ویژگی ‌های نرم ‌افزارهای تخصصی مورد استفاده برای ارزیابی پیامد های حوادث در تأسیسات شیمیایی خطرناک

چکیده: واکنش مؤثر به شرایط اضطراری در تأسیسات شیمیایی خطرناک تحت شرایط مختلف تنها با ابزارهای مدل‌سازی نرم ‌افزاری امکان‌پذیر است. آنها امکان تعیین منطقه آسیب‌ دیده، پیش‌بینی تغییرات در مقیاس آن و ارزیابی خطرات برای بهداشت عمومی ناشی از وقوع چنین حوادثی را فراهم می‌کنند. این مقاله به تجزیه و تحلیل انتقادی نرم ‌افزارهای تخصصی موجود در کشورهای مختلف می‌پردازد که برای تعیین پیامدهای حوادث ناشی از اشیاء (تکنوژنیک) استفاده می‌شوند. چنین اشیایی منابع بالقوه شرایط اضطراری مرتبط با آلودگی قابل توجه محیط زیست هستند. نتایج کار این ابزارهای نرم‌افزاری ارائه شده و نقاط قوت و محدودیت‌های آنها در کاربرد در حل مسائل عملی نشان داده شده است.
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1. مقدمه 
افزایش ظرفیت‌های مجتمع‌های فناوری، وسایل نقلیه و سیستم‌های انرژی منجر به تجمع مواد قابل احتراق، انفجاری و سمی در شرکت‌های صنایع شیمیایی می‌شود[1، 2]. حوادث در تاسیسات شیمیایی خطرناک اغلب با انتشار مواد شیمیایی خطرناک گازی (CHS) در محیط زیست همراه است. گسترش آنها تهدیدی برای زندگی و سلامت پرسنل خدماتی شرکت‌ها و جمعیت مناطق اطراف است - چندین زخمی و کشته، شاید هزاران نفر در موارد نامطلوب خاص .[3-5] اقدامات ایمنی در هنگام ذخیره سازی، حمل و نقل و پردازش CHS  و اقدامات واحدهای مسئول مقابله با حوادث در تاسیسات شیمیایی خطرناک توسط چندین سند نظارتی تنظیم می شود. اما با وجود اقدامات انجام شده، فراوانی رویداد های ناشی از حوادث شیمیایی همچنان یکسان است. در نتیجه، آلودگی زیست محیطی رخ می دهد و تخریب شدید در یک منطقه بزرگ به دلیل انفجار شیمیایی در طول چنین حوادثی امکان پذیر است. علاوه بر این، خطری برای همه موجودات زنده در منطقه آلوده وجود دارد (مرگ انسان ها و حیوانات، نابودی محصولات زراعی) [6-10] . راه حل موثر برای شرایط اضطراری، نجات و سایر کارهای فوری در مناطق اضطراری نیازمند استفاده از روش‌ها، ریاضیات و نرم‌افزار برای اتخاذ سریع تصمیمات مدیریتی مناسب در تمام مراحل توسعه چنین موقعیت‌هایی است. بنابراین، ما نرم افزارهای موجود مورد استفاده کشورهای مختلف جهان را در هنگام حل مشکلات فوق الذکر بررسی خواهیم کرد.



2. نتایج تحقیق 
پاسخ مؤثر به شرایط اضطراری با کمک ابزارهای منحصربه‌فرد و استفاده از روش‌های مختلف پیش‌بینی این‌گونه موارد در کشورهای توسعه ‌یافته جهان مانند ایالات متحده آمریکا، کانادا، ژاپن و کشورهای اتحادیه اروپا حاصل می‌شود. در ادامه، برخی از ابزارهای نرم‌افزاری کشورهای توسعه‌یافته جهان که برای ارزیابی پیامدهای حوادث شیمیایی استفاده می‌شوند را بررسی می‌کنیم.

· EFFECTS

نرم‌افزار افکتس  ]۱۱ [توسط سازمان هلندی TNO توسعه یافته است. این نرم‌افزار به کاربر اجازه می‌دهد تا پیامدهای فیزیکی هر سناریوی حادثه با مواد شیمیایی سمی و قابل اشتعال را پیش‌بینی، محاسبه و ارائه کند. این نرم‌افزار بیش از ۵۰ مدل محاسباتی برای انتشار، تبخیر، آتش‌سوزی، انفجار، پراکندگی و خسارت ارائه می‌دهد. ویژگی‌های مهم افکتس  عبارتند از:
· دسترسی به یک پایگاه داده جامع شیمیایی حاوی خواص سمی، قابل اشتعال و ترمودینامیکی بیش از ۲۰۰۰ ماده شیمیایی. ویرایشگر داخلی نیز برای تعاریف دقیق مواد شیمیایی اختصاصی در دسترس است.
· مدل‌ها می‌توانند نتایج محاسبات خود را به عنوان داده‌های ورودی به سایر مدل‌ها با استفاده از روش "اتصال" انتقال دهند. 
· علاوه بر روش اتصال (دستی) مدل‌ها، نرم ‌افزار افکتس مدل‌های ترکیبی را در یک فرآیند کاملاً خودکار ارائه می‌دهد.
· ابزار GIS در این نرم‌افزار گنجانده شده است. این ابزار به شما امکان می‌دهد به راحتی نتایج را روی نقشه‌های GIS و تصاویر صفحه Google Earth قرار دهید. 
نقاط قوت EFFECTS:
· کاربری آسان. رابط کاربری برای کارشناسان و کاربران عادی مناسب است. 
· نتایج در نمودارها، گزارش‌های ویژه و کانتورها روی نقشه‌های پس‌زمینه ارائه می‌شوند که مراحل مدیریت را تسهیل می‌کند [12].

· ARCHIE
آرچی یک منبع خودکار برای ارزیابی حوادث ناشی از خطرات مواد شیمیایی است. وزارت حمل و نقل ایالات متحده این نرم‌افزار را با مشارکت آژانس مدیریت اضطراری فدرال (FEMA) و USEPA توسعه داده است. این نرم‌افزار یک ابزار ارزیابی انتشار و پراکنش مواد در اتمسفر است که می‌توان از آن برای ارزیابی پراکنش بخار، آتش‌سوزی و اثرات انفجار ناشی از رها سازی تصادفی مواد خطرناک در محیط زیست استفاده کرد. علاوه بر این، این نرم‌افزار می‌تواند تخمینی از میزان انتشار و مدت زمان رهاسازی مایع/گاز از مخازن، خطوط لوله و غلظت‌های محیطی متناظر در پایین‌دست این رها سازی‌ها ارائه دهد [13].
نقاط قوت آرچی:
· استفاده از مدل آسان است.
· به درک بهتر ماهیت و توالی رویدادهایی که می‌توانند پس از حادثه رخ دهند و پیامدهای ناشی از آن کمک می‌کند.
این نرم ‌افزار یک محدودیت دارد. اجرای برنامه تقریباً 10 تا 15 دقیقه طول می‌کشد، از جمله زمان مورد نیاز برای پاسخ دادن به تمام سؤالات مربوط به یک مسئله معمولی (.(www.eng.utolefo.edu)

· BREEZE 
این مجموعه پیچیده در سال 1987 توسط سازمان حفاظت از محیط زیست، ارتش ایالات متحده و گارد ساحلی توسعه داده شد. این مجموعه شامل مدلهای پراکندگی گاز سمی، آتش سوزی ناشی از تشعشع حرارتی و انفجار است. از جمله قابلیت‌های بریز می‌توان به تحلیلگر سه بعدی (3D Analyst) در زرادخانه آن برای تجسم نتایج و خروجی گرفتن به          Google Earth اشاره کرد. علاوه بر این، می‌تواند منابع متعددی را به طور همزمان شبیه ‌سازی کند. کاربر می‌تواند این گیرنده، موقعیت/ هدف n را تعریف کرده و یک میپ مپ پایه ( AutoCAD DXF،ESRII Shapefile  یا bitmap) را با استفاده از ماوس برای قرارگیری دقیق ترسیم کند (www.chempute.com). زمان راه‌اندازی و اجرای مدل با یک رابط پنل روبانی بصری و قالب‌های اسکریپت کاهش یافته است. یک پایگاه داده شیمیایی داخلی  نیز در آن وجود دارد[14]. 
نقاط قوت  BREEZE:
· استفاده آسان و سرعت عمل بالا.
· رابط بصری به کاربر کمک می کند تا داده های ضروری و اضافی مربوط به انتشار احتمالی مواد شیمیایی (به عنوان مثال، اندازه و موقعیت پارگی مخزن، شکل مخزن ذخیره سازی، حجم نشت و وجود یک مخزن) را وارد کند و همچنین الگوریتم های مناسب را انتخاب کند.
· نتایج به صورت جدولی و گرافیکی، شامل کانتور دو بعدی، حجم سه بعدی و نمودار سری زمانی ارائه می‌شوند.
· خطاهای اپراتور به دلیل لیست واضح هشدارهای اجرای مدل به میزان زیادی کاهش می‌یابد.
· CHARM
این نرم‌افزار امکان محاسبات انتقال و پراکنش هوا، انفجارهای ابر بخار، انفجارهای ناشی از انبساط مایع در حال جوش (BLEVE)، آتش‌های فواره‌ای و تشعشع آتش حوضچه‌ای را فراهم می‌کند. دو نسخه از نرم‌افزار چارم موجود است: یکی برای یک منبع منفرد در زمین مسطح و دیگری برای منابع متعدد در زمین ناهموار. از ویژگی‌های چارم می‌توان به اثرات تشعشعات هسته‌ای اشاره کرد. این ویژگی به نسخه پیچیده با قابلیت در نظر گرفتن توپوگرافی(نقشه) زمین اضافه شده است. علاوه بر این، درک پیچیده از زمین از یک شبکه سه‌بعدی برای مدل‌سازی استفاده می‌کند [15]. این نرم‌افزار برای راه حل‌های زیر طراحی شده است:
· محاسبه حرکت و غلظت ستون‌های هوای ناشی از مواد شیمیایی آزاد شده
· محاسبه فشار بیش از حد مکانیکی ناشی از مخازن تحت فشار و انفجار ناشی از احتراق ابر بخار
· محاسبه اثرات تشعشعات حرارتی مرتبط با آتش‌های فواره‌ای، آتش‌های حوضچه‌ای و BLEVEها
· محاسبه اثرات بر جمعیت مرتبط با هر یک از اثرات ذکر شده در بالا. 
چارم به شما امکان می‌دهد یک نقشه پایه را تعریف و ذخیره کنید تا هر بار که چارم را شروع می‌کنید به طور خودکار نمایش داده شود. این کار برای صرفه‌جویی در وقت در مواقع اضطراری انجام می‌شود. چارم یک مدل حرکت هوا گاوسی است که هر انتشار را به صورت مجموعه‌ای از جریان‌های هوا در نظر می‌گیرد. توصیف توزیع محاسبه شده توسط ماژول (جمله منبع) اطلاعات ضروری برای ماژول  (انتقال/پراکنش) است. داده‌های توصیف توزیع محاسبه شده شامل موارد زیر است:[16]
· موقعیت X، Y، Z
· کسر جرمی مواد شیمیایی (فازهای بخار و مایع)
· دما
· جرم هوا
· جرم بخار آب
· جهت و سرعت خروج
· ابعاد
· انرژی پنهان
· نوع انتشار
نوع انتشار، محاسبات مورد استفاده در ماژول "Source Term" را تعیین می‌کند.  چارم انواع انتشار زیر را مدل‌سازی می‌کند: توصیف ظروف/سطوح و حوضچه/تالاب تبخیر، که توسط کاربر تعریف می‌شوند.
 نسخه زمین مسطح چارم برای شبیه ‌سازی انتشار از یک منبع منفرد طراحی شده است [17] (شکل 1). شرح انتشار، پارامترهای هواشناسی و شبکه، ورودی‌های مورد نیاز برای اجرای سناریو در نسخه زمین پیچیده هستند. این نسخه نیازی به شبکه ندارد. نسخه با زمین ناهموار بسیار کامل‌تر است و می‌تواند با چندین منبع از انواع مختلف کار کند (شکل 2).
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شکل1:تصویرسازی نسخه زمین مسطح
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شکل2:تصویرسازی نسخه زمین پیچیده [18]

هر دو نسخه شامل ویژگی‌های زیر هستند: 
· ویرایشگر برای افزودن/ویرایش مواد شیمیایی
· ویرایشگر برای افزودن نقشه‌ها
· نرخ تغییر انتشارها در طول زمان
· انتشارهای دو فازی
· انتشارهای پوششی، حوضچه‌های تبخیر، و سرعت تعریف‌شده توسط کاربر
· تغییر هواشناسی در طول زمان
· دسترسی به هواشناسی بلادرنگ در صورت وجود سیستم جمع آوری داده؛
· قابلیت وارد کردن خودکار نقشه از اینترنت
لیست ویژگی های اصلی نسخه مربوط به زمین های پیچیده:
· تاثیر عوارض سه بعدی زمین بر میدان باد و پراکندگی در منطقه؛
· لحاظ شدن زمان میانگین گیری در تمامی نتایج مربوط به غلظت؛
· قابلیت نمایش سه بعدی تمامی نتایج. این شامل آتش سوزی ها، انفجارها و اثرات غلظت می باشد؛
· امکان نمایش مقاطع عمودی برای منطقه در امتداد هر خطی که توسط کاربر ترسیم می شود؛
· امکان نمایش اثرات "احتمال نتیجه مرگبار" (در صورت ارائه پارامترهای پروبیت)، "دوز"، "بار سمی" و "دوز حرارتی" به عنوان هر اثر دیگر؛
· ویرایشگر می تواند شبکه ها را با وارد کردن DEM و داده های کاربری اراضی موجود در اینترنت از USGS، پروژه Globe  و سایر منابع تعریف کند. فرمت های مختلف فایل، از جمله DEM و GeoTiff قابل خواندن هستند.
· ارتفاع گیرنده برای نمای پلان می تواند ارتفاع MSL یا ارتفاع بالای سطح باشد.
· امکان قرار دادن نقشه ها بر روی زمین سه بعدی.
· محل منبع را می توان به عنوان مکانی در مسیری تعریف کرد که توسط x (طول جغرافیایی) ، y  (عرض جغرافیایی) ، z (ارتفاع جغرافیایی) و زمان تعریف شده است.
· برنامه گرافیکی برای نمایش زمین، نقاط اصابت و نقشه ها با استفاده از DirectX برای نمایش واقعی تر در دسترس است.
· محاسبه ادغام/پراکندگی بر روی یک شبکه سه بعدی با استفاده از یک راه حل تفاضل محدود انجام می شود.
· اسکریپت و محاسبات آن را می توان در یک مجموعه فایل جداگانه ذخیره کرد، بنابراین محاسبه مجدد لازم نیست.
· امکان شبیه سازی چندین محل انتشار (هر کدام با دیدگاه های مختلف) در یک اجرا.
· هر انتشار می تواند در زمان متفاوتی در یک سناریو باشد.
· چندین سایت هواشناسی.
· امکان جریان یافتن انتشار مایعات همراه با زمین در هنگام تشکیل حوضه ها.
· منبع می تواند ذراتی با توزیع اندازه تعریف شده توسط کاربر باشد. غلظت ها و مقادیر بارش را می توان نمایش داد.
· ذرات می‌توانند لخته شوند، تبخیر/میعان شوند و در نتیجه واکنش‌های شیمیایی تشکیل شده و به زمین بیافتند.
· انتقال حرارت همرفتی از سطح به مشعل در نظر گرفته می‌شود.
· واکنش‌های شیمیایی قابل محاسبه هستند.
·  سرعت واکنش می‌تواند بسته به دما، تابش خورشیدی، اندازه ذرات یا هوا و بخار آب متغیر باشد.
·  کاربر می‌تواند واکنش‌های شیمیایی را ویرایش کند.
·  شبکه محاسباتی سه بعدی می‌تواند شامل شبکه‌های تودرتو باشد.
·  شبکه‌ های تودرتو می‌توانند توسط کاربر تعریف شوند یا به طور خودکار توسط چارم ایجاد شوند
· شبکه سه بعدی می‌تواند اتاق‌ها، لوله‌ها یا سایر اشیاء غیر متصل به زمین را نشان دهد.
· امکان خروجی گرفتن اطلاعات شبکه به فایل‌های ASCII و بریز وجود دارد.
· امکان ایجاد فایل‌های Google Earth (kml/kmz) از ساختمان‌ها/اشیاء، جلوه‌های دو بعدی و سه بعدی وجود دارد.
· تاثیر تشعشعات هسته‌ای ناشی از نوکلیدها در انتشارات.
· امکان تعیین ترکیب نوکلیدی و جرمی انتشار وجود دارد.
· سطح تشعشع و دوز محاسبه و در قالب 2 بعدی، 3 بعدی و جداول نمایش داده می‌شوند.
بنابراین، بیایید خلاصه‌ای از نقاط قوت اصلی نرم افزار چارم ارائه دهیم:
· علاوه بر در نظر گرفتن تأثیر زمین، می‌توان از آن در داخل و اطراف ساختمان‌ها استفاده کرد.
· نتایج در قالب 2 بعدی، 3 بعدی و جدولی ارائه می‌شوند. 
· این نرم‌افزار می‌تواند دینامیک ذرات را محاسبه کند
· این مدل می‌تواند به طور خودکار شبکه‌های تودرتو را در اطراف منبع تنظیم کند تا محاسبات دقیق‌تری ارائه دهد [19].

· CANARY
نرم‌افزار کاناری شرکت Quest برای ارزیابی پیامدهای احتمالی انتشار مایعات خطرناک طراحی شده است [20]. این نرم‌افزار شامل مدل‌های خطر خاصِ کاربردی برای پراکندگی بخار، تشعشع آتش و انفجارهای ابر بخار است. کاناری دارای مدل‌های پشتیبانی است که شرایط منبع مورد نیاز برای مدل‌های پیامد را تولید می‌کنند: محاسبات ترمودینامیکی چند جزئی، محاسبات تبخیر مایع و محاسبات نرخ انتشار. کاناری به کاربر اجازه می‌دهد تا نقاط پایانی خطر (به عنوان مثال، غلظت گاز، شار تابش، فشار اضافی) را تعریف کند که میزان ابر گازی سمی یا قابل اشتعال، تشعشع ناشی از انواع مختلف آتش‌سوزی یا فشار اضافی ناشی از انفجار را تعیین می‌کنند. این نرم‌افزار محاسبات ترمودینامیکی را برای مخلوط‌هایی تا 10 جزء ارائه می‌دهد. علاوه بر این، دارای یک پایگاه داده با بیش از 250 عضو است. پایگاه داده اجزا و مدل ترمودینامیکی به کاناری اجازه می‌دهد تا بسیاری از مخلوط‌ها و مواد، از جمله هیدروکربن‌های سبک، هیدروکربن‌های سنگین، آروماتیک‌ها، سموم، مبردها و گازهای مایع را پردازش کند. لیست کامل این مواد در لینک ارائه شده است[21]. کاناری ترمودینامیک چند جزئی را در شبیه ‌سازی‌های انتشار سیالِ متغیر با زمان ادغام می‌کند. این شبیه‌سازی‌ها جریان دو فازی، تبخیر ناگهانی، تشکیل آئروسل و باران مایع را در نظر می‌گیرند. علاوه بر این، تبخیر از حوضچه‌های مایع، پراکندگی حوضچه، اثرات انتقال حرارت و خنثی‌ سازی را در نظر می‌گیرد. اطلاعات تولید شده توسط این مدل‌ها، عبارت(های) ورودی برای مدل‌های خطر را تشکیل می‌دهند. کاناری شامل مدل‌های خطر خاصِ کاربرد است: پراکندگی بخار، تشعشع آتش و انفجارهای ابر بخار. علاوه بر این، کاناری به کاربران اجازه می‌دهد تا نقاط پایانی خطر را تعریف کنند: غلظت گاز، شار تابش، فشار اضافی و خطر ابرهای بخار قابل اشتعال و سمی در نتیجه انتشار: گازهای تحت فشار، گازهای مایع، مایعات فوق گرم شده، مایعات فوق سرد شده و مایعات فرار. نمونه‌ای از مدل‌سازی در این نرم ‌افزار در شکل 3 ارائه شده است.
نقاط قوت :CANARY
· طیف گسترده‌ای از ورودی کاربر را می‌پذیرد.
· دارای ویژگی پیچیده‌ای است و برای هر پروژه‌ای که نیاز به محاسبه خطرات فرآیند دارد، مناسب است. 
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شکل3: نمونه ای از مدل سازی در نرم افزار CANARY
تحلیل پیامدها با محاسبه نرخ انتشار مایع و حالت ترمودینامیکی آن پس از کاهش فشار به اتمسفر آغاز می‌شود. مقدار موادی که به زمین ریخته شده یا به بخار یا آئروسل تبدیل شده‌اند، در صورتی که انتشار به صورت مایع شروع شود، تعیین می‌شود. پراکندگی مواد منتشر شده در جو برای خطر ابر بخار پیش‌بینی می‌شود. مدل انتشار، اطلاعاتی را به مدل‌های تشعشع آتش ارائه می‌دهد تا اثرات تشعشع حرارتی را تعیین کند، اگر احتراق مواد قابل اشتعال فرض شود، مدل انفجار ابر بخار (VCE) می‌تواند برای ارزیابی تأثیر فشار بیش از حد در صورت احتراق ابر بخار قابل احتراق استفاده شود. چندین مدل پیامد دیگر برای اهداف خاص نیز استفاده می‌شوند. این موارد شامل استفاده از مدل‌های پیامد در دسترس عموم (به عنوان مثال،  DEGADIS یا LNGFIRE برایLNG)، مدل‌های دینامیک سیالات محاسباتی برای حل مسائل پیچیده، یا مدل‌هایی است که برای حل وظایف خاص تجزیه و تحلیل پیامدها ساخته شده‌اند [22].
مدل‌های استفاده شده در این نرم‌افزار از منابع علمی باز (مقالات علمی منتشر شده) گرفته شده‌اند و داده‌های منفرد موجود در مدل‌ها از آزمایش‌های داخلی انجام شده توسط Quest به دست آمده‌اند. مایعات خطرناک در طول این آزمایش‌ها در جو آزاد شدند. در عین حال، بیشتر داده‌های دریافتی در دسترس نیستند.
· PHAST
فست یک نرم‌افزار جامع تحلیل خطر برای تمام مراحل طراحی فرآیند و بهره‌برداری است. فست شامل مدل‌هایی است که برای تحلیل خطر سناریوها توسعه یافته‌اند: انتشار و پراکندگی، شعله‌های جت، آتش‌سوزی حوضچه‌ای، گلوله‌های آتشین و خطرات انتشار مواد سمی، از جمله محاسبات دوز مضر در محیط‌های داخلی. از ویژگی‌های آن می‌توان به استفاده از یک سیستم اطلاعات جغرافیایی (GIS) برای نمایش نتایج پیامدها بر روی نقشه‌ها و طرح‌های سایت اشاره کرد (شکل 4، 5، 6 و 7) [23]. علاوه بر این، این نرم‌افزار می‌تواند مطالعات حساسیت را برای ارزیابی نیاز به اقدامات کاهش خطر مانند تغییرات طراحی، عملیاتی یا واکنش انجام دهد.
نقاط قوت PHAST:
· سهولت استفاده به دلیل رابطه از پیش تعریف شده محاسبات انتشار، پراکندگی، حوضچه، قابلیت اشتعال و سمیت حاصل می‌شود.
· نتایج سریع و دقیق.
· گزارش‌ها و نمودارهای جامع برای نمایش آسان و شهودی نتایج. 
· انتشار ناشی از نشت‌ها، شکستگی لوله‌ها، دستگاه‌های ایمنی، شکستگی مخازن و تهویه را در نظر می‌گیرد.
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شکل4: خطوط نشعشع حرارتی
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شکل 5: لیست سناریو ها برای شبیه سازی
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شکل6: نتایج مدل سازی روی یک شیء(سکو) ساختگی
· KAMELEON FIREX
این ابزار نرم‌افزاری توسط Comput IT به همراه شرکای خود Statoil، ENI-group، ConocoPhillips، Gaz de France، Ruhrgas و Sandia National Laboratories توسعه یافته است. کامیلیون فایرکس یک ابزار پیشرفته دینامیک سیالات محاسباتی (CFD) برای مدل‌سازی سه ‌بعدی گذرا از مشعل‌ها، پراکندگی گاز، توسعه آتش و کاهش آتش است. از ویژگی‌های این ابزار می‌توان به قابلیت‌های پیش و پس پردازش کارآمد و کاربرپسند اشاره کرد. علاوه بر این، گزینه‌هایی برای متحرک‌سازی نتایج شبیه‌سازی و "حرکت دوربین‌ها" از طریق شبیه‌سازی دارد[24].
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شکل7: مدل سازی آتش سوزی استخری با استفاده از PHAST CFD
این نرم‌افزار دارای قابلیت‌های وارد کردن CAD است که در آن هندسه‌های CAD به طور خودکار به ساختارهای جامد یا تخلخل سطح/حجم مورد استفاده مدل محاسباتی KFX تبدیل می‌شوند. علاوه بر این، مدل‌های آن می‌توانند نتایج محاسبات خود را به عنوان داده‌های ورودی به مدل‌های دیگر منتقل کنند.
 نقاط قوت  KAMELEON FIREEX:
· نتایج سریع و دقیقی ارائه می‌دهد. 
· یک لیست واضح از هشدارهای راه‌اندازی مدل، خطای اپراتور را به میزان زیادی کاهش می‌دهد.

· FLACS
این یک ابزار CFD است که توسط GEXCON توسعه یافته است. این ابزار به طور گسترده در مدل‌سازی انفجار و پراکندگی اتمسفری استفاده می‌شود [25]. دارای ماژول‌های ویژه‌ای برای مدل‌سازی گاز، گرد و غبار و انفجارها با استفاده از مواد منفجره شیمیایی مانند TNT است. از ویژگی‌های آن می‌توان به قابلیت‌های یکپارچه مدل‌سازی انفجار و پراکندگی اشاره کرد. این امر امکان مدل‌سازی پیامدها را به صورت سه بعدی کامل با ارزیابی اثرات کاهش و اقدامات پیشگیرانه فراهم می‌کند. علاوه بر این، دارای یک مدل توزیع تخلخل برای موانع در مقیاس کوچک زیرشبکه‌ای، یک فرآیند نیمه اتوماتیک برای تولید هندسه‌های جریان پیچیده و یک شبکه کارتزین ساده است که امکان شبیه‌سازی سریع را در مقایسه با سایر کدهای CFD با کاربرد عمومی فراهم می‌کند (شکل‌های 8، 9) [26]. این نرم‌افزار به شما امکان می‌دهد ماژول‌هایی را برای نیازهای فردی انتخاب کنید [27] :
· FLACS-Dispersion  می‌تواند تهویه طبیعی، اجباری و از دست دادن استحکام ناشی از نشت و پراکندگی مواد خطرناک را شبیه‌سازی کند.
· FLACS-GasEx می‌تواند انفجارهای ابر بخار را شبیه‌سازی کند.
· ماژول FLACS-Fire دارای مدل‌سازی آتش‌سوزی جت و حوضچه است.
· FLACS-Hydrogen ابزاری برای ارزیابی خطر مرتبط با استفاده از هیدروژن به عنوان حامل انرژی است
· FLACS-Blast انتشار امواج انفجاری ناشی از انفجار مواد منفجره فاز متراکم را شبیه‌سازی می‌کند.
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شکل8: مدل سازی پیامد ها
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شکل9: شبیه سازی هندسی و بافت های مختلف
·  FLACS-Riskمی‌تواند خطرات CFD سه بعدی را مدل‌سازی و تجسم کند.
 نقاط قوت FLACS :
· دارای گزینه‌های مختلفی برای مشاهده نتایج در فایل‌های 2 بعدی، 3 بعدی، انیمیشن و متنی است. این امر درک بهتری از پدیده‌ها و نتایج ارائه می‌دهد.
· شرایط جوی در ورودی را می‌توان با در نظر گرفتن زبری سطح و پایداری جو تعیین کرد.
· کاربرد گسترده آن می‌تواند هم پراکندگی و هم انفجار را با همان نصب انجام دهد. 
محدودیت‌های FLACS :
· بسیاری از مطالعات اعتبارسنجی گزارش داده‌اند که FLACS جزئیات کافی برای اطمینان از قابلیت تکرار نتایج ارائه نمی‌دهد
· اغلب نتایج فقط برای یک شبکه نشان داده می‌شوند و تست‌های حساسیت شبکه گزارش نمی‌شوند.
· FLACS از یک شبکه کارتزین تک بلوکی استفاده می‌کند. این امر می‌تواند منجر به پیش‌بینی‌های غیرقابل اعتماد از پراکندگی گازهای سنگین بر روی زمین‌های شیب‌دار یا ناهموار به دلیل اتلاف بیش از حد تکانه ناشی از شبیه‌سازی سطح پله‌ای شود. مدل‌سازی چنین جریان‌هایی نیازمند یک شبکه منحنی الخط، بدون ساختار یا یک رویکرد برش سلولی است. شبکه کارتزین تک بلوکی همچنین محدودیت‌هایی را در رویکردی که می‌توان برای مدل‌سازی جت‌های گاز استفاده کرد، ایجاد می‌کند. شبکه‌ها نمی‌توانند حاوی تعداد زیادی سلول باشند. کد هنوز موازی نشده است.
· FLACS فاقد انتخاب زیرمدل است. فقط یک مدل آشفتگی ارائه شده است که به خوبی تثبیت شده است. اما محدودیت‌هایی دارد و این کد فاقد یک مدل لاگرانژی یا اویلری ناهمگن برای مدل‌سازی پاشش یا ذرات است.
· TRACE
نریس یک ابزار تحلیل مهندسی برای مدل‌سازی پراکندگی است [28]. این ابزار شبیه‌سازی انتشار تصادفی مواد سمی ناشی از نشت لوله/فلنج، ریختن آب، هیدروژن فلوراید، ریختن اسید، انتشار از لوله یا انتشار گازهای سنگین مرتفع را فراهم می‌کند [29]. علاوه بر این، قابلیت‌های شبیه‌سازی برای سناریوهایی مانند انفجارهای ابر بخار، مواد منفجره جامد، آتش‌سوزی استخر و مشعل‌ها به‌روز می‌شوند. ویژگی‌های کلیدی آن شامل یک پایگاه داده شیمیایی جامع از بیش از 600 جزء خالص مواد و همچنین مخلوط‌های مایع است. فرآیند ترتیبی از کاربر می‌پرسد و منجر به مجموعه‌ای از مدل‌ها برای حل مسئله می‌شود.
· WHAZAN
 شرکت Technica International Ltd. با همکاری بانک جهانی، وازان (تحلیل خطر بانک جهانی) را توسعه می‌دهد. این یک بسته تجزیه و تحلیل اثرات است. این بسته پیامدها و مناطق خطر ناشی از حوادث مربوط به مواد شیمیایی سمی و قابل اشتعال را محاسبه می‌کند. این شامل مدل‌هایی از پراکندگی مواد مضر، آتش‌سوزی و انفجار است [30]  . وازان دارای یک کتاب خانه شیمیایی گسترده است که کاربر می‌تواند آن را گسترش دهد. این نرم‌افزار می‌تواند مدل‌ها را به طور جداگانه اجرا کند یا دو یا سه مدل را به هم پیوند دهد تا خروجی یک مدل به طور خودکار به عنوان ورودی مدل دیگر استفاده شود .[31] تمام مدل‌های موجود در AST نیمه تجربی بوده و مشمول محدودیت‌ها هستند. دقت نتایج به فرضیات مدل و دقت داده‌های ورودی بستگی دارد.
نقاط قوت:
· استفاده از محصول آسان بوده و به سرعت کار می‌کند. 
· رابط کاربری به گونه‌ای طراحی شده است که خطاهای اپراتور را به حداقل می‌رساند.



· SCIA
نرم افزار SCIA  برای ارزیابی و تجزیه و تحلیل تمام خطرات احتمالی ناشی از حوادث صنعتی طراحی شده است[32]. این نرم افزار شامل مدل‌هایی برای ارزیابی آتش سوزی، انفجار و انتشار مواد سمی است. از این مدل‌ها می‌توان برای مطالعه تشعشع، فشار بیش از حد و خطرات ناشی از نشت مواد سمی در سناریوهای مختلف استفاده کرد. ویژگی‌های SCIA شامل GIS برای غربالگری/ ارزیابی سناریو است. این نرم افزار شامل MSDS است. نقاط قوت SCIA عبارتند از:
· شبیه‌سازی به سرعت و به طور قابل اعتماد پیامدهای حوادث احتمالی را ارزیابی می‌کند.
· ابزاری مناسب و موثر برای ارزیابی پیامدهای فرآیندهای تصمیم‌گیری مهم در مورد حوادث شیمیایی برای برنامه‌ریزی کاربری اراضی. 
· نتایج را می‌توان در قالب‌های مختلف ذخیره کرد، به Microsoft Excel صادر کرد و سپس با استفاده از اکسل یا VB نمودار کرد.
·  لیست واضح هشدارهای اجرای مدل، خطای اپراتور را به میزان زیادی به حداقل می‌رساند.

· HAZDIG
HAZDIG (پراکندگی خطرناک گازها) ابزاری برای مطالعه انتشار تصادفی مواد شیمیایی خطرناک و پیامدهای آنها است [33]. HAZDIG  از پنج ماژول اصلی برای داده‌ها، تولید سناریوهای انتشار، پراکندگی، شناسایی و گرافیک تشکیل شده است. علاوه بر این، شامل آخرین مدل‌ها برای تخمین پایداری و توزیع اتمسفر است. HAZDIG دارای ویژگی‌های منحصر به فردی است. پایگاه داده شامل ثابت‌های تناسب مختلف است و داده‌های تجربی پیچیده در سیستم تعبیه شده‌اند. علاوه بر این، دارای یک ساختار ماژولار است که پردازش سریع داده‌ها و محاسبه نتیجه را تضمین می‌کند. نقاط قوت HAZDIG :
· ماژول گرافیکی ارائه نتایج را به شکلی آسان برای درک و از نظر بصری جذاب ارائه می‌دهد. 
· داده‌های خروجی نرم‌افزار به گونه‌ای قالب‌بندی شده‌اند که می‌توان مستقیماً از آنها برای گزارش نتایج بدون نیاز به ویرایش استفاده کرد.
· قابلیت کاربرد گسترده‌تر: این نرم‌افزار شامل مدل‌های بیشتری نسبت به بسته‌های شبیه‌سازی حوادث موجود است تا شرایط بیشتری را با حداقل داده‌های ورودی پوشش دهد. 
· دقت بالاتر: این نرم‌افزار شامل مدل‌های دقیق‌تر و جدیدتری نسبت به مدل‌های پردازش‌شده توسط بسته‌های موجود است.
· سهولت استفاده برای کاربر.

· MAXCRED

نرم‌افزار MAXCRED به شما امکان می‌دهد یک حادثه را شبیه‌سازی کرده و خسارات احتمالی را ارزیابی کنید. این نرم‌افزار شامل مدل‌های مختلف انفجار و آتش‌سوزی است: انفجار ابر بخار محصور، انفجار ابر بخار غیرمحصور، BLEVE (انفجار مایع جوشان بخار)، آتش‌سوزی‌های حوضچه‌ای، مشعل‌ها و گوی‌های آتش. ویژگی منحصربه‌فرد MAXCRED این است که می‌تواند پراکندگی گازهای سنگین‌تر از هوا و سبک‌تر از هوا را مدیریت کند. علاوه بر این، این نرم‌افزار می‌تواند منطقی بودن سناریوی پیشنهادی را بررسی کند [34].
نقاط قوت MAXCRED عبارتند از:
· قابلیت شبیه‌سازی حوادث مرتبه دوم و بالاتر را دارد. 
· قابلیت کاربرد گسترده‌تر: این نرم‌افزار شامل مدل‌های بیشتری نسبت به بسته‌های شبیه‌سازی حوادث موجود است تا شرایط بیشتری را با حداقل مقدار داده پوشش دهد.
· شامل مدل‌های دقیق‌تر و جدیدتری نسبت به مدل‌های پردازش‌شده توسط بسته‌های موجود است.
· سهولت استفاده برای کاربر.

· ALOHA 

آلوها، (مناطق مکانی خطرناک اتمسفر) یک برنامه کامپیوتری است که به طور خاص برای استفاده توسط نیروهای امدادی در برنامه‌ریزی اضطراری و آموزش طراحی شده است .[36,35] آلوها خطرات حیاتی را مدل‌سازی می‌کند سمیت، قابلیت اشتعال، تشعشع حرارتی (گرما) و فشار بیش از حد (نیروی انفجاری). این مسائل مربوط به رهاسازی مواد شیمیایی است که منجر به انتشار گازهای سمی، آتش‌سوزی و انفجار می‌شود. در نسخه‌های قبل از 5.4،  آلوها فقط یک تهدید مضر را مدل ‌سازی می‌کند: اینکه چگونه ابر گاز سمی ممکن است پس از انتشار تصادفی مواد شیمیایی در جو پراکنده شود. این نرم‌افزار بر روی رایانه‌های کوچکی اجرا می‌شود که حمل و نقل آن‌ها آسان و برای اکثر کاربران مقرون به صرفه است [37]. کتابخانه شیمیایی این برنامه شامل اطلاعاتی در مورد خواص فیزیکی تقریباً 1000 ماده شیمیایی خطرناک رایج است. محاسبات انجام شده توسط این برنامه، مصالحه‌ای بین دقت و سرعت را نشان می‌دهد. برنامه آلوها به گونه‌ای طراحی شده است که به سرعت نتایج را ارائه دهد و خطاهای اپراتور را به حداقل برساند. این برنامه اطلاعات وارد شده را بررسی می‌کند و در صورت وجود اشتباه به شما هشدار می‌دهد. آلوها به طور مشترک توسط سازمان ملی اقیانوسی و جوی (NOAA) و آژانس حفاظت از محیط زیست (EPA) توسعه یافته است.
آلوها سه دسته خطر را مدل‌سازی می‌کند: انتشار گاز سمی، آتش‌سوزی و انفجار. این برنامه از چندین مدل مختلف، از جمله مدل پراکندگی هوا استفاده می‌کند. این مدل حرکت و پراکندگی ابرهای گازهای شیمیایی را تخمین می‌زند. آلوها می‌تواند با استفاده از مدل داده شده، پراکندگی گازهای سمی، مقادیر فشار بیش از حد ناشی از انفجار ابر بخار یا مناطق ابر بخار قابل اشتعال را تخمین بزند. آلوها از مدل‌های اضافی برای ارزیابی خطرات مرتبط با سایر آتش‌سوزی‌ها و انفجارها استفاده می‌کند. در نتیجه، آلوها می‌تواند به سرعت مسائل را حل کرده و نتایج را در یک قالب گرافیکی و آسان برای استفاده ارائه دهد.
آلوها امکان مدل‌سازی انتشار مواد شیمیایی از چهار منبع (مستقیم، نشت، مخزن و لوله گاز) را فراهم می‌کند (جدول 1).
آلوها می‌تواند پراکندگی ابرهای گاز آلاینده در جو را مدل‌سازی کند. همچنین نموداری را نمایش می‌دهد که نمای بالایی از مناطق یا مناطق تهدید را نشان می‌دهد که در آن پیش‌بینی می‌کند از سطوح خطر کلیدی (LOCs) فراتر رود. آلوها از مدل گاوسی برای پیش‌بینی نحوه پراکندگی گازهایی با شناوری تقریباً مشابه هوا در جو استفاده می‌کند (شکل 10). این نرم‌افزار از داده‌های آب و هوایی استفاده می‌کند که می‌تواند توسط کاربر وارد شود یا مستقیماً از یک ایستگاه هواشناسی دریافت شود.
محاسبات پراکندگی گازهای سنگین مورد استفاده در آلوها بر اساس همان محاسبات موجود در مدل DEGADIS است. مدل اخیر یکی از چندین مدل شناخته شده گازهای سنگین است. این مدل به دلیل پذیرش عمومی و آزمایش‌های گسترده توسط نویسندگان انتخاب شده است.
آلوها امکان شبیه‌سازی سناریوهای آتش‌سوزی و انفجار و سناریوهای پراکندگی گازهای سمی را از نسخه 5.4 آغاز کرده است.
آلوها  دارای یک رابط گرافیکی و نمایشگر با کاربری آسان است. همچنین شامل یک برنامه نقشه‌برداری به نام MARPLOT  است که به شما امکان می‌دهد پوشش‌هایی را که ویژگی‌های محلی و جمعیت‌های آسیب‌پذیر را نشان می‌دهند، سفارشی کنید.
جدول 1: منابع و سناریو های آلوها
	منبع 
	سناریو های مسمومیت
	سناریو آتش سوزی
	سناریو های انفجار

	مسیر

	مسیر انتشار
	ابری از بخار سمی
	منطقه قایل اشتعال(شعله آتش)
	انفجار ایر بخار

	ریختن یا نشتی

	تبخیر
	ابری از بخار سمی
	منطقه قایل اشتعال(شعله آتش)
	انفجار ایر بخار

	سوختن (آتش ریختن)
	
	آتش ریختن
	

	مخزن

	غیر قابل اشتعال
	ابری از بخار سمی
	منطقه قایل اشتعال(شعله آتش)
	انفجار ایر بخار

	احتراق
	
	آتش فورانی، نشت آتش
	

	انفجار مایع جوشان و در حال انبساط
	
	انفجار مایع جوشان و در حال انبساط( توپ آتشین، نشت آتش)
	

	لوله گاز

	غیر قابل اشتعال
	ابری از بخار سمی
	منطقه قایل اشتعال(شعله آتش)
	انفجار ایر بخار

	احتراق
	
	آتش فورانی
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تصویر 10: توزیع گاوسی
سیستم آلوها یک محدودیت دارد: ورودی باید تصحیح شود و اگر هر گونه شرایط جوی (مانند سرعت باد) به طور قابل توجهی در طول واکنش تغییر کند، یک نمودار منطقه خطر جدید ایجاد شود. در یک مورد دیگر، حتی اگر بتوانید داده های دقیقی ارائه دهید، ممکن است نمودار قدیمی نیاز به بازبینی داشته باشد. نتایج آلوها می توانند تحت شرایط خاصی غیرقابل اعتماد باشند. برخی از اثرات وجود دارد که آلوها اصلاً مدلی برای آنها ارائه نمی دهد. نتایج آلوها ممکن است در شرایط زیر غیرقابل پیش بینی باشند:
· سرعت باد کم؛
· شرایط جوی بسیار پایدار؛
· اثرات حرکت باد و زمین؛
· ناهمواری غلظت، به ویژه در نزدیکی منبع انتشار.
آلوها تجمع غلظت های بالای گاز در مناطق پست را در نظر نمی گیرد. آلوها به شما اجازه می دهد فقط مقادیر جداگانه سرعت و جهت باد را وارد کنید. فرض بر این است که سرعت و جهت باد در سراسر منطقه پایین دست انتشار مواد شیمیایی ثابت می ماند (در هر ارتفاع معین) . آلوها زمین، وجود سازه های مختلف یا سایر موانع را در نظر نمی گیرد (شکل 11). باد در شهرها با جریان در اطراف ساختمان های بزرگ، گرداب ایجاد می کند و جهت و سرعت را تغییر می دهد. در نتیجه، همانطور که در شکل 12 نشان داده شده است، شکل و حرکت ابر را به طور قابل توجهی تغییر می دهد. خیابان های هم مرز با ساختمان های بزرگ می توانند یک الگوی دره خیابانی ایجاد کنند که ابرهای پراکنده را رهگیری و هدایت می کند.  آلوها هنگام تهیه نمودار منطقه تهدید این اثرات را نادیده می گیرد. ناحیه تهدید به نظر می رسد که از روی یا از میان موانعی مانند ساختمان ها عبور می کند. عملکرد آلوها محدود است زیرا باد می تواند جهت و سرعت را هم در مسافت و هم در طول زمان تغییر دهد. در نتیجه، آلوها پیش‌بینی‌هایی را بیش از یک ساعت پس از شروع انتشار یا بیش از 10 کیلومتر (6.2 مایل) از نقطه انتشار انجام نخواهد داد (مناطق تهدید طولانی‌تر از 10 کیلومتر را کوتاه می‌کند). آلوها مسائل زیر را در طول شبیه سازی در نظر نمی گیرد:
· فرآورده های جانبی آتش سوزی، انفجار یا واکنش های شیمیایی.
· سهم ها.
· مخلوط های شیمیایی.
· توپوگرافی منطقه.
· قطعات خطرناک.
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شکل11: تغییر در جهت باد بستگی به توپوگرافی( نقشه) منطقه دارد.
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شکل12: نوسانات کوچک در جهت باد
آلوها  فرض می‌کند که ابر شیمیایی پراکنده شونده با گازهای جو (اکسیژن و بخار آب) واکنش نمی‌دهد. بنابراین،  آلوها فرآیندهایی را که بر پراکندگی ذرات (از جمله ذرات رادیواکتیو) تأثیر می‌گذارند، در نظر نمی‌گیرد. آلوها برای شبیه ‌سازی انتشار مواد شیمیایی خالص و برخی محلول‌های شیمیایی طراحی شده است. آلوها برای استفاده در مورد انتشار مواد شیمیایی رادیواکتیو در نظر گرفته نشده است. این نرم‌افزار تجمع تخلیه در فرورفتگی‌ها یا جریان مایع به سمت پایین شیب را در نظر نمی‌گیرد. آلوها مسیرهای قطعات خطرناکی را که می‌توانند در انفجارها رخ دهند، شبیه ‌سازی نمی‌کند.
3. نتیجه‌گیری 
حوادث در تاسیسات شیمیایی خطرناک اغلب با انتشار مواد شیمیایی خطرناک در محیط زیست همراه است. گسترش آنها زندگی و سلامت پرسنل خدماتی شرکت‌ها و جمعیت منطقه اطراف را تهدید می‌کند.  نرم‌افزار روشمند برای اتخاذ سریع تصمیمات مدیریتی مناسب در تمام مراحل چنین شرایطی، برای ارزیابی پیامدهای حوادث در تاسیسات شیمیایی خطرناک و برای حل موثر عملیات نجات اضطراری و سایر کارهای فوری در مناطق اضطراری استفاده می‌شود. مشخص شد که ابزارهای نرم‌افزاری زیر به دلیل مزایا و ویژگی‌هایشان مؤثرتر هستند: EFFECTS، ARCHIE، CHARM، CANARY، PHAST، KAMELEON FIREX، FLACS، TRACE، WHAZAN، SCIA، HAZDIG، MAXCRED  وALOHA. چنین فرضی به دلیل تجزیه و تحلیل انتقادی سیستم‌های کامپیوتری تخصصی برای ارزیابی پیامدهای حوادث در تاسیسات شیمیایی خطرناک مطرح شد. استفاده از آنها امکان شبیه‌سازی نتایج انتشار (نشت) مواد خطرناک در هنگام حوادث با استفاده از فناوری‌های اطلاعات جغرافیایی را فراهم می‌کند؛ بررسی ویژگی‌های تأثیر عوامل ورودی بر فرآیند توزیع مواد شیمیایی خطرناک در محیط زیست؛ افزایش دیدپذیری فرآیند پیش‌بینی پیامدهای حوادث در اشیاء و حمل و نقل شیمیایی خطرناک با تجسم فرآیند محاسبه و نتایج پیش‌بینی؛ شکل‌گیری مهارت‌ها و توانایی‌های ساماندهی اطلاعات در مورد مواد شیمیایی خطرناک، روش‌های حفاظت و رویه‌های برخورد با آن‌ها.
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