pu v

Ri=g

donde g es la aceleracion de la gravedad, p, y pa son las densidades del gas en disper-
sion y el aire respectivamente y / la altura de la mezcla del gas en dispersion (Mannan,

2005b).

Tabla 2.1. Relacion del numero de Richardson, indice P y las condiciones atmosféricas.

Condicion atmosférica Valor nimero de Richardson Indice p
Inestable (A) -1.0a-0.7 0.1
Neutro (D) 0.0 0.38
Estable (F) 0.05a0.11 0.62

Tomada de (Mannan, 2005b).



Los valores obtenidos por el numero de Richardson son relacionados con las
condiciones atmosféricas establecidas como se indica en la Tabla 2.1. El numero de Ri-
chardson experimenta cambios cuando aumenta la altura, debido a la variacion de la
temperatura, notandose en la densidad de los gases en dispersion. Por la variacion de la
temperatura en forma vertical, el nimero de Richardson es usado en modelos de disper-
sion complejos que consideran varias condiciones atmosféricas.

Los fendmenos de difusividad se incrementan por las caracteristicas de terreno
que no son obstaculo en el flujo del gas en dispersion. La resistencia al flujo del gas en
dispersion esta determinada por escenarios topograficos tales como superficies bosco-
sas, areas urbanas, costas y zonas maritimas, o llanos y areas rurales (Mannan, 2005f).

En la creacion de modelos matematicos generales se evita particularizar en las
caracteristicas de cada posible escenario. Sin embargo, Pasquill (1961) incluy6 defini-
ciones de los terrenos urbano y rural que permiten generalizar las propuestas de solu-
cion a los modelos con un cierto grado de particularizacion del escenario (Crowl y
Louvar, 2002). En este caso, el terreno urbano indica una resistencia al flujo del gas en
dispersion mientras que en el rural ocurre lo contrario.

La gran cantidad de trabajos existentes sobre gases en dispersion permitiéo com-
prender las afectaciones por las caracteristicas del terreno. Turner desarroll6 un experi-
mento para la dispersion de gases que incluye las condiciones de estabilidad en un
terreno urbano (Turner, 1964). Hankin desarrollé6 un modelo descriptivo de dispersion
de gases, continuas ¢ instantaneas, considerando la orografia de un terreno accidentado
0 rugoso, visualizando la influencia del terreno en la dispersion de gases (Hankin,
2003a; Hankin, 2003b). La siguiente seccion contiene una clasificacion de los modelos

de dispersion existentes.

2.2 Modelos de dispersion

Los modelos matematicos de dispersion tienen como propdsito el describir la
trayectoria y concentracion de los componentes gaseosos en dispersion. Los parametros
de dispersion requeridos en el modelo dependen de las simplificaciones del mismo.
Desde el punto de vista de fendémenos de transporte, el calculo de la dispersion se reali-

za aplicando la ecuacion de difusion convectiva (Crowl y Louvar, 2002):

ac,
—+Vve =v(D,vC) (2.3)



donde C; es la concentracion del gas en dispersion i, ¢ el tiempo, v vector de la velocidad

del gas en dispersion i, y Dj; el coeficiente de difusividad del gas i en el gas .

El objetivo de solucion de la ecuacion (2.3) es obtener el modelo que describa el
cambio de la concentracion C en las coordenadas espaciales con variacion en el tiempo.
Las caracteristicas particulares de la emision, como ubicacion espacial, y la forma ins-
tantanea o continua, son consideradas como condiciones frontera en la solucion de la
ecuacion de difusividad convectiva.

El problema es complejo por la dificultad que se tiene para obtener los valores
correctos del coeficiente de difusividad, Dj;, respecto a las coordenadas espaciales x, y, z
y el tiempo 7. Por esta razon, varios modelos analiticos existentes han sido resueltos por
métodos que evitan el uso del coeficiente de difusividad. Estos modelos se han clasifi-
cado como:

1. Modelo de caja: considera la capa atmosférica limite como un cubo en el cual los
gases de dispersion estan distribuidos homogéneamente. Estos modelos permiten la
obtencion de concentraciones promedio del gas en cualquier punto dentro del cubo.

2. Modelo gaussiano: usado para definir la distribucion del gas de dispersion en una
forma de probabilidad normal donde dicha distribucion se convierte en dato para la
obtencion de coeficientes de difusividad.

3. Modelo lagrangiano: analiza el movimiento de las particulas al azar para obtener su
trayectoria en coordenadas lagrangianas. La trayectoria de la dispersion es definida
para cada una de las particulas del analisis.

4. Modelo euleriano: describe el movimiento del flujo de la dispersion para cada com-
ponente del vector velocidad. Inclusive, las soluciones analiticas de estos modelos
se proponen como modelos de caja.

Los modelos analiticos mas usados provienen de modelos gaussianos debido a
su flexibilidad en la determinacion de los coeficientes de difusividad de gases en disper-
sion. Sutton (1953) propuso una distribucion gaussiana para la dispersion de gases con
la cual se representa la desviacion estandar de las concentraciones. Este modelo propor-
ciona de esta manera una aproximacion para los coeficientes de dispersion (Mannan,
2005¢).

Posteriormente Gifford (1961) consider6 la solucion de Sutton incorporando pa-
rametros de dispersion para cada una de las condiciones atmosféricas (Mannan, 2005d).

Las soluciones propuestas por Gifford parten de experimentos e incluyen correlaciones



referidas al tipo de terreno, urbano y rural, y condiciones atmosféricas. Griffiths incor-
poré correcciones sobre los parametros de dispersion de Gifford las cuales son las mas
usadas en la actualidad (Griffiths, 1994). La Tabla 2.2 muestra los parametros de dis-
persion obtenidos por Gifford (1961) que han sido simbolizados por la letra ¢ seguida
de un subindice propio a la coordenada espacial a la que corresponde. El caso del eje x
no esta incluido en esta tabla pues estd considerada como la direccion de flujo del fluido
para emisiones continuas.

Los modelos de dispersion dependen en general de las caracteristicas propias de
los gases. Cuando los gases tienen una densidad menor a la del aire e incluso muy pare-
cida se considera que la dispersion es pasiva; en caso contrario, la dispersion se describe
como de gas denso. La siguiente seccion describe los principales modelos usados ac-

tualmente en cada uno de los casos.

2.2.1 Modelos de dispersion pasiva

En la dispersion pasiva existe un efecto de flotacion durante la emision. Las
condiciones atmosféricas proporcionan las cualidades de inmersion, angulo de apertura
del penacho de la emision y la sinuosidad del trayecto que describe el modelo. La Figu-
ra 2.1 ilustra graficamente las cualidades de una dispersion pasiva, donde A simboliza la
sinuosidad del trayecto de la emision en un plano z, B el angulo de apertura del penacho

y C el efecto de inmersion.

Tabla 2.2. Parametros de dispersion (c,y oy) a una distancia x.

Condicion
. Gz Gy
atmosférica
A 0.24x(1 + 0.0001x)*? 0.32x(1 + 0.0004x)
Urbano D 0.14x(1 + 0.0003x) %~ 0.16x(1 + 0.0004x)
F 0.08x(1 + 0.0015x) %~ 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) °°

Tomados de (Crowl y Louvar, 2002).



El modelo de Roberts (1923) analiza el comportamiento de chimeneas con res-
pecto al tiempo resolviendo analiticamente la ecuacion (2.3). En la obtencion del mode-
lo se aplico una funcion de Bessel modificada debido a la anisotropia existente en los
coeficientes de difusion (Mannan, 2005¢). El modelo propuesto por Roberts ha sido par-

ticularizado para una emision a nivel elevado de forma continua en tres dimensiones:

2 2 2
R exp{_i[x_m_ﬁ_} 04
4(7rt)5 KxKyKz 4\ Kx Ky Kz

donde, C<,,. . es la concentracion del gas en dispersion a una coordenada espacial (x,
¥, z) en un tiempo ¢ de duracion de la emision, Q el flujo masico de la emision, ¢ el
tiempo de duracion de la emision, x, y, z las coordenadas espaciales, y Kx, Ky y Kz los
coeficientes de difusividad del gas en dispersion en el aire en las coordenadas (x, y, z).
La propuesta de soluciéon de Roberts fue modificada por Sutton (1953), quien
planteé un modelo matematico que aproxima el comportamiento de la dispersion de
forma gaussiana (Mannan, 2005c). En el modelo de Sutton la funcién de Bessel modifi-
cada es sustituida por el indice de difusion, n, y el parametro de difusion generalizada,
C. El indice de difusion depende de las condiciones de estabilidad atmosférica y esta

relacionado con el indice p,

2.5)

donde p es el exponente de la ecuacion (2.1) y np es el indice de difusion del modelo de
Sutton.

El pardmetro de difusion generalizada asume un valor proximo al de los parame-
tros de dispersion con valores propuestos experimentalmente a condiciones climaticas y
ubicacion de la fuente de emision. La ecuacion propuesta por Sutton proviene del mode-

lo de Roberts y es aplicable al caso de una emision continua con una fuente elevada:

2 2

0 v )V o (z+H) . (z+H)
C =—eXp| Xx°? == || exp| —x” +exp| —x? 26
R ToTert ST e 2 P & (2-6)



Fﬁﬂ?
H

-

Figura 2.1. Cualidades de dispersion pasiva.

donde C<,, - es la concentracion del gas en dispersion a una coordenada (x, y, z), Cx,
Cy y Cz los parametros de difusion, np el indice de difusion, y H la altura de la fuente
de emision.

Entre los modelos de solucion gaussiana a la ecuacion (2.3) se encuentra el de
Pasquill-Gifford (1962) (Mannan, 2005c). El modelo de Pasquill-Gifford determina
analiticamente los valores para los parametros de dispersion oy, 6y y 6,, los cuales de-
penderan de las condiciones atmosféricas y el tipo de terreno propuestas por Gifford

(1961) y tienen relacion con los coeficientes de Sutton (Mannan, 2005¢):
1 2 2-np
o, = EC" (vt) 2.7)

inclusive pueden relacionarse por medio del indice p como lo muestra la Tabla 2.1. La
Tabla 2.2 contiene los parametros de dispersion a distintas condiciones atmosféricas
propuestas por Pasquill (1961). Las diversas formas de emision conforman modelos
particulares, como el propuesto por Pasquill-Gifford para una emision en una fuente

elevada de forma continua en tres dimensiones:

2 2

0 ? (z—H) (z+H)
C.. . = exp| - exp| ———2 |+exp| ———~ 2.8
ror.z) 27vo,0, A s ? P 207 *P 207 8
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donde o, y o, son los parametros de dispersion. Recientemente, los modelos modifica-
dos de Pasquill-Gifford se han usado para analizar la dispersion en zonas costeras (Park
y Seok, 2007) y para calcular la distancia a la cual se tiene una concentracion dada en

un tiempo especifico después de una emision (Thomson et al., 2007).

2.2.2 Modelos de dispersion de gases densos

Los gases densos tienen normalmente un peso molecular mayor que el aire o
bien las condiciones a las que estan sometidos, presion, temperatura y humedad, crean
un comportamiento de nube densa. El experimento realizado por van Ulden (1974) de-
mostrd, por medio de la altura de la nube de dispersion, que los gases densos no siguen
en un inicio los patrones descritos en los modelos de gases ligeros (Mannan, 2005a).

El comportamiento de la dispersion de gases densos contiene influencia de la
gravedad. Una vez liberado el gas denso y, por efecto de la gravedad tiende a caer para,
posteriormente, aumentar en su dispersion y comportarse de manera similar a un gas
ligero. Durante las primeras dos etapas el mezclado del gas con el aire es muy poco por
ser minima la influencia de las condiciones atmosféricas en el inicio de la dispersion.

Los gases densos son susceptibles a cambios en su densidad por efectos de la
temperatura. La dispersion es afectada por los cambios de temperatura de forma vertical
que hacen complejo el modelo matematico que los describe. La dispersion con cambios
en la temperatura requiere la solucion simultanea de fendomenos de calor, masa y mo-
mentum para la obtencion de los modelos.

Un modelo propuesto por Mecklenburgh para gases inflamables parte de la emi-
sion de un gas denso donde el gas es liberado de forma continua o instantanea y forma
una nube que se expande. La consideracion de un punto fuera de la fuente de emision,
fuente virtual, ayuda a determinar la distancia que recorre la nube antes de expandirse
(Mecklenburgh, 1985).

Los modelos matematicos de dispersion de gases densos, como el modelo de
Cox (1977) y el modelo de Germeles (1975) (Mannan, 2005a), parten de una solucion
gaussiana de la ecuacion (2.3) sin considerar afectacion por la temperatura. Ambos mo-
delos consideran los parametros de dispersion propuestos por Gifford. El modelo de
Cox considera el nivel del suelo como punto de emision. El modelo de Germeles gene-
raliza las caracteristicas de la emision a diversas ubicaciones en la fuente de emision,

donde la expresion de dispersion en una emision continua sobre el nivel del suelo es:

11
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donde L es el ancho de la fuente de emision.

La variacion del tiempo durante una emision es descrita por el modelo DENZ,
Kaiser (1978) el cual es aplicable a una liberacion instantdnea (Mannan, 2005a). El mo-
delo CRUNCH de Jagger (1983) resuelve ecuaciones diferenciales sobre el flujo, tama-
flo de la nube y temperatura a lo largo de la distancia y aproxima el calculo de la
concentracion en forma de una dispersion gaussiana (Mannan, 2005a).

La influencia de la temperatura sobre la densidad de los gases es propuesta en el
modelo SLAB de Zeman (1982) cuya concentracion se modela de manera unidimensio-
nal (Mannan, 2005a). El viento indica la direccion de la concentracion en el modelo
SALB vy las condiciones del ambiente, determinadas por el nimero de Richardson, per-
miten obtener una la relacion de densidades entre el gas y el aire (Mannan, 2005a). El
modelo FEM3 proviene de la solucion simultanea de las ecuaciones de transferencia de
momentum, calor y masa y logra la descripcion de la dispersion de gases densos en tres
dimensiones (Ermak et al., 1982).

La comparacion de algunos de los modelos de dispersion de gases densos, Ger-
meles, SLAB y FEM3 con los experimentos realizados en el lago China, California por
Lawrence Livermore Nacional Laboratory permite comprender la idealidad de un mode-
lo sencillo, el modelo Germeles, y la tendencia realista de modelos méas elaborados en
su solucion como el modelo FEM3 (Ermak et al., 1982). La aproximacion a la realidad
exige la formacion de modelos complejos y algunos de ellos provienen de modelos sen-
cillos que han sido modificados.

La fusion de modelos permite obtener soluciones mas precisas, e.g., como los
modelos de Colenbrander (1980) y de te Riele (1977) fusionados en el modelo HEGA-
DAS. Los resultados provenientes de HEGADAS son concentraciones que varian en
tres dimensiones considerando cambios en la temperatura y distintas condiciones atmos-
féricas de forma simultanea (Mannan, 2005a).

La evolucion matematica de los modelos logra una mayor prediccion en la dis-
persion como la formacion del modelo DEGADIS, Spicer (1986), proveniente del mo-
delo HEGADAS. El modelo DEGADIS tiene la diferencia con su antecesor en

considerar transferencia de calor con conveccion forzada, permitir la variacion en el
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tiempo y describir una correccion en la estratificacion del flujo en forma vertical, como
lo descrito por Havens (1986) (Mannan, 2005a). Actualmente los modelos de dispersion
de gases densos son utilizados para mostrar el comportamiento de nubes de gases toxi-
cos (Yegnan et al., 2002; Sklavounos y Rigas, 2004; Dandrieux-Bony et al., 2005;
Jonsson et al., 2005).

Las siguientes secciones presentan una comparacion de la dispersion, desarrolla-
da en este trabajo, con varios modelos aplicados a los casos de dispersion pasiva y de
gases densos, asi como la realizacion del calculo de emision de gas cloro como liquido

derramado presentando cambio de fase, debido a que es comun en la industria.

2.3 Calculo de la dispersion pasiva

La prediccion de la concentracion de un gas ligero en dispersion describe la in-
fluencia de las condiciones climaticas y de terreno. La obtencion de los pardmetros de
dispersion delimita el uso de los modelos matemadticos. El modelo de Sutton, ecuacion
(2.6), cuenta con valores de parametros propuestos por su aproximacion a mediciones
experimentales. Por otro lado, el modelo de Pasquill-Gifford, ecuacion (2.8), cuenta con
funciones analiticas para el calculo de los parametros de dispersion. Asi pues, se opta
por plantear el comportamiento de ambos modelos y definir el modelo usado en este
trabajo.

La aplicacion comun de la dispersion pasiva se da en la modelacion de chime-
neas de gases de combustion. El flujo de emision, Q, para una chimenea de SO, es con-
siderado como de 80 g's con una altura del nivel del suelo, H, de 60 m (Crowl y
Louvar, 2002). En este caso los modelos determinaron la concentracion del gas en dis-
persion solo en la direccion del viento, x, por lo cual, la coordenada y tuvo un valor de 0
y la coordenada z se consider6 de 1 metro sobre la linea horizontal de la emision.

En el caso particular de la altura de emision de la fuente, H, a 60 metros sobre el
nivel del suelo y una velocidad del viento, v, a 5 m's”, Sutton propone los valores de
0.09 m*'* para ambos parametros de difusion Cy y Cz, y 0.25 para el indice de difu-
sion, n. La aplicacion de valores y consideraciones en la ecuacion (2.6) formulo el mo-
delo para determinar la concentracion del gas, C, respecto a la distancia de emision en

direccion del viento:

_ 628.7603

(x) — 1.75

- [ exp(-3086.42x7* )+ exp(~1380.20x ) | (2.10)
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donde C<x> es la concentracion del gas en dispersion dada en g'm™ y x es la distancia

horizontal a la emision en direccion del viento dada en metros.

El comportamiento del modelo de Sutton a las condiciones listadas anteriormen-
te estd descrito en la Figura 2.2. El decaimiento exponencial en la curva proviene de la
naturaleza matematica del modelo. La disminucion de la concentracién del gas en dis-
persion se debe a su mezcla con el aire durante el recorrido horizontal realizado en di-
reccion del viento. La concentracion maxima de la grafica se encuentra en un punto
dentro del penacho, cercano al centro de éste en la direccion x. El punto inicial de la
curva con un valor de concentracion cercano a cero indica la distancia a la emision en la
cual no existe gas de dispersion para la coordenada z ubicada un metro sobre la fuente
de emision debido a la apertura del angulo del penacho.

El modelo de Pasquill-Gifford considera las condiciones climaticas y las consi-
deraciones del terreno en el calculo de los parametros de dispersion. El caso de disper-
sion anterior fue reproducido en el modelo de Pasquill-Gifford a una condicion
atmosférica estable y un terreno rural, fundamentado en el valor es del indice de difu-
sion. La condicion atmosférica moderadamente inestable (B) tiene el valor del indice p
cercano al obtenido por la relacion con el valor del indice de difusion, ecuacion (2.5).

Las consideraciones del caso de la chimenea de SO, fueron aplicadas a la ecua-
cion (2.8) y determinaron un modelo similar a la ecuacion (2.10) que incluye las fun-

ciones analiticas de los parametros de dispersion oy y G,:

0,25

0,2 1

0,15

0,1 1

0,05

Concentracion, (g/m”3)

0 200 400 600 800 1000
Distancia, m

Figura 2.2. Comportamiento del modelo de Sutton para el caso de emision de SO».
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siendo oy y o, referidos a una condicion atmosférica moderadamente inestable en terre-

no rural,
o, =0.016x(1+0.0003x)™"" (2.12)
o, =0.04x(1+ 0.0001x)™ (2.13)

donde C-,- es la concentracion del gas en dispersion dada en grm™ y x la distancia hori-
zontal a la emision en direccion del viento dada en metros.

El comportamiento descrito por el modelo de Pasquill-Gifford, Figura 2.3, tiene
la misma explicaciéon que el modelo de Sutton. Las concentraciones varian debido a di-
ferencia en los valores de los parametros de dispersion en cada modelo. Sin embargo, se
observa un calculo de concentracion menor en el modelo de Sutton, debido a los valores
experimentales propuestos como parametros de este modelo. Por tal motivo, en este tra-
bajo se opta por el modelo de Pasquill-Gifford, el cual presenta sobreestimacion de cal-

culos y las aproximaciones experimentales son de mayor precision.
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0,1 {

Concentracion, (g/m”"3)

0 100 200 300 400 500
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Figura 2.3. Curva de dispersion para el modelo de Pasquill-Gifford en el caso de la emi-
sion de SO;.
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2.4 Caso de estudio de dispersion de gases densos: Cloro

En esta seccion se realiza un analisis de dispersion cuando se presenta la emision
de cloro debido a que ha sido un caso frecuentemente presentado en la industria y anali-
zado en varios articulos (Griffiths y Fryer, 1988; Khan y Abbasi, 1999; Dandricux-
Bony et al., 2005; Vazquez-Roman et al., 2007b). El cloro es tipicamente almacenado
en forma liquida a presiones altas para obtener la licuefaccion. El calculo del flujo de
emision, usado en modelos de dispersion, debe considerar el efecto del cambio de fase
en el momento de la fuga, la cantidad de liquido espreado que se difunde en el aire y la
cantidad de liquido vaporizado en el suelo.

La realizacion del calculo del flujo de emision inicia con la obtencion del flujo
de gas licuado en la liberacion. La ecuacion de liberacion de liquidos adecuada en este

inicio de la emision es (CCPS, 2000b):

P
0, =p,4,Cy, | ghy +2[g;) DJ (2.14)
L

donde Oy es el flujo masico del liquido, Ap el area de la descarga, p; la densidad del
liquido, Cp el coeficiente de descarga para liquidos con valor de 0.62, Pp la presion del
tanque del almacenaje, /p la altura sobre el nivel del suelo del punto de liberacion, g la
aceleracion de la gravedad y g, constante dimensional.

Las cantidades de liquido con cambio de fase instantanea a la liberacion y liqui-
do espreado son consideradas empiricamente iguales (CCPS, 2000b). La cantidad del
liquido que cambia de fase durante la liberacion es obtenida por medio de un balance de

energia:

(2.15)

donde ¢ es la fraccion de liquido que cambia de fase, Cp es la capacidad calorifica del
liquido, 7 la temperatura inicial, 75 la temperatura de ebullicion a presion atmosférica y

AH el calor de vaporizacion del liquido.
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La obtencion de la cantidad del liquido vaporizado en el suelo se obtiene de la
ecuacion de conduccion de calor donde solo se considera la transferencia de calor por

parte del suelo:

_OAH
- (2.16)

P

dc

donde gc es el flujo de calor por conduccion, Qy el flujo masico del liquido vaporizado
y Ap el area del liquido derramado. La obtencion del flujo de calor por conduccion pro-
viene de resolver la ecuacion general de transferencia de calor en una dimension en es-

tado dinamico,

g=—5_-/ (2.17)
magt,

donde ks es la conductividad térmica del suelo, ag es la difusividad térmica del suelo, T
es la temperatura del suelo, T es la temperatura inicial, ¢y es el tiempo de duracion de la
transferencia de calor. Las propiedades térmicas del suelo son particulares para materia-
les distintos. En este caso se considera concreto para lo cual ks 3310.9716 J-(m-hr°K)™!
y 0s 4.16x10”7 m*s™ (CCPS, 2000b).

El célculo del area del liquido derramado, 4p, dependera de las propiedades del
fluido. La ecuacion de continuidad permite obtener el radio, en forma dinamica, que
forma un liquido derramado. La solucion de la ecuacion de continuidad de forma empi-
rica aproxima el célculo del radio y considera el crecimiento del area de derrame de

forma radial (CCPS, 2000D).

1
3 2 5
rL — 6gtLpLVL3C(;SﬂLsenﬂL (218)
Comp,

donde r;, es el radio que forma un liquido derramado, #; tiempo de duracion del derrame,
Vi es el flujo volumétrico del liquido derramado, C; es una constante desarrollada por
métodos experimentales, y;, es la viscosidad dinamica del liquido y S, es el angulo entre

la superficie del liquido derramado y el eje vertical perpendicular al horizontal.
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La constante C; adquiere valores en funcion del nimero de Reynolds: el valor es
2 cuando el nimero de Reynolds es mayor a 25 y 5 para un nimero de Reynolds menor

o igual a 25. El nimero de Reynolds para un liquido en derrame es calculado con:

Re, =LA | (2.19)

L
L

El 4ngulo entre la superficie del liquido derramado y el eje vertical perpendicu-

lar al horizontal, f;, es obtenido por medio de correlaciones:

0.5

4 0.5/
B, —arctan| | 025+ 22390 PL | 5| (2.20)
Vim

Una vez especificadas las propiedades térmicas y de transporte del liquido de-
rramado, la solucion inicia con en la ecuacion (2.14) para obtener el flujo masico del
liquido. Posteriormente se aplica la ecuacion (2.15) para obtener las cantidades de liqui-
do con cambio de fase instantanea a la liberacion y liquido espreado. La solucion simul-
tanea de las ecuaciones (2.18), (2.19) y (2.20) proporciona el radio que forma el liquido
derramado y se aplica sucesivamente el valor de 4p a la ecuacion (2.16) que, simulta-
neamente con la ecuacion (2.17), proporciona el valor del flujo masico evaporado.

La solucioén para el flujo masico de gases licuados que son derramados para un
caso del gas de cloro fue obtenida usando una duracion en el derrame de 10 min. La
solucion de la ecuacion (2.14) requiere de los valores de densidad del liquido de 1420
kg'm'3, una presion de almacenaje de 5.3 bar, el area de descarga para una tuberia de 0.5
in, y no considerar altura sobre el nivel del suelo, 4;= 0. El resultado de flujo masico
obtenido fue de 3.0257 kg's'1 (CCPS, 2000a).

El uso de la ecuacion (2.15) considerd una capacidad calorifica del cloro a con-
diciones ambientes de 950 J(kg°C)"', una temperatura inicial de almacenaje de 18 °C,
temperatura de ebullicion a condiciones barométricas -34 °C, y calor de vaporizacion
del liquido de 285000 J-kg™'. La fraccion vaporizada obtenida fue de 0.1733, que equi-
vale al liquido espreado, por lo cual la fraccion del liquido disperso instantdneamente

fue de 0.3467. La obtencion del radio formado por el liquido derramado considera un
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flujo volumétrico de 2.1303x10™° m’'s” y una viscosidad dindmica del liquido de
4.839x10™ kg (m-s).

La determinacion del tiempo de evaporacion y la velocidad han sido calculadas
resolviendo simultdneamente las ecuaciones (2.16) - (2.20). Se propuso obtener la can-
tidad evaporada para distintos tiempos, considerando el inicio de la evaporacion cuando
se tenia totalmente el derrame, obteniendo el radio del liquido derramado hasta el tiem-
po considerado. La cantidad total evaporada fue de 1186.014 kg, definida como la dife-
rencia del total derramado 1800 kg, y el liquido disperso instantaneamente.

Los datos indicados generan la Figura 2.4 donde el tiempo para evaporar
1186.014 kg fue de 326.13 s. El flujo de emision fue determinado por la pendiente que
forman los datos de la Figura 2.4, siendo 3.7541 kg's™'. Sin embargo, el planteamiento
anterior carece de cambios dinamicos para el liquido derramado pues, mientras se esta
formando el volumen del liquido derramado parte de este se esta evaporando. Otra pro-
puesta de solucion considera un balance de materia de forma dinamica para el liquido
derramado.

Inicialmente se obtuvo para un radio del liquido derramado de 0.6483 m un
tiempo de 1 s y el espesor del liquido se calculé usando la densidad de éste y el flujo
masico de entrada (flujo de liquido fugado, 3.025 kg's™) obteniendo 0.0016 m. La solu-
cion se obtuvo considerando un espesor constante, un incremento del tiempo en 1 sy la

geometria cilindrica del liquido derramado.

masa evaporada (kg)

0 50 100 150 200 250 300 350
t(s)

Figura 2.4. Regresion lineal de la cantidad de liquido evaporado respecto al tiempo.
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La Figura 2.5 describe el comportamiento dinamico del flujo de liquido evapo-
rado. Inicialmente el flujo comienza a aumentar por el cambio paulatino del radio del
liquido derramado que en estado estable es de 2.6258 m. En el estado estable se tiene
un flujo 3.2904 kg's™ que genera una tendencia horizontal en los puntos, i.e. sobre la
abscisa. El final se obtiene cuando el liquido derramado se agotd donde se describe el
descenso del flujo masico hasta la evaporacion total, Figura 2.5. El flujo masico de li-
quido, obtenido por el promedio global de los flujos masicos y la cantidad de liquido
stibitamente evaporado 613.986 kg, fue de 3.075 kg's™.

La dispersion de gas cloro es obtenida como gas denso con el modelo de Germe-
les, ecuacion (2.8). El ejemplo enuncia una velocidad del viento, v, a 4 m's™, una condi-
cion atmosférica neutra en terreno urbano, la emision es a nivel del suelo y Ia
coordenada vertical de emision z se propone a 0.5 m. Ademas, se consider6 la concen-
tracion en la direccion del viento en forma horizontal, a lo cual y tomé un valor de 0. El
modelo de dispersion para gases densos, propuesto por Germeles, fue obtenido de la

manera que consideré el escenario propuesto:

O o

z v

c,, - 02336 exp[_ 0.1225} #(0.9284J 221
(o)

z

siendo, para una condicion atmosférica neutra en un terreno rural
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Figura 2.5. Sistema dinamico del flujo méasico del liquido evaporado.
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o, =0.16x(1+0.0004x) " (2.22)

o, =0.14x(1+0.0003x) ™ (2.23)

Ademas, la funcion erf(x) fue manejada como una serie (Spiegel et al., 2005):

3 5 7
0.9284 0.9284 0.9284
09284 | o, o, o,

erf[0'9284 (2.24)

2 ,
= - +
o, J Jr| o, 31! 5.21 7-3!

y

La Figura 2.6 muestra un decaimiento exponencial en la concentracion. La pro-
longacion del decaimiento se lleva hasta una distancia mayor de 100 m en la cual el gas
tiende a comportarse como gas ligero. La disminucion subita de la concentracion a una
distancia menor a 10 m se debe al inicio de la dispersion del gas en la que existe una
alta capacidad de mezclado de gases. El maximo de concentracion esta ubicado en una
seccion dentro de la nube y el valor del eje x indica la distancia de esa seccion hacia el
punto de emision.

La Figura 2.7 describe la ubicacion espacial de la nube de dispersion para el gas
cloro. En el caso de la ubicacion espacial de la nube (A) los puntos equivalen a la dis-
tancia del punto de emision hasta la concentracion minima que describi6 el modelo de
Germeles a distintas coordenadas z. El caso de la ubicacion de las concentraciones
maximas (B) esta basado en los puntos del maximo obtenidos en las curvas de disper-

sion del modelo de Germeles a distintas coordenadas z.

2.5 Efecto de los parametros de dispersion

Los modelos de dispersion gaussiana, pasiva y de gases densos, generan distin-
tos escenarios de dispersion debido a la velocidad del viento, tipo de terreno y estabili-
dad atmosférica (Patra, 2006). En el caso de gases densos, la diferencia se tiene en el
comportamiento de la nube formada cercana al nivel del suelo. En esta seccion se ha
realizado una serie de experimentos numéricos que consisten en obtener para cada uno

de los parametros de dispersion el efecto que producen sobre el comportamiento de la
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nube de dispersion. Los efectos de los parametros de dispersion fueron calculados usan-
do el modelo gaussiano de dispersion de gases densos propuesto por Germeles (1975),

ecuacion (2.9).

10
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C (Kg/m*3)
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Figura 2.6. Comportamiento del modelo de Germeles para el caso de emision de gas

cloro.
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Figura 2.7. Ubicacion espacial de la nube de dispersion del gas cloro.

22



La velocidad del viento, v, de 1 a 2 m's™ logra mayor efecto sobre el aumento en
la concentracion de la dispersion (Lines et al., 1997; Crowl y Louvar, 2002; Lee ef al.,
2007). Los valores de 1.5 y 6.0 m's” fueron propuestos para observar el comportamien-
to de los modelos de dispersion. La estabilidad atmosférica fue tomada para las condi-
ciones propuestas por Pasquill (1961) siendo inestable (A) y estable (F). De igual forma
la topografia del terreno forma parte de las condiciones de Pasquill de manera urbana y
rural.

El caso del gas cloro se considerd como ejemplo para definir el proposito de esta
seccion. El tamafio de la fuente se manejo como el radio del liquido derramado a 2.6258
m. El flujo de la emision se retomé del caso de gas cloro a 3075 g's™. La distribucion
espacial de la dispersion considerd una altura vertical z de 1.5 m, de esta manera no
existen variaciones en la estabilidad atmosférica por efectos de la altura. La concentra-
cion fue determinada solo en la direccion del viento por lo cual la coordenada y tuvo un
valor de 0.

Al realizar las estimaciones de concentracion con dispersion pasiva en un terreno
urbano se observo que las velocidades del viento bajas generan concentraciones mayo-
res. El comportamiento para todas las velocidades de la dispersion pasiva indica la exis-
tencia de un maximo seguido de un decaimiento pronunciado en la concentracion. En el
terreno urbano, la condicion atmosférica inestable sefiala que la distancia de la concen-
tracion maxima al punto de emision es menor que en la condicion atmosférica estable.
Lo anterior indica que la dispersion es lenta en la condicion atmosférica estable. Ade-
mas, el decaimiento es mas pronunciado en condicion atmosférica inestable lo cual se
justifica en la realidad por la existencia de turbulencias. La Figura 2.8 muestra los resul-
tados para la dispersién en terreno urbano con velocidades de 1.5 ms™ y 6 m's” que
fueron usadas en este estudio tanto para condicion atmosférica inestable, Figura 2.8a,
como para condicion atmosférica inestable, Figura 2.8b.

Los resultados obtenidos al calcular concentraciones de dispersion pasiva en te-
rreno rural mostraron que, de igual forma, las velocidades del viento bajas generan con-
centraciones mayores. Ademas, la distancia de la concentracion maxima al punto de
emision es mayor que la presentada por el terreno urbano debido a que no existen obs-
trucciones a la dispersion. Asimismo, las turbulencias de la condicion atmosférica ines-
table describen que la distancia del punto de emision al punto de concentracion maxima
es menor a la obtenida en la condicion atmosférica estable. La condicion atmosférica

inestable en terreno rural muestra un decaimiento pronunciado en la concentracion. Sin
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embargo, la condicién atmosférica estable genera un decremento menor en la concen-

tracion conforme se aleja de la fuente de emision, indicando con esto una dispersion

lenta. La Figura 2.9 describe la dispersion en terreno rural en las condiciones atmosféri-

cas inestable y estable.
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Figura 2.9. Dispersion pasiva en terreno rural con condicion atmosférica inestable (a) y
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El caso de los gases densos no genera una concentracion maxima en su disper-
sion. La dispersion de gases densos es descrita por un decaimiento total de la concentra-
cion hasta el punto que inicia la curvatura en la dispersion, comenzando asi una
dispersion pasiva. La dispersion de gases densos en terreno urbano muestra concentra-
ciones mayores a velocidades del viento bajas y el inicio de la dispersion pasiva cercano
a la fuente de emision. Ademas, la condicion atmosférica inestable describe valores me-
nores de concentracion con respecto a la condicidon atmosférica estable. Lo anterior ex-
plica que al existir turbulencias en la condicién atmosférica inestable, la dispersion sea
mas rapida. El comportamiento de la dispersion de gases densos en terreno urbano con
condiciones atmosféricas inestable y estable se muestra en la Figura 2.10.

La dispersion de gases densos en terreno rural describe valores de concentracio-
nes mayores a velocidades bajas. Ademas, por no existir obstrucciones en la dispersion
en terreno rural la distancia del punto de emision al inicio de la curvatura en la disper-
sion es mayor que en el terreno urbano. Los valores de la concentracion son mayores en
la condicion atmosférica inestable por pocas turbulencias en la condicion atmosférica
estable. La Figura 2.11 muestra la dispersion de gases densos en un terreno rural a con-
dicion atmosférica inestable y estable.

Las dispersiones pasiva y densa ratifican la existencia de altas concentraciones a
una velocidad del viento baja o en “calma”, entre 1 y 2 m-s” (Wiekema, 1984; Lines et
al., 1997; Lee et al., 2007), debido a la poca transferencia de momentum entre la disper-
sion. La condicion atmosférica inestable manifiesta una rapida difusion al inicio de la
dispersion debido a las turbulencias existentes. Asimismo, el terreno urbano describe,
en la gréafica de dispersion, la obstruccion a la difusion del gas. En los casos donde el
punto de analisis no es el punto de emision, existe un maximo en la concentracion indi-

cando inmersion en la dispersion.

2.6 Toxicidad

La toxicidad, del latin toxicum equivalente a veneno, describe el grado de afec-
tacion de un agente quimico especifico sobre el ser humano. En la industria existe un
continuo manejo de sustancias consideras toxicas o agentes toxicos lo cual genera la
necesidad de comprender su grado de afectacion. El grado de afectacion por agentes
toxicos es tratado por la toxicologia que estudia de forma cualitativa y cuantitativa los
efectos adversos de agentes toxicos sobre un organismo bioldgico como los efectos can-

cerigenos, mutagénicos y teratogénicos.
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Figura 2.10. Dispersion densa en terreno urbano con condicion atmosférica inestable (a)
y estable (b).
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Figura 2.11. Dispersion densa en terreno rural con condicion atmosférica inestable (a) y
estable (b).

Las bases de datos sobre agentes toxicos, tales como Chemical Hazard Response
Information y Resgistry of Toxic Effects of Chemical Substances, son elaboradas por
pruebas de toxicidad. El desarrollo de pruebas en microorganismo y animales sometidos
al contacto de los agentes toxicos determina si un agente quimico es toxico o no en base
a los efectos que éstos experimentan.

El proceso de toxicidad comienza con el ingreso del agente toxico al organismo
biologico por medio de la ingestion, inhalacion, inyeccion o absorcion cutanea. Poste-

riormente se conduce a través del flujo sanguineo o las vias respiratorias hasta deposi-
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tarse en un o6rgano vital como el higado, los pulmones y los rifiones que puede ser dafia-
do por la alta concentracion acumulada del agente toxico. Finalmente, el organismo bio-
logico tiene la capacidad de eliminar los agentes toxicos ingresados a él por distintas
maneras:
- Excrecion corporal realizada por pulmones, higado y rifion.
- Destoxificacion que disminuye el grado de toxicidad por medio de biotransfor-
maciones sobre el agente toxico y se desarrolla en el higado y los rifiones.
- Almacenamiento que depende de la capacidad de inmunidad de la grasa corporal
para retener agentes toxicos.

En el caso de los gases las caracteristicas de éstos indican la forma de afectacion
sobre el organismo bioldgico. La asfixia es lograda por la cualidad de los gases a des-
plazar el oxigeno del entorno como el caso del nitrégeno y el helio (Mannan, 2005h). La
irritacion de los organos vitales se debe a la solubilidad del agente toxico en agua; un
agente toxico inhalado de baja solubilidad describe un trayecto a lo largo del sistema
respiratorio hasta las ultimas secciones de éste (alvéolos y bronquios) donde causa irri-
tacion y, a una alta solubilidad, la irritacion se experimenta en las primeras secciones
del sistema respiratorio, vg. laringe y esofago, descrito por Haggard (1924). La afecta-
cion del sistema nervioso es provocada por la paralisis respiratoria proveniente de la
capacidad del sulfuro de hidrogeno a oxidar la sangre (Mannan, 2005h).

La intensidad de dafio a 6rganos vitales varia con la concentracion del agente
toxico y el tiempo de contacto. En el estudio de gases toxicos se ubican estandares sobre
las concentraciones, tiempos de afectacion y consecuencias sobre los seres humanos.
Los valores de concentracion son determinados en funcién de los efectos provocados al
ser humano, en algunos casos como valores de minimo dafio o de dafio severo. Existen
agencias especializadas en Estados Unidos y Europa que han determinado las concen-
traciones de dafio por agentes toxicos en funcion de la manera en que se lleva a cabo la
afectacion sobre el ser humano. La National Institute for Occupational Safety and
Health (NIOSH) ha formulado valores en la concentracion de agentes toxicos (Alexeeff
et al., 1992). Los valores propuestos por NIOSH indican la afectacion a trabajadores en
un tiempo de contacto de 30 minutos. La aplicacion de los valores indicados por NIOSH
limita la formulacion de un plan de emergencia, pues no se considera la afectacion a la
salud publica sino solo la de los trabajadores (Alexeeff et al., 1989).

La American Conference of Governmental Industrial Hygienists (ACGIH) ha

propuesto el valor de concentracion minima por exposicion de un agente toxico en un
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corto tiempo y el valor de concentracion promedio (Alexeeff ef al., 1992). Los valores
propuestos por ACGIH son designados para cuidar la salud de los trabajadores que des-
arrollan largos periodos de tiempo al contacto con agentes toxicos. La aplicacion de los
valores definidos por ACGIH es considerada por la existencia de un listado extenso de
agentes toxicos, aunque estos valores tienen limitaciones al ser aplicados en planes de
emergencia (Alexeeff et al., 1992).

La American Industrial Hygiene Association (AIHA) ha planteado valores limite
de concentracion para los agentes toxicos, donde una concentracion superior al valor
limite indica riesgo por toxicidad (Alexeeff et al., 1992). Los valores limite han sido
especificados en la guia de Planeacion de Emergencia de Respuesta, ERPG por sus si-
glas en inglés. La Tabla 2.3 muestra una lista de estos valores para varios compuestos
quimicos. El objetivo de los datos definidos por la AIHA en el ERPG es regular los ni-
veles de toxicidad industrial y determinar el grado de afectacion para los trabajadores.
Los efectos son descritos para 1 hr de contacto y se clasifican en (Crowl y Louvar,
2002):

- ERPG-1: Efectos adversos y de percepcion claramente definidos por la respira-
cion.
- ERPG-2: Efectos irreversibles o serios.

- ERPG-3: Efectos severos que requieren tratamiento.

La conversion de valores ERPG de ppm a g'm™ se define como:

ERPG ( ppm)* PM
ERPG(Y,)= 2( f Zso) : (2.25)
Tabla 2.3 Valores ERPG (ppm).
Compuesto Peso molecular | ERPG-1 ERPG-2 ERPG-3
Amoniaco 17.03 25.0 150.0 750.0
Cloro 70.91 1.0 3.0 20.0
Didxido de azufre 64.06 0.3 3.0 15.0
Fosgeno 98.92 NA 0.2 1.0
Mondxido de carbono 28.01 200.0 350.0 500.0

Tomada del Indice de Exposicion Quimica (AIChE, 1994).
NA: No hay valor idéneo.
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La Occupational Safety and Health Administration (OSHA) en Estados Unidos
es el responsable del control de los agentes toxicos en el trabajo y ha promulgado estan-
dares de seguridad desde 1970. El ntimero de estandares propuesto por la OSHA depen-
de de los criterios expuestos por las organizaciones antes citadas; ademads, agrega
medidas que permitan formular planes de emergencia. El valor permisible de exposicion
propuesto por OSHA, PEL por sus siglas en inglés, considera los valores de ACGIH e
incluye un valor de concentracidon que permita la accién al plan de emergencia
(Mannan, 2005g).

La diversidad de valores limites para la concentracion de agentes toxicos provie-
ne de consideraciones sobre las circunstancias de afectacion en el personal de trabajo y
la poblacion. Lo anterior limita el uso de un valor limite que muestre una generalidad
sobre las circunstancias de afectacion. Las siguientes secciones describen un método
heuristico y un modelo matematico para determinar la concentracion de un agente toxi-

co en funcion del grado de afectacion.

2.8 indice de Exposicién Quimica

La industria Dow desarrollé el indice de Exposicion Quimica que identifica el
nivel de afectacion por emisiones de gases industriales basandose en casos historicos y
obteniendo un radio de influencia por la emision del gas. El manual desarrollado refe-
rente al Indice de Exposicion Quimica obtiene un calculo aproximado a la realidad en la
emision del gas (AIChE, 1994; Etowa et al., 2002).

El procedimiento de célculo inicia por determinar el tipo de emisiéon como liqui-
do bajo su punto de ebullicion derramado, liquido saturado y presurizado, y gas o vapor.
La obtencion del flujo de emision dependera de las condiciones de almacenaje y las
propiedades del compuesto (MacFarlane y Ewing, 1990; AIChE, 1994). El indice de

Exposicion Quimica es determinado de forma heuristica:

CEl = Ad|—2 (2.26)
ERPG -2

donde CEI indica el valor del Indice de Exposicion Quimica, A4 es una constante con
valor 655.1 para unidades del Sistema Internacional y 281.8 para unidades del sistema
inglés, QO el flujo masico de la emision y ERPG-2 es un valor de la guia de Planeacion

de Emergencia de Respuesta de un efecto de nivel 2 propio del agente toxico (AIChE,
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1994). Un valor de CEI mayor a 200 indica una revision exhaustiva del escenario de
emision.

La distancia de afectacion por el agente toxico considera nuevamente el valor de
la guia de Planeacion de Emergencia de Respuesta para los tres niveles de afectacion,
ERPG-1, ERPG-2 y ERPG-3. El célculo de la distancia de afectacion es determinado de

forma heuristica:

H -BB|—2 (2.27)
ERPG —m

donde H,, indica el valor de la distancia a un nivel de afectacion m (1, 2 o 3), BB cons-
tante con valor 6551 para unidades del Sistema Internacional y 9243 para unidades del
sistema inglés y ERPG-m es un parametro de la guia de Planeacion de Emergencia de
Respuesta de un efecto de nivel m propio del agente toxico (AIChE, 1994).

La aproximacién a la realidad del indice de Exposicion Quimica ayuda en la
determinacion del efecto de los escenarios de riesgos por la emision de agentes toxicos
y permite desarrollar planes de emergencia. El uso de valores de ERPG determinados
por AIHA no generaliza el grado de afectacion. La siguiente seccion describe un modelo
matematico capaz de generalizar el grado de afectacion de un agente quimico usando

datos experimentales.

2.9 Modelo matematico para la toxicidad

El uso de gases toxicos durante la primera Guerra Mundial propici6 el desarrollo
de modelos matematicos para el disefio de mascaras de proteccion. El quimico aleman
Fritz Haber proporcioné un modelo matematico por medio del estudio de la absorcion
de gases y su dafo. El estudio de Haber describié como una constate el producto de la

dosis especifica para cada gas y el tiempo de contacto (CCPS, 2000b):

K=[“Crai=Y Cin, 2.28)

i=1

donde K es la constante proporcional, C,4 dosis aplicada, 7¢ tiempo inicial de contacto,
tc tiempo final de contacto y n es un parametro definido experimentalmente. El modelo

de Haber es graficado con Cy4 vs. ¢ en curvas de forma logaritmica debido a la diferencia
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de orden de magnitud entre las concentraciones. La linealidad de las curvas se obtiene
con la aplicacion de una regresion matematica logaritmica siendo éstas graficadas con
In(C,) vs. In(¢) donde la pendiente es el In(K). Lo anterior ha sido aplicado en toxicolo-
gia dadas las probabilidades de eventos bajo la relacion de In(C,) con In(¢) en una dis-

tribucién de probabilidad normal logaritmica (Geeta et al., 1993):

o2 20°

S(K)= : exr{—MJ (2.29)

donde f{K) indica la probabilidad de distribucion normal para K, ¢ la desviacion estan-
dar, y ¢ la media global. La probabilidad de distribucién normal indica la probabilidad
para que suceda un evento sin englobar otros eventos que podrian suceder antes de ob-
tener el evento deseado; sin embargo, es necesario englobar los eventos que sucederian
antes de lograr el evento deseado y, para esto, se utiliza una funcioén que integre las pro-

babilidades de los eventos como la funcién normal tipificada:

llz

P(X) = e 2du (2.30)

1 J’X
N2 )
donde P(X) es la probabilidad de un evento, u la variable de la funcién gaussiana, y X la

variable aleatoria tipificada definida como:

x =& =p 2.31)
(o2

La cualidad de la distribucion gaussiana para variables continuas es dada por el
valor de 1 para el area bajo la curva entre los valores (-0, +00) de la variable aleatoria
tipificada, aunque (-4, 4) son valores limite de dicha variable. La simetria geométrica
hace posible que dos valores de la variable aleatoria tipificada, simétricos entre si, cuen-
ten con el mismo valor de probabilidad si uno de estos valores de probabilidad es resta-
do al area total 1. La propiedad acumulativa de la funcion normal tipificada define
valores de probabilidad siguiendo la simetria geométrica. Esto limita la aplicacion de la

distribucion gaussiana en modelos de toxicologia donde no es justificable que un evento
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de alta afectacion tenga la misma probabilidad de dafio que un evento de menor afecta-
cion.

La funcién probit tiene como objeto disminuir el efecto de la simetria de la dis-
tribucion de probabilidad gaussiana y lograr su aplicacion en toxicologia (CCPS,
2000b). La funcién probit evita que el valor de 0 de la variable aleatoria tipificada cuen-
te con un valor de 0.5 de area bajo la curva por medio de la suma de 5 a la variable alea-

toria tipificada:
Y=5+X (2.32)

donde Y es el valor probit. Lo anterior modifica el calculo de la funcion de probabilidad

como:

Y-5 u?
P(Y)= ﬁj e 2du (2.33)

Aplicando la ecuacion (2.32) en (2.31):

¥ =L in(k) +(5 —ﬁj (2.34)
o o

y, haciendo:

1

—=4 (2.35)
o

s-H_p (2.36)

o

se obtiene:

Y=A4In(C"t)+B (2.37)
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donde 4, B y n son parametros probit obtenidos de manera experimental y dependen del
tipo de agente toxico. La Tabla 2.4 detalla estos valores para ciertos compuestos quimi-
cos.

Para la obtencion de los parametros probit, 4, B y n, se inicia con el desarrollo
de experimentos en la mortandad en animales siguiendo la funciéon de Haber (Berge et
al., 1986). Por la diferencia del peso y la forma corporal entre el ser humano y los ani-
males, se requiere una extrapolacién alométrica (Schubach, 1995). Los valores experi-
mentales obtenidos parten del uso de una dosis letal del 50% y 10% de dafio sobre los
animales en un tiempo de 4 hr que representan la media global de la muestra y la des-
viacion estandar requeridas en las ecuaciones (2.28), (2.35) y (2.36).

La Ecuacion (2.33) permite obtener datos de probabilidad partiendo de datos de
eventos con efectos toxicoldgicos descritos en la ecuacion (2.34) y viceversa. Sin em-
bargo, matematicamente ambos calculos son complejos por la existencia de una funcion
gaussiana de error. Para el caso de obtener valores de eventos con efectos toxicoldgicos
partiendo de datos de probabilidad se puede realizar por medio de una regresion mate-

matica (Vilchez et al., 2001):

Y=5-w (2.38)

para valores deO<P(Y) <0.5y

Y=5+w (2.39)

Tabla 2.4 Valores de pardmetros probit para gases considerados toxicos.

Compuesto A B n
Amoniaco -35.90 1.85 2.00
Cloro -8.29 0.92 2.00
Dioxido de azufre -15.67 2.10 1.00
Fosgeno -19.27 3.686 1.00
Monoxido de carbono -37.98 3.70 1.00

Tomada de la Guia de Andlisis Cuantitativo de Riesgo en Procesos Quimicos (CCPS,
2000b).
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para valores de 0<P(Y) <0.5. Siendo,

Wl — c0+clU+czU2 (2.40)
1+dU+d,U* +d,U’

donde co, ci1, ¢, di, d2, d3 son parametros de la regresiéon matemadtica con valores de
2.5155, 0.8028, 0.0103, 1.4328, 0.1893, 0.0013 respectivamente y U se define para va-
lores de 0<P(Y) <0.5 como

1
U= 1n(P(Y)j (2.41)

y para valores de 0<P(Y) <1.0

U= |In ;2 : (2.42)
(o)

La siguiente seccion describe la seleccion de los gases toxicos con valores pro-

bit que forman parte del desarrollo de este trabajo.

2.10 Gases toxicos

Los resultados de experimentos probit permiten crear el grupo de los agentes
toxicos mas importantes a nivel industrial. En esta seccion, la seleccion de los gases y
vapores toxicos parte de su cualidad de dispersion, sea pasiva o densa, y su nivel de
toxicidad, alto y bajo. La Figura 2.12 describe el tiempo necesario para lograr una leta-
lidad del 50% para los gases y vapores toxicos existentes en la base de datos del modelo
probit (CCPS, 2000b). El célculo fue desarrollado considerando una concentracion de
contacto de 440 ppm utilizando la ecuacion (2.37). Los gases seleccionados como leta-
les son aquellos cuyo tiempo de contacto es el menor, lo contrario sucede con gases de

menor toxicidad.
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Figura 2.12. Tiempo necesario para afectacion del 50% en agentes toxicos a una con-
centracion de 440 ppm utilizando el modelo probit.

Los agentes toxicos seleccionados para una dispersion pasiva son, por su alta le-
talidad, el dioxido de azufre y por menor letalidad el mondxido de carbono. Los agentes
toxicos seleccionados para una dispersion densa son el gas fosgeno por su alta letalidad
y el gas cloro por su alto uso a nivel industrial.

El siguiente capitulo describe un modelo matematico que incluye las considera-
ciones planteadas en este capitulo. Los conceptos de dispersion pasiva y de gases den-
sos son notorios en los modelos, el caso de estudio de emision de gas cloro mostr6 una
manera que facilita el calculo de flujos de emisiones en liquidos derramados, y los valo-

res ERPG-3 y probit definen una solucion particular del problema.
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Capitulo 3.

PLANTEAMIENTO DE LOS MODELOS DE MATEMATICOS

El capitulo presente inicia con la definicion del problema y contintia con la des-
cripcion de las propuestas de solucion. Los modelos matematicos de solucion retoman
las ecuaciones de la dispersion de gases en forma pasiva y densa para enunciar dos mo-
delos para la optimizacion de la distribucion de facilidades. Ademas, se incluye la apli-

cacion de convexificacion a la programacion disyuntiva que existe en este trabajo.

3.1 Definicion del problema
Los modelos matematicos propuestos en la solucion del problema de éste trabajo y des-
critos posteriormente cuentan con una definicion comun del problema. Se considera:

e un conjunto de facilidades ya existentes, k € K,
e un conjunto de facilidades nuevas, s € S,

e un conjunto de emisiones toxicas, j€J .
e un conjunto de facilidades interconectadas, a,be M,

e un conjunto de facilidades con emision toxica, r € R .

El modelo plantea el uso de dos dimensiones espaciales aplicadas a los parame-
tros geométricos de las facilidades. De hecho, los parametros geométricos incluyen las
dimensiones del area del terreno destinado a la ubicacion de los equipos. Por simplici-
dad, se suponen formas rectangulares tanto en las facilidades como en el terreno desti-
nado para ellas. Asi, tanto las facilidades como el terreno se describen por el ancho, Ly,
y su largo, Lx. Ademas, las facilidades se separan tipicamente por una calle intermedia
que se describe simplemente por el ancho de la calle, sz. Las facilidades ya instaladas se
indican con el subindice & de tal manera que el largo y ancho se representa como Lx; y
Lyy, respectivamente. Las facilidades por instalar se indican con el subindice s para te-
ner Lx, y Ly, para indicar ancho y largo de la facilidad s. Por otro lado, las facilidades se
ubican indicando la posicion de su centro y se indica con las coordenadas (xx, yx) para

una facilidad & instalada y (xs, ys) para una facilidad s por instalar.
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Las dispersiones pasiva y densa, representadas por las ecuaciones (2.8) y (2.9),
permiten ubicar la distancia de una concentracion letal al punto de emision para estimar
el riesgo y optimizar la distancia de separacion entre las facilidades. El valor de la con-
centracion letal a la cual el personal en una facilidad no debera tener contacto y el calcu-
lo de la distancia de separacion entre facilidades seran descritas en las dos secciones
siguientes de este capitulo.

El analisis del efecto de los parametros de dispersion, descrito en la seccion 2.7,
permitid definir el peor escenario que se puede presentar ante una emision toxica. A
pesar de que el viento es una variable estocastica cuyo efecto estricto sobre el calculo
del riesgo debiera reflejarse como tal, la evidencia de la gran mayoria de los accidentes
indica que estos han ocurrido en condiciones de calma. Ademas, los calculos mostrados
en la Seccion 2.7 coinciden en que el peor efecto ocurre realmente bajo estas condicio-
nes. Asi, en los modelos indicados a continuacion se omite el analisis probabilistico y la
velocidad del viento, v, se considera como un parametro cuyo valor es menor a 2 m/s y
tomado como 1.5 en este trabajo debido a que el error en la prediccion se incrementa
cuando la velocidad tiende a cero. Para un escenario en particular, los pardmetros reque-

ridos para la distribucion de las facilidades son la altura de ubicacion de la fuente emi-

sién, H ., la altura en la cual se calcularan las concentraciones del gas en dispersion en

5,19
el modelo, z! ., y el flujo masico de la fuente de emision, Q! .. Ademas, cuando se cal-

cula el efecto de emision toxica como gas denso, ecuacion (2.9), se requiere la dimen-

sion geométrica de la fuente de emision, L ..

La forma rectangular de las facilidades permite identificar la distancia del punto

de emision al centro geométrico de la facilidad, Pxii yPyj:,i para poder determinar las

distancias desde las facilidades al punto de emision. La formulaciéon 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 (Vazquez-

Roman et al., 2007b) , i.e.:

L;S +st<x,, SLx—(L;S +st} 3.1)
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L L
;" +st<y, SLy—( ;A‘ +stj. (3.2)

Por otro lado, las facilidades no deben traslaparse. Usando una facilidad £ como
referencia, es claro que cualquier otra facilidad s puede colocarse a la izquierda, dere-
cha, arriba o debajo de la facilidad %, Figura 3.1. Por supuesto, una de estas ubicaciones
sera seleccionada dptimamente. Lo anterior genera una disyuncion sobre la ubicacion de

alguna facilidad en estas regiones descrita como (Véazquez-Roman et al., 2007b):

"AH HDH
b

< _ min,x
"L "R" X =Xy Ds’lf
min,x
v v x, <x, +D" 3.3)
x, <x, —D"™ x, <x, +D"™* ’ > ’

uAu nDn
min, Vv min,
L ysSYk_Ds,ky YSSyk+Ds,ky |

donde,
D;n]in,x — Lxs + ka + st (34)
: 2
D;n;(nv — Lyv —;Lyk +st. (35)
Regon
o,
Region Rl on
L Facilidad R
M
: Facilid=d l
H 5 ! Region
I---------- D

Figura 3.1. Regiones de posible ubicacion de una nueva facilidad s cerca a una existente
k. Imagen modificada de (Lee et al., 2007).
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El uso de modelos de dispersion permitira obtener la distancia de separacion en-
tre las facilidades. La distancia de separacion entre facilidades dependera del modelo
planteado en las siguientes secciones. La distancia de separacion entre facilidades debe-
ra ser mayor a la distancia existente entre el punto de emision en la facilidad, instalada o
nueva, donde exista la fuga, y las cuatro esquinas de una facilidad cercana, instalada o

nueva, con personal en su interior, dado como:

2 2
ka’s - L);k‘s j—(xk"’_Y +Px] | )} + |:(yli\‘ + Py/{,s)_EJ’k,s - L);k’S H > (D;fgfl )2 (3.6)

2 2
Lx, . _ , Ly, .
ka’s + );k,s ] - (xl’;S +Px; | )} + {(y,ﬁ’x + Py, ) - [yk’s n );k,s H > (D™ 2 (3.7)

2 2
LX,S : ; ; ; Lys sep, j
ka,s—#j—(&é,ﬁf’x/i,s)} +[(y,i,s+Py,i,s)—(yk,s— > ﬂ > (DY (3.8)

2 2
Lx . . A . L .
[[xk,s+—2"”]—(xz,s+Px,1,s)} {(y;,ﬁPyz,s)—(yk,s— = ﬂ =D G9)

La distribucion de las facilidades permite obtener el area de terreno usada y la
tuberia de interconexion requerida. El area de terreno es definida por las maximas dis-

tancias ocupadas por las facilidades en las coordenadas x y y, acotadas por:

AVszi+Lx5 (3.10)
A
4, Zysﬁ%, (3.11)

donde A4, y A4, son las maximas distancias ocupadas en las coordenadas x y y respecti-
vamente. La distancia de tuberia requerida es calculada entre las unidades interconecta-

das y es definida como:
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a2 =(x,-x) +(y.~- ) (3.12)

donde d,; es la distancia entre las facilidades a y .

La definicion del problema hasta aqui planteado representa de manera incomple-
ta el modelo de solucion. Las siguientes secciones incorporan la obtencion de la distan-
cia de separacion entre las facilidades. La funcién objetivo es definida como el costo
total de la distribucion de los equipos considerando aspectos de seguridad y se replantea
de manera particular para cada modelo de solucion. La solucion final del modelo permi-
tird conocer las coordenadas de ubicacion de las facilidades nuevas, el area ocupada en

la distribucion y el costo total de instalacion.

3.2 Modelo matematico basado en las concentraciones de daiio ERPG
La particularidad de este modelo es considerar como un dato la concentracion de

dafio usando el valor de ERPG-3 propuesto por la ATHA para gases toxicos, ver Seccion
2.8. La concentracion de dafio por un gas de emision es definida en este modelo, C{“"/ .
La concentracion méaxima de la dispersion en estado estable para un gas, C;*/,

es necesaria para obtener una descripcion del comportamiento matematico de la funcion
que la representa. La obtencion de la concentracion maxima de la dispersion proviene
de calcular su distancia al punto de emision, D;"*’. La distancia de concentracion

maxima es obtenida de la dispersion pasiva con la derivada parcial en la coordenada x

de la ecuacion (2.8) igualada a cero lo cual resulta en:

max ; N2 Y EamH ; P\ RIERLA
max 00 s || 20, —H], | 72 om z;, +H], 2| onw
O-ys i max € _1 + max - 1 € -
T Ox o

. (3.13)

2 2
max | L[ Fa 1 = HH
oo 2|~ g o
. + _

max ys,i

z8,1 ax

donde o, y 0. son parametros de dispersion descritos en la Tabla 2.2. En la dispersion de
gases densos, aplicando la derivada parcial en la coordenada x a la ecuacion (2.9), la

expresion es:
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] max

L , L, oo™
0=(o.) Serf| s [ (2. ~(0) Jerr| st |20, G4y

s, i ys,i

La distancia de concentracion maxima obtenida en la ecuacion (3.13) es usada
en la ecuacion para obtener la concentracion maxima en una dispersion pasiva. De ma-
nera similar, el resultado de la ecuacion (3.14) es usado en la ecuacion para una disper-
sion de gases densos.

El modelo matematico determina que la concentracion de dafio existe en la dis-
persion si y solo si la distribucion de la concentracion en funcion de la distancia es me-
nor a la concentracion maxima de la dispersion en todos los puntos. Cuando la
distribucién de la concentracién genera puntos cuya concentracion es superior a la con-
centracion de dafio, entonces se considera que la dispersion es dafiina. En este caso, la
ubicacion de las facilidades depende del proceso de minimizacion del riesgo. La deter-

minacion espacial de la concentracion de dafio al punto de emision define la distancia

para evitar el dafio por la emision del gas, D™/ . Cabe mencionar que la distancia de

dafio deberé ser mayor a la distancia en la cual ocurre la concentracion maxima debido
al comportamiento concavo de la funcion de dispersion y para evitar concentraciones de
dafio durante la etapa transitoria.

La expresion matematica para la determinacion de la distancia de dafio en una

dispersion pasiva genera la disyuncion:

max, j daii, j
CS, i > CS, i

l[zéﬁHs/iJ 1[2 si] max, j i, j

—| —] = >J daii, j

s I . . 2| o daii 2| o e C : < C .

) Csda;:,_/ Zdaﬂ,_l daij _ )i | o 2, + =, =01(v| %' S (3.15)

S, 0 ys, i S, 1 Ddan‘,j _ 0
s, 0 -

dani, j max, j
DS, i e Ds,i

Para una dispersion de gases densos se tiene:
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max, j daii, j
Cx, i 2 Cx, i

z/

2
1z :
daii,j _ daii,j 7] \/_ j \/_ 7[0 "‘;’?"] L,
Cv,i lo—zs,i Ls,iv ﬁ_Qx,i 2@ e’/f 21‘56 dai, j :0 \4

Vs, i

Cma.x,j <Cda.ﬁ"j
N A AT

dar, j max, j
Dv, i 2 Dr, i

El uso de la distancia de dafio en el modelo matematico es analogo al concepto
de la distancia de separacion de las facilidades. Las disyunciones (3.15) y (3.16) gene-
ran el valor requerido para las restricciones (3.6) - (3.9).

La funcion objetivo contiene el costo global de la instalacion a minimizar consi-
derando el costo global de terreno y de tuberia. El costo global de terreno es indicado
por el producto del costo de terreno por unidad de area, C; y las ecuaciones (3.10) y
(3.11). El costo de tuberia proviene del producto del costo de la tuberia por unidad de
longitud, Cp y la ecuacion (3.12). La expresion de la funcion objetivo a minimizar se

define como:

minLCLAxAy +C, Y da,b]. (3.17)

(a,b)eMab

La siguiente seccion plantea un modelo matematico que considera el calculo de

probabilidad de dafio sobre el personal en una dispersion de gases toxicos.

3.3 Modelo matematico basado en la funcion probit

La solucion propuesta en este modelo determina el célculo de la probabilidad de
muerte sin conocimiento previo de alguna concentracion de dafio especifica. Los valo-
res de la probabilidad de muerte cambian durante las iteraciones requeridas para lograr
la optimizacion, son menores a un valor de 0.5, y generan los valores de unidades probit
(ver seccion 2.9). Utilizando las ecuaciones (2.38), (2.40) y (2.41) se genera la expre-

sion:

42



In ; +¢, In ;
(stlaint,j)l 2 (P:%;nt,j)l

7
1 1
1+d, In| ——— |+d,In| — ~ |+d,[In| —
‘ [(fzi‘i““f] 2 [(P:?““)z] 3 [U’:f?““)zJ (3.18)

donde Y%/ son unidades probit de la probabilidad de dafio de muerte, "™ es la pro-

babilidad de dafio de muerte para un gas liberado y ¢y, ¢j, ¢2, d;, d2, d; son parametros
para la obtencion de unidades probit (Vilchez et al., 2001). Las unidades probit permi-
ten obtener el valor de la concentracion de dafio usando la ecuacion (2.37) reordenada

para la obtencion de concentracion como:

1 ka,iﬂ,j_AI{,.s
2 Bl

dafi,j __ e
Co' =—F—— (3.19)
tk,s
donde 4/ ,B/ yn/ son parametros especificos para gases en la obtencion de concen-

tracion de dafio e incluye el tiempo de duracion del gas de la emision ¢/ .

La concentracion de dafio es comparada con la concentracion maxima de la dis-
persion de manera similar a lo mostrado en la seccion 3.2. Asi, la distancia de dafio se
determina utilizando la disyuncion (3.15) para dispersion pasiva y la disyuncion (3.16)
para gases densos. La distancia de dafio en este modelo es utilizada de manera conjunta
a las ecuaciones (3.6) - (3.9) de la seccion 3.1 determinando asi las restricciones de emi-
sion sobre las facilidades.

La funcion objetivo en este modelo toma como base a la funcidon objetivo de la
seccion 3.2 agregando la ecuacion (3.18) para incluir el costo del riesgo de muerte. El
costo de riesgo de muerte involucra el uso del costo de compensacion por persona en el
caso probabilistico de accidente y muerte. La formulacién de la funcion objetivo es

planteada de la forma,
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min| C,4,4,+C, Z dav,,+CCZP;”’“’7NR (3.20)

(a,b)eMab reR

donde C¢ es el costo de compensacion por persona, NP, nimero de personas dentro de
la facilidad » donde ocurre la emisiéon y P’ probabilidad de muerte méxima en la faci-

lidad 7 en que ocurre una o varias emisiones obtenida por,

daii dait
P > pt (3.21)

donde Rf’jﬁ indica la probabilidad de muerte para una emision especifica j dentro de una

facilidad r.

Los modelos matematicos planteados en este capitulo son utilizados de manera
numérica en la solucion de casos de estudio que demuestran la factibilidad del analisis
propuesto en este trabajo. Resumiendo, el modelo basado en valores ERPG involucra a
las ecuaciones y restricciones (3.1) - (3.17). El modelo basado en la funcion probit con-
siste en resolver las ecuaciones (3.1) - (3.16), (3.18) - (3.21). La siguiente seccion deta-
lla la aplicacion de conceptos de convexificacion a la programacion disyuntiva,
convirtiendo las disyunciones (3.3) en sistemas de ecuaciones con variables disgrega-

das.

3.4 Programacion matematica disyuntiva y convexificacion

La programacion matematica esta definida por las caracteristicas del modelo a
resolver, en el tipo de funciones y el conjunto de valores involucrados. Matematicamen-
te, las funciones pueden ser lineales y no lineales; incluso, se considera su concavidad o
convexidad. Asi, la convexidad o no convexidad de conjuntos son caracteristicas que
determinan la obtencion de la solucion Optima.

La teoria de programacion matematica plantea métodos numéricos especificos
para cada tipo de programacion. La programacion lineal no muestra problemas numéri-
cos debido a la existencia de funciones sin multiples soluciones. Por otro lado, la pro-
gramacion no lineal muestra problemas de convergencia por la existencia de multiples
soluciones u Optimos locales, funciones concavas o funciones cuyas derivadas numéri-

cas son imprecisas o indeterminadas. Inclusive, la solucion de problemas no lineales se
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particulariza cuando las restricciones son no lineales o la funcion objetivo es lineal o
viceversa.

Los problemas fundamentales de programacion matematica, ya sea lineal o no
lineal, pueden incluir el uso de variables discretas. En algunos casos, las variables dis-
cretas permiten obtener el 0ptimo global cuando el modelo origina multiples soluciones.
En particular, el uso de variables binarias ayuda a la seleccion de un solo conjunto de
valores optimo cuando existen multiples conjuntos en la solucion. El uso de variables
binarias crea la programacion mixta entera en forma lineal o no lineal.

La programacion matematica logra la obtencion de 6ptimos aun cuando existen
multiples posibles soluciones provenientes de decisiones. La toma de decisiones en pro-
gramacion matematica esta frecuentemente ligada al uso de disyunciones, lo cual es
llamado como programacion matematica disyuntiva. La ingenieria quimica ha recurrido
a la programacion matematica disyuntiva en el area de sintesis de procesos (Floudas y
Ciric, 1989; Floudas, 1995; Grossmann y Daichendt, 1996; Turkay y Grossmann, 1998)
y distribucion de equipos (Sherali et al., 2003; Vazquez-Roman et al., 2007a). El plan-
teamiento de la programacion matematica disyuntiva generalizada utiliza variables boo-
lenas para la toma de decisiones logicas (Balas, 1979). La programacién matematica

disyuntiva esta definida como:

minZ =Y ¢, + f(x)

kekK

S.t.

g(x)SO
v,

,Zk h,(x)<0|,kek (3.22)
« = Vi

Q(Y)=True

xeld”

cell”

Ye {true, false}

donde Z es la funcion objetivo que engloba a la funcion de variables discretas f(x) y a la
variable de peso ¢, la cual depende de la decision de la disyuncion k; g(x) es la funcion
de restriccion fuera de la disyuncion k, Y es la variable booleana que define el término

J seleccionado de la disyuncion &, Zji(x) es la funcion de restriccion dentro del término j

45



seleccionado de la disyuncion £, yj es el valor asignado cuando la variable booleana Y
es seleccionada y Q(Y) indica la relacion entre las propuestas de seleccion logicas y la
variable booleana Y (Grossmann y Daichendt, 1996; Grossmann y Lee, 2003; Lee y
Grossmann, 2005; Sawaya y Grossmann, 2007).

La programacién matematica disyuntiva generalizada cuenta con una posible so-
lucion global definida en j conjuntos posibles de solucion 6ptima para cada una de las k&
disyunciones planteadas. Ademas, los conjuntos de soluciéon generalmente no son con-

vexos. Definiendo la convexidad de conjuntos en una relacion lineal tal que:

> Aa,=b

A =1
Z ' (3.23)
a ek

i€ Enteros, A,bel”,

donde A; valor real que satisfaga la relacion lineal con resultado b, con i como valor en-
tero de 1 al infinito, K es un conjunto de valores del espacio real en n dimensiones al
que pertenece a. La definicion (3.23) graficamente puede ser vista en la Figura 3.2, las
lineas obscuras representan la relacion lineal de los puntos a del conjunto K.

La existencia de un conjunto no convexo en un problema de programacién ma-
tematica limita la obtencion de su optimo global. Asi pues, se han planteado métodos
matematicos que permitan la solucion del problema de manera convexa llamados méto-
dos de convexificacion. Los métodos de convexificacion se enfocan a la existencia de la

relacion lineal entre los puntos especificos del conjunto de manera convexa.

o Convexo

Convexo

Figura 3.2. Representacion de la convexidad y no convexidad de conjuntos.
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La relacion lineal planteada genera un problema de bilinealidad en casos cuando
alguno de los términos es cero y produce indeterminaciones. Esto se observa frecuente-
mente en funciones posinomiales, las cuales presentan alta bilinealidad y se definen pa-
ra cada término a; como el producto de n términos x;, x;x,...x,. Por lo cual, se utilizan
métodos de convexificacion que realizan la linealizacién por medio de una transforma-
cion exponencial o potencial (Porn et al., 1999). Sin embargo, no todas las funciones
son posinomiales por lo cual la convexificacion puede ser lineal.

La transformacion de variables boolenas existentes en la programacion disyunti-
va a variables binarias de la programacion mixta entera puede lograr una convexifica-
cion (Lee y Grossmann, 2005). Los principales métodos de convexificacion son la Gran
My Convex-Hull (Grossmann, 2002; Grossmann y Lee, 2003; Lee y Grossmann, 2005)
y ambos aplican la disgregacion de variables. La convexificacion por medio de la Gran

M genera un planteamiento tal que:

minZ = Z Z}/jkyjk +f(x)

keK jeJ;

s.t.

g(x)SO
hjk(x)SMjk(l—yjk),jeJK,keK
z yu=Lkek

Jjelg

Y € {0,1}

(3.24)

donde la variable yj representa binariamente a la variable booleana Y definida en
(3.22), My es la variable Gran M (Grossmann, 2002; Grossmann y Lee, 2003). EI valor
de M} sera definido de tal forma que sea grande para converger correctamente. Sin em-
bargo, un valor excesivo de Mj; complica numéricamente el problema al resolverse rela-
jadamente (Grossmann, 2002).

Convex-Hull al no presentar problemas de relajacién ha mostrado buen compor-
tamiento matematico en el planteamiento de disyunciones (Lee y Grossmann, 2000).

Convex-Hull se plantea como:
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minZ=3 3 7,9+ (x)

keK jeJ;

s.t.
g(x) <0
X=) xuyu.jeikek (3.25)

jelk

hjk(xjk)SO
> yi=Lkek

JjeJk

Vi 6{0,1}

El planteamiento de la convexificacion de conjuntos aplicado a la programacion
disyuntiva permite obtener la transformacion de disyunciones a funciones matematicas.
Las funciones matematicas determinadas por convexificacion son aptas para ser intro-
ducidas en paquetes de programacion para obtener su solucion. El problema planteado
en este trabajo contiene ademas un conjunto de disyunciones anidadas. La aplicacion de
la convexificacion a las disyunciones (3.3) ha sido realizado en trabajos previos
(Véazquez-Romén et al., 2007a), lo cual es descrito a continuacion. Inicialmente, se

enuncian las variables a determinar de manera disgregada:

X :vai +x§i +x;4iD
S, (3.26)

ys :ys,i +ys,i+ys,i

donde los sub-indices s corresponden a facilidades que seran instaladas, los super-

indices L, R 'y AD corresponden a la ubicacion de la facilidad a instalar alrededor de una

ya instalada, Figura 4.1. Particularmente, para cada una de las coordenadas (x, y) se ob-

tiene la funcion de la disyuncion convexificada. Para x se tiene:

(3.27)
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donde las variables B corresponden a las variables binarias utilizadas en la convexifica-

min, X

cion y la variable D esta definida en la ecuacion (3.4).

En el caso de y se tiene:

vz (v+D0)- B!,
i<, —D;‘f,-i“’y)-Bfl. (3.28)

donde la variable D™ esta definida en la ecuacion (3.5). La suma de las variables bina-

rias representativas de las tres principales disyunciones tal que:
B, +B} +BY =1 (3.29)

Asimismo, otra sumatoria representa a las variables binarias de las disyunciones anida-
das cuyo resultado sera la variable binaria que representa la disyuncion que las contiene,

tal como:
B +B =B} (3.30)

Finalmente, las variables de las ecuaciones (3.1) y (3.2) se disgregan para tener:

P )
31
y:‘,-S(L gt j.BA_ 3D
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la ultima restriccion indica que la coordenada en y sera solo si la ubicacion de la facili-

dad nueva esta en la region L o en la region R.

Por otro lado, existe el caso en que el par de las coordenadas de ubicacién son
desconocidas, i.e. cuando ambas facilidades no han sido instaladas. El planteamiento
para una sola facilidad nueva no satisface la disgregacion de variables de una forma co-
rrecta (Vazquez-Roman et al., 2007a). El replanteamiento de las ecuaciones (3.26) -

(3.31) considera ambos pares de coordenadas variables como:

L R AD
xs - x:,k +xs,k +xs,k
L R AD
ys :ys‘,k +ys,k +ys,k
5 X > (3.32)
x, Zxkb ‘|‘.ka3 +x,”

AD

y yks‘+yks‘+yk\‘

donde los sub-indices hacen la diferencia entre la facilidad & y la facilidad s ambas por
ubicar. Ademas, la desagregacion de variables desconocidas genera el producto de las
variables binarias para la disyuncion, B, con las constantes de las ecuaciones, que en el

caso de la ecuacion (3.27) se define como:

x e _xk . Dmmx BL
ka _xks +Dmmx BR

> min,x AD (333)
x! iy _x,” -D "B,

AD min,x AD
X < xk s + DB,
en el caso de la coordenada y se tiene:

A min, A
Vek ZVis +D . BS .
h ! (3.34)

Yor Ve — DB,
Las ecuaciones (3.29), (3.30) y (3.31) conservan su forma matematica solo cuando la
facilidad instalada, i, es sustituida por una facilidad a instalar, .

El siguiente capitulo enuncia la herramienta de solucion, GAMS (General Alge-
braic Modeling System), para los problemas planteados. Ademas, se describen casos de

estudio aplicando los modelos de solucion planteados en esta seccion.
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Capitulo 4.

RESULTADOS

Este capitulo describe el uso de la herramienta de solucion para los modelos ma-
tematicos planteados en el capitulo anterior. Inicialmente, se describe el programa
GAMS en su estructura, aplicaciones y resolvedores. Este capitulo finaliza con la apli-
cacion de los modelos matematicos planteados en el capitulo anterior a casos de estudio

resueltos utilizando GAMS.

4.1 GAMS

El programa denominado GAMS est4 enfocado a resolver problemas de progra-
macion matematica y optimizacion. De manera similar a otros programas computacio-
nales, GAMS minimiza el tiempo de célculo en la solucién de problemas. Ademas,
GAMS logra aproximaciones numéricas aceptables para la solucion de problemas de
programacioén matematica.

El programa GAMS requiere la definicion de las variables, parametros y ecua-
ciones del matematico, que incluyen la funcion objetivo y las restricciones. Ademas, se
define el nombre de los conjuntos a los cuales perteneceran las variables y parametros.
Los parametros y variables declarados se definen como escalares, vectores o matrices
cuyos elementos corresponden a los conjuntos ya establecidos. En particular, las varia-
bles pertenecen a algiin conjunto numérico como reales, enteras o binarias. El lenguaje
de programacion definido por GAMS permite que la estructura de los modelos matema-
ticos, similar a otros lenguajes de programacion en la interfaz, sea tinico.

El programa GAMS permite acelerar la convergencia en la solucion con la defi-
nicion de los valores iniciales para las variables. En algunos problemas es necesario de-
finir valores iniciales eficientes que minimicen el tiempo de solucion y aproximen el
resultado a un 6ptimo global. Por otro lado, la definicion de valores limites de las varia-
bles evita en el programa GAMS el mapeo de valores de -oo a +oo generando problemas
de convergencia.

El programa GAMS permite resolver problemas de programaciéon matematica

como lineales, mixtos enteros no lineales, etc. Ademas, GAMS obtiene la solucién de
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cualquier problema matematico utilizando distintos métodos numéricos y algoritmos.
Los métodos numéricos han sido programados de tal forma que GAMS los reconozca y
ejecute, llamandolos resolvedores. Los resolvedores utilizados en este trabajo son des-

critos a continuacion:

BARON: Resolvedor desarrollado por Sahinidis y Tawarmalani (2002) cuyas siglas en
inglés son Branch-And-Reduce Optimization Navigator. Este resolvedor es aplicable a
la solucion de problemas no-lineales y de programacion mixta entera no-lineal. BARON
obtiene el valor del optimo global usando algoritmos de optimizacion deterministica

global del tipo ramificada y acotada (GAMSDC, 2005a).

CONOPT: El resolvedor CONOPT fue desarrollado por Arne Drug (1992). El resolve-
dor cuenta con un paso de proceso en el cual variables y ecuaciones de recurso son re-
sueltas y eliminadas del modelo e incluso las variables de la funcion objetivo, ademas
las restricciones son puestas dentro de los términos de la funcion objetivo. Especifica-

mente se manejo este resolvedor para los problemas de programacion no-lineal

(GAMSDC, 2005b).

DICOPT: El resolvedor DICOPT fue desarrollado por Grossmann y col. (1989) cuyas
siglas en inglés son DIscrete and Continuous OPTmizer. El objetivo del resolvedor es
ser aplicado en programacion mixta entera no-lineal con la capacidad de manejar varia-
bles binarias, discretas y continuas. Las soluciones propuestas por el resolvedor provie-
nen del uso del algoritmo de aproximacion externa para la resolucion de forma relajada.
El resolvedor esta enfocado en el uso de problemas que presente no-convexidad; sin

embargo, el resolvedor no garantiza la obtencion del 6ptimo global (GAMSDC, 2005c).

La resolucion de problemas por medio del programa GAMS despliega los valo-
res de variables a optimizar. Inclusive, el programa muestra un resumen los resultados
de al finalizar la ejecucion, el cual es particular para cada resolvedor. El resumen enun-
cia errores de ejecucion, resultados de las variables y comentarios especificos sobre el
algoritmo de la solucion. Sin embargo, algunos modelos matematicos no pueden ser
introducidos en lenguaje de GAMS, como el caso de disyunciones. La siguiente seccion
enuncia algunos casos de estudio planteados para ser resueltos con los modelos mate-

maticos para este trabajo.
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4.2 Casos de estudio

La presente seccion define los casos de estudio en los cuales se emplea el uso de
los dos modelos de solucion propuestos en el Capitulo 3 con el fin de ser comparados.
El Caso de estudio 1 compara los modelos de solucién emplea la dispersion pasiva y el
Caso de estudio 2 aplica con dispersion densa. El Caso de estudio 3 describe un ejemplo
mas elaborado de distribucion de facilidades usando un modelo de solucion. Finalmen-
te, el Caso de estudio 4 compara los modelos propuestos en este trabajo con un método
altamente probabilistico.

Todos los casos de estudio, excepto el Caso de estudio 3, comparan el uso de los
resolvedores BARON y DICOPT, indicando asi la existencia de dos opciones a conside-
rar en la toma de decisiones para el desarrollo de algin proyecto afin a este tema. El
resolvedor CONOPT es utilizado en todos los casos de estudio en la seccion de disper-
sion. Ademas, las condiciones de dispersion utilizadas en todos los casos de estudio co-
rresponden a las obtenidas del andlisis de la Seccion 2.5. Por ende, se maneja una

condicion atmosférica estable en terreno rural y una velocidad del viento de 1.5 ms™.

4.2.1 Caso de estudio 1: Comparacion de los dos modelos de solucion en dispersion
pasiva.

El planteamiento general para este caso de estudio retoma las dimensiones y ubi-
caciones de las facilidades de un trabajo previo de distribucion de facilidades (Vazquez-
Roman et al., 2007a). Sin embargo, se considera el terreno disponible de mayor dimen-
sion para las consideraciones en la dispersion. Los datos de ubicacion y dimensiones de
las facilidades existentes de este caso de estudio se describen en la Tabla 4.1, agregando
que:

Las interconexiones son:

Nueva A-Facilidad A y Nueva A-Facilidad B.
Longitud méxima en direccion x, 1000 m.
Longitud méaxima en direccion y, 1000 m.
Tamafo de la calle de separacion, 5 m.

Costo de tuberia por unidad de longitud, $196.8.

Costo de terreno por m’, $6.
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Tabla 4.1. Caracteristicas de las instalaciones para el Caso de estudio 1.

Lx (m) Ly (m) X y
Facilidades ya instaladas
Facilidad A 20 10 15 10
Facilidad B 15 15 12.5 27.5
Facilidades por instalar
Nueva A 10 30
Nueva B 30 15 NO APLICA
Cuarto de control 15 15

En primer término se muestran los resultados obtenidos para la distribucion geo-
métrica de las facilidades sin dispersion de gases, los cuales coinciden con lo obtenido
en un trabajo previo (Vazquez-Roman et al., 2007a). Los valores de las coordenadas de
ubicacion, el costo y el area requerida son mostrados en la Tabla 4.2.

En la solucion se observan las diferencias en el tiempo de ejecucion y en el costo
optimo para los resolvedores BARON y DICOPT, siendo esta la primera comparacion
de este caso de estudio. La Figura 4.1, que describe las coordenadas de la Tabla 4.2, se
observan las diferencias entre ambos resolvedores. Esto muestra dos propuestas de di-
sefio que deben ser analizadas segun las condiciones fisicas del lugar; asi como, los fac-
tores externos de la planta, tales como vias de comunicaciones, zonas urbanas, cuencas

hidrolégicas, orografia.

Tabla 4.2. Resultado de la distribucion geométrica de facilidades para el Caso de estu-
dio 1.

BARON DICOPT

x y X y
Nueva A 30.0 40.0 35.0 20.0
Nueva B 20.0 67.5 60.0 12.5
Cuarto de control 12.5 47.5 52.5 32.5
Costo ($) 21,929.90 22,768.61
Area ocupada (m?) 2,625.02 3,000.0
Tiempo de ejecucion (s) 81 0.031
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Figura 4.1. Descripcion grafica de la distribucion geométrica de facilidades del Caso
de estudio 1, con los resolvedores DICOPT (a) y BARON (b).

Al agregar al caso de estudio la dispersion de gases toxicos se debe considerar la
existencia de personal en la planta. La distribucion del personal se defini6 para facilida-
des instaladas y facilidades por instalar; de tal forma que, el cuarto de control cuenta
con 10 personas y se asigna arbitrariamente a la Facilidad B una sola persona. Ademas,
se anade una compensacion por pérdida de vida humana de $1,000,000 usd.

La solucion utilizod los dos métodos propuestos de solucion. Los gases pasivos
seleccionados son monodxido de carbono y didxido de azufre, cuyos valores ERPG-3 y
probit, requeridos para los dos métodos propuestos, son enunciados en las tablas 2.3 y
2.4 respectivamente. Los valores de la localizacion de las fuentes de emision en las faci-
lidades, flujos de emision, altura de la emision y del punto de analisis y el tiempo de

exposicion propios del Caso 1 en dispersion pasiva son expuestos en la Tabla 4.3.

Tabla 4.3. Valores requeridos para la dispersion pasiva en el Caso de estudio 1.

Facilidad Distancia al centro ori- | Tiempo de H z Q
gen (m) contacto (m) (m) (g-s’l)
Px Py (min)
CcO Facilidad A 0.0 0.0 35 0.4 1.9 110
Facilidad B 0.0 0.0 23 0.1 26 |60
% Nevaa 0.0 0.0 24 01 |25 |50
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La Tabla 4.4 despliega las distancias de separacion obtenidas de la dispersion

pasiva para ambas soluciones de este caso de estudio. Las Tablas 4.5 y 4.6 muestran los

resultados obtenidos en la distribucion de facilidades por las soluciones 1 y 2, compa-

rando los resultados obtenidos por los resolvedores DICOPT y BARON.

Tabla 4.4. Valores obtenidos de la dispersion del Caso de estudio 1.

SOLUCION 1 SOLUCION 2
Facilidades | separacion D separacion | Probabilidad | Concentracion
(m) (m) de muerte de dafio (g~m'3 )
COoO |A 245.548 115.483 0.001 1.621
B 460.091 162.526 6.1305E-4 0.460
302 Nueva A 412.348 156.236 3.8780E-4 0.414

Tabla 4.5. Resultados de la Solucidn 1 del Caso de estudio 1.

DICOPT BARON
X v X v
Nueva A 20.00 467.07 432.35 20.00
Nueva B 20.00 47.50 859.63 20.00
Cuarto de control 20.00 886.85 887.13 20.12
Costo total ($) 274,079.50 270,994.91
Area ocupada (m?) 31,302.41 31,311.96
Tiempo de ejecucion (s) | 0.094 28
Tabla 4.6. Resultados de la Solucién 2 del Caso de estudio 1.
DICOPT BARON
X v X v
Nueva A 20.00 210.51 20.00 191.24
Nueva B 20.00 47.50 20.00 354.25
Cuarto de control 20.00 374.07 13.77 374.25
Costo total ($) 116,520.04 114,661.54
Area ocupada (m?) 13,354.95 13,361.25
Tiempo de ejecucion (s) | 0.015 119
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4.2.2 Caso de estudio 2: Comparacion de los dos modelos de solucién en dispersion
de gases densos.

Los valores geométricos de las facilidades del Caso de estudio 1 son retomados
en esta seccion. Nuevamente, se comparan los resultados obtenidos con los resolvedores
DICOPT y BARON. La dispersion de gases densos emplea como gases al fosgeno por
su alta letalidad y al cloro por su alto uso industrial. Los valores ERPG-3 y probit de
dichos gases pueden observarse en las tablas 2.3 y 2.4 respectivamente.

La Tabla 4.7 enuncia los valores de los parametros de la dispersion de gases den-
sos. Los datos obtenidos de la dispersion en las Soluciones 1 y 2 son mostrados en la

Tabla 4.8, comparando nuevamente las distancias de separacion.

Tabla 4.7. Valores requeridos para la dispersion densa en el Caso de estudio 2.

Distancia  al | Tiempo H z L Q
Facilidad centro (m) contacto (m) (m) (m) | (gsh)
Px Py (min)
Fosgeno | Facilidad A 0.0 0.0 12 1.8 1.4 0.3 10
Facilidad B 0.0 0.0 18 1.7 1.3 2.1 45
Cloro
Nueva A 0.0 0.0 19 1.8 1.4 0.3 30

Tabla 4.8. Valores de la dispersion de gases densos con ambas soluciones del Caso de
estudio 1.

SOLUCION 1 SOLUCION 2
Facilidades e oy e Concentra-
D separacion | D separacion | Probabilidad _
cion de dafio
(m) (m) de muerte 3
(gm™)
Fosgeno | A 769.073 131.632 0.0001 0.089
Cloro B 462.112 264.777 0.0001 0.124
Nueva A 369.122 213.087 0.0001 0.121
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Los resultados obtenidos en la dispersion de gases densos por la Solucion 1 se
muestran en la Tabla 4.9 comparando entre si los resolvedores DICOPT y BARON. La
Tabla 4.10 enuncia los valores obtenidos por la Solucion 2 con ambos resolvedores.

En los casos de estudio ya presentados se muestran las soluciones obtenidas por
los resolvedores BARON y DICOPT, indicando el minimo tiempo de ejecucion al utili-
zar el resolvedor DICOPT. Sin embargo, la obtencion del 6ptimo global es lograda con
el resolvedor BARON utilizando tiempo excesivo en la ejecucion. Reiterando que la

seleccion Optima incluird las consideraciones fisicas reales del lugar.

Tabla 4.9. Resultados de la Solucion 1 del Caso de estudio 2.

DICOPT BARON

X y X y
Nueva A 389.12 20.00 389.12 20.00
Nueva B 414.12 20.00 364.12 20.00
Cuarto Control 791.56 12.5 791.51 27.5
Costo ($) 207,088.05 207,077.23
Area ocupada (m?) 27,966.94 27,965.81
Tiempo de ejecucion (s) | 0.078 8

Tabla 4.10. Resultados de la Solucion 2 del Caso de estudio 2.

DICOPT BARON

X v X v
Nueva A 145.33 207.33 233.09 20.00
Nueva B 261.89 12.5 461.12 32,5
Cuarto Control 284.77 32.5 468.62 12.5
Costo ($) 435,589.00 158,321.94
Area ocupada (m®) 64,979.77 19,044.65
Tiempo de ejecucion (s) | 0.065 35

58




4.2.3 Caso de estudio 3: Aplicacion del modelo de solucion con valores ERPG a un

problema de distribucion de facilidades de mayor complejidad.

Este caso de estudio muestra mayor complejidad que el caso de estudio anterior.
El programa GAMS en este caso de estudio fue definido para realizar la solucion simul-
tanea de los modelos de dispersion pasiva y de gases densos. El planteamiento enuncia
las cualidades de las facilidades y posteriormente se obtiene una solucidn sin considerar
la dispersion de gases toxicos. Finalmente, la dispersion de gases toxicos es aplicada en
el modelo que se resuelve con la Solucion 1, pues garantiza un riesgo casi nulo como el
caso de estudio anterior.

El planteamiento de este caso de estudio es parte de una planta quimica que
cuenta con las facilidades basicas de mantenimiento, proceso, oficinas y servicios para
el personal. El proyecto describe una ampliacion para disminuir costos de transporte y
crear inventarios de refacciones y materia prima, por tal motivo se incluira un almacén.
Ademas, la autosuficiencia y el reglamento exigen el tratamiento de las aguas de proce-
so por medio de una planta tratadora. Por otra parte, la automatizacioén del proceso con-
centrara al personal en un cuarto de control. Inclusive, los compresores seran ubicados
en una nueva facilidad retirandose de la facilidad de mantenimiento. Finalmente, se
afiadiran tanques que almacenen el producto.

Lo anterior permitird reubicar al personal de tal manera que: una sola persona es-
té encargada del almacén, las 15 personas de operacion de compresores, planta tratadora
de aguas y proceso se concentren en el cuarto de control, solo 10 personas atiendan el
area de mantenimiento y el resto se distribuya en las oficinas y en el area de servicio
para el personal, 15 y 5 personas respectivamente.

Las facilidades se encuentran y seguiran separadas por una calle de 5Sm de an-
cho, por lo cual se considera un terreno maximo proyectado de forma cuadrada de 1500
m de largo en los lados, con un costo del terreno de 16.0 ($-m™). El sistema de interco-
nexion tiene un costo de tuberia 60.8 ($-m™) y sera ampliado de tal forma que la planta
tratadora de agua captara los efluentes de: proceso, servicios al personal y oficinas.
Asimismo, el proceso recibird servicios directos de los compresores y el producto lo
enviara a los tanques de almacenamiento. El almacén suministrara compuestos quimicos
a la planta tratadora de agua y al proceso. La Tabla 4.11 describe de manera detallada
las dimensiones y ubicaciones de las facilidades existentes asi como las dimensiones de

las facilidades a instalar de este planteamiento.
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Tabla 4.11. Caracteristicas de las instalaciones para el Caso de estudio 3.

Lx (m) Ly (m) X Y
Facilidades ya instaladas
Mantenimiento 25 20 525 35
Oficinas 30 20 20 15
Procesos 30 50 20 55
Servicios al personal 20 15 50 12.5
Facilidades por instalar
Almacén 60 60
Compresores 30 15
Cuarto de control 15 15 NO APLICA
Tanques de almacenamiento 20 50
Tratamiento de aguas 35 20

El proceso genera un gas altamente toxico que se espera almacenar en los tan-
ques y, para fines de este trabajo se considera fosgeno. Adicionalmente, se produce un
subproducto gaseoso de baja toxicidad, siendo el mondxido de carbono. Los compreso-
res utilizan amoniaco como refrigerante y la planta tratadora de agua gas cloro como
antiséptico. El gas cloro esta depositado inicialmente en el almacén y de ahi es enviado
a la planta tratadora de agua. El almacén provee al proceso los productos quimicos que
no generan emisiones.

La distribucion de las facilidades de manera geométrica fue obtenida aplicando
el resolvedor DICOPT, ya que el resolvedor BARON no llega a la convergencia. El co-
sto de la distribucion se calculd de $219,637.39 con un area de 13,000.00 m>. La Tabla
4.12 enuncia las coordenadas de ubicacion y la Figura 4.2 describen la ubicacion de las

nuevas facilidades.

Tabla 4.12. Resultado de la distribucion geométrica de facilidades, Caso de estudio 3.

x Y
Almacén 100.00 66.07
Compresores 20.00 92.50
Cuarto de control 117.50 12.50
Tanques 50.00 75.00
Tratamiento de aguas 87.50 21.07
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Figura 4.2. Descripcion grafica de la distribucion geométrica de facilidades, Caso de
estudio 3.

La consideracion de la dispersion de gases requiere los valores de dispersion pa-
ra la definicion de las distancias de separacion. Los valores ERPG-3 de los gases men-
cionados en este caso de estudio son mostrados en el Tabla 2.3.

Las emisiones toman valores propuestos académicamente basados en posibles
causas de las emisiones, condiciones de almacenamiento y ubicacion de la emision. El
punto de analisis de la emision se encuentra a una altura equivalente a la de una persona
promedio. La Tabla 4.13 contiene los valores propuestos para la dispersion de gases que
podrian ocurrir en la planta. Ademas, la solucion de los modelos de dispersion propor-

ciona los valores de las distancias de separacion que se muestran en la Tabla 4.14.

Tabla 4.13. Valores requeridos para la emision en el Caso de estudio 3.

Facilidad Distancia al centro (m) | Q H z L
Px Py gsh | (m) | (m) | (m)
Dispersion pasiva
CcO Proceso 10.0 20.0 125 0.7 1.80 | -
Amoniaco | Compresores 0.0 0.0 280 |0.7 1.80 | -—----
Gases densos
Fosgeno Proceso -10.0 20.0 10 1.6 1.75 0.01
Tanques 0.0 0.0 5 0.5 1.75 0.002
Cloro Almacén 25.0 25.0 20 |05 2.00 0.01
Trat. Aguas 10.0 7.0 100 | 0.0 2.30 0.8
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La solucion global del problema fue determinada comparando los resolvedores
DICOPT y BARON. Los resultados de ambos resolvedores son indicados en la Tabla
4.15. Nuevamente, se observa que el tiempo de ejecucion es mayor en el resolvedor

BARON.

Tabla 4.14. Valores de la dispersion de gases del Caso de estudio 3.

Facilidad Distancia de separacion (m)
Dispersion pasiva
CO Proceso 265.356
Amoniaco | Compresores 376.918

Gases densos

Fosgeno Proceso 766.657
Tanques 518.687
Almacén 245.755
Cloro
Tratamiento de Aguas 615.530

Tabla 4.15. Resultado global de la distribucion de facilidades para el Caso de estudio 3.

BARON DICOPT
X y X Y

Almacén 806.59 35.00 1007.16 35.00
Compresores 85.00 421.39 424.29 158.91
Cuarto de control 829.09 313.20 782.18 12.50
Tanques 80.00 563.47 15.00 563.08
Trat. de agua 273.89 613.30 800.38 650.50
Costo ($) 8,475,683.72 11,117,131.91
Area ocupada (m”) 521,443.54 685,048.38
Tiempo de ejecucion (s) 2680 0.078
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4.2.4 Caso de estudio 4: Comparacion del modelo propuesto con un método esto-
castico.

Un método estocastico de distribucion de facilidades ha sido propuesto con la fi-
nalidad de obtener el riesgo minimo posible. La velocidad y direccion del viento, las
temperaturas del ambiente en la noche y el dia y la humedad relativa del ambiente son
parametros altamente estocésticos. Utilizando el método Monte Carlo se han obtenido
funciones de distribucion de probabilidad que representen a los parametros estocasticas
(Lee et al., 2007). Ademas, las funciones de distribucion de probabilidad son aplicadas
al célculo del riesgo producido por una liberacion téoxica. En resumen, se han obtenido
funciones para el célculo del riesgo por emisiones toxicas basadas en funciones de dis-
tribucion de probabilidad de parametros estocasticos. Las funciones del calculo del ries-
go han sido aplicadas a la distribucion de facilidades (Vazquez-Roman et al., 2007a).

El planteamiento geométrico propuesto por los autores de este método ha sido
utilizado en el Caso de estudio 1; se agradece a los autores el acceso a la informacion
para la parte de dispersion. El planteamiento de dispersion consiste en la emision de gas
cloro de las facilidades A y B. La emision proviene del derrame liquido visto en la sec-
cion 2.4. El flujo mésico de la emision es 3.075 kg's™, el tamafio de la fuente de emision
es de un radio de 2.6258m y los valores ERPG-3 y probit para el cloro se enuncian en
las tablas 2.3 y 2.4, respectivamente. El peor escenario de los parametros de dispersion
velocidad del viento es 1.5 m's” y una condicion atmosférica estable en terreno rural.

El resultado obtenido de la distribucion de facilidades por el método estocastico

usando el resolvedor DICOPT se muestra en la Figura 4.3 y en la Tabla 4.16.
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Figura 4.3. Descripcion de la distribucion de facilidades del Caso de estudio 4.
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Tabla 4.16. Resultado de la distribucion de facilidades para el Caso de estudio 4 por el

método estocastico.

X y
Nueva A 35.00 20.00
Nueva B 20.00 47.50
Cuarto de control 47.50 56.87
Costo ($) 30,707.20

Area ocupada (mz) 3,676.01

Los valores obtenidos por los dos métodos de solucion propuestos en este traba-

jo se observan en la Tabla 4.17 utilizando el resolvedor DICOPT.

Tabla 4.17. Resultado de la distribucion geométrica de facilidades para el Caso de estu-

dio 4 por el método propuesto.

Solucion 1 Solucion 2
y X y
Nueva A 35.00 20.00 35.00 20.00
Nueva B 60.00 20.00 60.00 20.00
Cuarto de control 7353.38 27.50 847.22 12.50
Costo ($) 1,550,444.69 184,151.65
Area ocupada (m”) 257,630.73 29,915.23

Los resultados obtenidos indican en el modelo estocastico una distancia de sepa-

racion mucho menor, entre las facilidades con emision toxica y aquellas que cuentan

con personal, a las obtenidas por el método determinista. Por tal motivo, se obtiene un

mayor costo de instalacion por el método determinista debido a la separacion entre las

facilidades; sin embargo, el método determinista minimiza totalmente la probabilidad de

dafio al personal generando una distribucion de facilidades més segura.
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Capitulo 5

CONCLUSIONES

Los resultados de este trabajo demostraron que la distribucion optima de las faci-
lidades industriales con emision de gases toxicos redujo el dafio hacia el personal ubica-
do en las facilidades.

La definicion conceptual de los factores de dispersion permitio la interpretacion
de las curvas de dispersion que fueron obtenidas por modelos de dispersion convencio-
nales. La interpretacion de las curvas de dispersion generd comparaciones entre los mo-
delos convencionales. En la dispersion pasiva el modelo de dispersion seleccionado fue
el de Pasquill-Giffor por generalizar las predicciones de la concentracion a distintas
condiciones atmosféricas, y mostrar matematicamente mayor estabilidad al calculo de
los factores de dispersion. En el caso de la dispersion de gases densos el modelo de
Germeles fue el idoneo para dispersiones continuas, ademas de tener una estructura ma-
tematicamente simple en comparacion con modelos complejos.

La forma estocastica de los factores de dispersion, como la velocidad del viento
y la condicion atmosférica, genera probabilidades en el calculo de la afectacion hacia el
personal por emisiones toxicas. Por tal motivo, se desarrolld un analisis sobre los para-
metros de dispersion para determinar el peor escenario en una emision de gases toxicos
y evitar asi calculos probabilisticas sobre el dafio al personal. Asi, la determinacién de
peor escenario posible disminuye la afectacion al personal por modificar los factores de
dispersion a una forma deterministicas. El peor escenario obtenido formul6 para los fac-
tores de dispersion condiciones tales como una condicion atmosférica estable en terreno
rural y una velocidad del viento de 1.5 m's™.

Las concentraciones de dafio para los compuestos quimicos considerados toxi-
cos, propuestas en los valores ERPG, disminuyeron en gran parte los riesgos por emi-
sion hacia el personal, debido a la obtencion de distancias de separacion considerables.
Por otra parte, la existencia de probabilidades de muerte no garantizo la nulidad del
riesgo y generd un costo sobre la vida de una persona. Por tal motivo, los modelos de
solucion propuestos en este trabajo fueron comparan entre si con valores similares de

emision, notando el menor riesgo de dafio con los valores ERPG.
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Los casos de estudio fueron resueltos con los dos modelos de solucion para cada
una de las dispersiones de gases. Cada caso de estudio describié una complejidad ma-
tematica distinta. Los resultados obtenidos en la soluciéon de cada caso de estudio de-
mostraron la funcionalidad de los modelos de solucion planteados en este trabajo, de tal
forma se verifico su aplicacion en la solucion de casos diversos de distribucion de faci-
lidades con emision de gases toxicos. Por tal motivo, el modelo determinista obtenido
para la minimizacién de accidentes por emision de gases toxicos en la distribucion de
facilidades logré disminuir el riesgo de dafo por este tipo de accidentes.

Los resultados de este trabajo muestran una posible proyeccion en la disminu-
cion de las distancias de separacion entre las facilidades por su valor excesivo. De tal
forma que podrian emplearse métodos de mitigacion que reduzcan la concentracion en
el momento que surja la emision. Inclusive, los métodos de mitigacion podrian ser ex-
puestos como funciones analiticas implicadas en las restricciones del modelo y en la
funcién objetivo, como seria su costo.

La seccion de distribucion de facilidades y de dispersion de gases, en particular
los gases densos, podria generar una solucion mas amplia y compleja. Incluso, conside-
rando la dispersion en tres dimensiones con modelos matematicos de mayor precision se
podria acoplar con una distribucion de facilidades tridimensional. El resultado esperado
sera el analisis del comportamiento de los gases de dispersion con obstruccion por edifi-
cios o terrenos accidentados.

A los resultados obtenidos por distintos resolvedores se les pude aplicar un ana-
lisis de sensibilidad ante la evidencia de multiplicidad de 6ptimos locales. De tal forma
que, los valores iniciales para la solucion pueden depender del resolvedor y de esta for-
ma obtener un 6ptimo global. Una vez obtenido el 6ptimo global se disminuyen la in-
certidumbre en seleccionar la mejor distribucion de las facilidades, con el minimo costo

de terreno e interconexion.
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