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Uvod

Prispevok sa zaoberd optimélnym riadenim sdstavy chemickych
reaktorov. Prezentovany systém mozeme povazovat za hybridny,
pretoze v urcitom ¢asovom momente, ktory je tiez predmetom
optimalizicie, dojde k pridaniu uréitej zlozky, ¢o vedie k zmene
matematického opisu. Optimalne riadenie je zabezpecené dyna-
mickou optimaliziciou, konkrétne metédou parametrizicie vek-
tora riadenia (CVP), ktora patri medzi priame numerické metddy.
CVP preformuluje dynamicky optimaliza¢ny problém na staticky
optimaliza¢ny problém — nelineirne programovanie (NLP). Ten-
to problém je uz potom iteracne riesitelny pomocou optimalizac-
ného algoritmu a vhodnej gradientovej metddy.

1. Oboznamenie sa s problémom

V praxi existuje velké mnozstvo procesov, ktoré charakterizuje
zmena operacnych faz. Ci uz ide o procesy s prepinanim dynami-
ky na ziklade jednoduchej logickej podmienky, ako napriklad
zmena matematického opisu pri zdsobnikoch kvapaliny bez inte-
rakcie na s interakciou [1], alebo ide o zloZitejSie vsadzkové a po-
lovsadzkové procesy s chemickou reakciou [2], ktoré sd typické
pre farmaceuticky priemysel, pre vyrobu polymérov, biotechnolé-
gii, alebo ide o procesy nitrifikdcie a denitrifikdcie prebiehajuice
v ¢istickach odpadovych vod [3].

Pre doélezitost tychto procesov v procesnom priemysle sme sa
v prispevku zamerali na optimalne riadenie systému, ktory vyka-
zuje takuto zmenu operac¢nych faz.

2. Proces

Predpokladajme nelinearny systém dvoch chemickych reaktorov
zobrazenych na obr. 1. Prvy chemicky reaktor je na zadiatku pro-
cesu naplneny objemom V; kvapalného roztoku zlozky A s kon-
centraciou ca(f) a tuhym katalyzatorom. Ako riadiaca veli¢ina
pre prvu reakénu fazu je pouzita ohrevna cievka, ktora zabezpe-
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¢uje celkovy optimélny teplotny priebeh. Po skonceni prvej che-
mickej reakcie
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v Case ts sa urcité mnozstvo rozpusteného kvapalného roztoku
zlozky B s koncentréaciou cg’ pridd k produktu po prvej reakénej
faze a tato zmes je vlozend do druhého chemického reaktora, kde
prebiehaju tieto tri paralelné chemické reakcie
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pri izotermickych podmienkach (druhd reakéna fiza). Detailné
informaécie o procese su ukizané v ¢lanku [4].

3. Model

Model chemického reaktora je zalozeny na predpoklade ideélne-
ho miesania a idedlneho zmies$ania kvapalin. Na obr. 1 je zobraze-
ny dvojstupniovy chemicky reaktor, ktory je opisany nasledujiicou
skupinou diferencidlnych rovnic (f; a f, pre fazu 1 a 2)
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kde x[mol.m?] je vektor stavovych veli¢in, ktory charakterizuje
koncentraciu zloziek A-F, T[K] je teplotny profil prvej reak¢énej
fazy — riadiaca veli¢ina u a nakoniec rychlostné konStanty
ky(T)[m?.mol!.min'] a kx(7)[min'], ktoré charakterizuji rychlost
chemickych reakcii.
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Proces zmieSania v ¢ase prepnutia #s je opisany nasledovnymi che-
mickymi rovnicami

Vaea(tD) = Viea (65) ©)
Vyey (1) =Vieg (t5) + Scp (10)
Vace(13) = Viee (£5) an
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kde Vi[m?] je zadiato¢ny objem zlozky A vlozenej do prvého che-
mického reaktora, S[m*] je mnozstvo pridanej zlozZky B po prvej
reak¢nej faze s koncentriaciou cg’[mol.m?] a V5[m?] je celkovy ob-
jem zmesi vlozenej do druhého chemického reaktora.

4. Definicia problému

Cielom optimalizicie je dosiahnut maximalne mnozstvo zlozky D
v koncovom case #p vzhladom na obmedzenie koncovej koncen-
tracie, ktord musi byt rovna alebo vicsia ako zeland hodnota cp”.
Optimalizovanymi premennymi sd teplotny profil prvej reakénej
fazy, celkové trvanie reakcii 7/p a mnozstvo S zlozky B pridanej
v ¢ase prepnutia fazy fs. Uelova funkcia Jy potom nadobudne tvar
s,Ag,l%,zs]Jo =Vaeoltr) (13)

vzhladom na obmedzenia

Jy=cp(tp)—chp =20 (14)

J,=tp —im,. >0

i (15)
kde cp*[mol.m?] je Zeland minimélna hodnota koncentricie zloz-
ky D v koncovom case a tp[min] je celkovy cas oboch reakénych
faz.

Hodnoty parametrov vstupujicich do optimalizicie si defino-
vané ako objem V; = 0,1 m? zadiatoéné koncentricie ca(t)) =
2000 mol.m?, cp_r(fo) = 0 mol.m>, koncentricia pridanej zlozky B
cg® = 600 mol.m>, minimélna koncentricia zlozky D v koncovom
fase cp® = 150 mol.m a maximélny ¢as oboch reakénych faz
tp =180 min.

5. Odvodenie gradientov

Pri odvodeni gradientov predpokladdme spojitd riadiacu trajek-
toriu, ktora je rozdelena na P tsekov. Pévodny problém dyna-
mickej optimalizdcie mozno potom preformulovat na problém
statickej optimalizacie. Na to, aby sme mohli dany problém neli-
nearneho programovania vyriesit, treba odvodit gradienty jedno-
tlivich optimalizovanych premennych a implementovat ich
do daného optimaliza¢ného algoritmu, ktory je SQP (sekvencné
kvadratické programovanie) typu. Odvodeniu gradientov sa
na tomto mieste nebudeme venovat, ¢itatela odkazujeme na pracu
[5], v ktorej st gradienty pre jednotlivé optimalizované premenné
(Cas t;, riadiace veli¢iny u; a parametre p) ziskané z adjugova-
nych rovnic na zdklade podmienky optimality varia¢ného poctu.
V nasom pripade sd rovnice na vypocet gradientov zjednodusené
nasledovne
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kde H je Hamiltonova funkcia, G je zlozka tucelovej funkcie alebo
obmedzeni, ktora zavisi od kone¢nych podmienok, Ly; a Lp; st
integralne casti gradientov, A je adjugovand premennd a A je ne-
spojitost stavového vektora v ¢ase prepnutia.

6. Algoritmus rieSenia

V algoritme sa predpokladd ucelova funkcia .J; a k& obmedzeni,
kde;j = l,_k Potom moéze byt napisany nasledujici optimaliza¢ny
algoritmus, ktory rozdelime do dvoch krokov. V prvom kroku
integrujeme systém (5) alebo (6) a integralne tvary F; na celom
Casovom intervale ¢ € (f;tp). ReStart integracie nastdva pri pod-
mienkach zameny v Case 75, pricom stavy mozu byt nespojité pod-
Ia rovnice (10). Dalsi krok sliZi na vypocet gradientov ucelovej
funkcie a obmedzeni v kazdom kroku iterdcie pocas cyklu
(= (ﬁc); kde adjugované premenné A,(¢p) sd inicializované podla
rovnice

96,

xj(tP):
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Nasledne, integrélne casti gradientov (docasné veli¢iny) Ly, a Ly,
su nastavené na nulu a spétne integrované v ¢ase ¢ € (fp;fo) spolu
s adjugovanym systémom, pomocou rovnic
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V pripade nespojitosti adjugovanych rovnic reStartujeme integra-
ciu v tychto bodoch na zdklade rovnice
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a pokracujeme v integracii rovnic (21 — 23). Nakoniec vypocitame
gradienty J; na zaklade rovnic (16 — 19) pre jednotlivé optimalizo-
vané premenné (Casové tseky (16 — 17), vektor riadenia (18) a pa-
rametre (19)).

Tymto ziskame hodnoty J; v prvom kroku a hodnoty gradientov
v druhom kroku. Z numerickych dovodov sa jednotlivé casové
useky # optimalizuji lah$ie ako absoldtna hodnota c¢asu. Preto
sa gradienty vzhladom na ¢as mierne modifikovali na zdklade
rovnice

a9, & an ot,

—
0AL; % dt, JAY, 25)

Toto je vsetko, Co treba vediet pri rieSeni NLP problému.

6.1 Implementacia algoritmu riesenia

Prezentovany algoritmus bol implementovany v programovacom
jazyku FORTRAN 77, ktory sa vyznacuje rychlostou matematic-
kych operacii. Prva cast programu obsahuje ODE solver pre do-
prednu a spétnu integraciu so schopnostou prepnutia dynamiky
v Case s [6]. Druha cast programu obsahuje modul, ktory pocita
gradienty a vold NLP solver NLPQL [7], pri ktorom dochéadza
k minimalizicii ic¢elovej funkcie.

Pri spiatnom integrovani adjugovanych rovnic treba poznat hod-
notu stavovych veli¢in x(z). V naSom pripade program pri do-
prednej integracii ulozi hodnoty stavovych veli¢in do vopred na-
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Obr.2 Optimalne stavové trajektorie zloziek A, B, C
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Obr.3 Optimalne stavové trajektorie zloziek D, E, F

definovanej mriezky a pri spitnej integracii tieto hodnoty inter-
poluje kubickou interpolaciou.

7. Dosiahnuté vysledky

Pri danom optimaliza¢énom probléme sme uvazovali nad situa-
ciou, ked prva reak¢énd faza obsahovala (P — 1) ¢asovych interva-
lov a druha reakénd fiza iba jeden interval. Zaéiato¢né hodnoty
optimalizovanych premennych boli zadefinované ako A# = 15
min, u; = 350 K, § = 0,1 m® s obmedzeniami na u; € [298;398] pre
te [tosts], S € [0;0,1] a At; € [10;100]. Tolerancia optimalizacie
a integracie bola nastavend na hodnotu 10* a 101,

Optimalny profil koncentricie zloziek A, B, C je zobrazeny
na obr. 2 a zloziek D, E, F na obr. 3. Prislu$na trajektoria riadenia
pre P = 6 usekov je na obr. 4. Prvd a druhd podmienka zabezpeci-
la, Ze koncové hodnota zlozky D je 150 mol.m™ a optimaélne trva-
nie procesu je 180 min. Vidime, Ze dané rieSenie lezi na obmedze-
ni, ¢o je typické pre vela problémov optimélneho riadenia.
Optimilna hodnota téelovej funkcie je 25,54 mol, ¢o je v dobrej
zhode s hodnotou, ktord je uvedend v praci [4], kde je koncova
hodnota tucelovej funkcie ziskanej pomocou citlivostnych rovnic
25,55 mol.

Teraz si ukdZeme porovnanie pristupu adjugovanych rovnic opro-
ti povodnym citlivostnym rovniciam. Chemicky reaktor je opisa-
ny 6 diferencidlnymi rovnicami a optimaliza¢ny problém zahftia
ucelovu funkciu Jp, jedno obmedzenie zavislé od stavovych veli-
¢in J; a druhé nezavislé od stavovych veli¢in J,. Ak budeme uva-
zovat 6 intervalov, potom musi byt integrovanych 20 rovnic
pre kazdd NLP iteraciu. Z toho 6 rovnic pri doprednej integracii
a 2 x 7 rovnic pri spitnej integricii (6 adjugovanych rovnic,
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Obr.4 Optimalny profil riadenia
pre 6 diskretizovanych intervalov

1 integralna ¢ast Hamiltonidnu) na ziskanie gradientov vzhladom
na dcelovi funkciu a obmedzenia. Pristup pomocou citlivostnych
rovnic si vyzaduje integrovat 72 diferencialnych rovnic (pocet sta-
vov nasobeny poc¢tom optimalizovanych premennych).

Na zaklade predchadzajiceho odseku mozeme povedat, ze ak po-
Cet Casovych intervalov narastd, potom rozdiel v pocte integracii
tiez narastd v prospech adjugovanych rovnic, pretoze pri citli-
vostnych rovniciach kazdd nova optimalizovanad premennd gene-
ruje dalsie rovnice, ktoré treba integrovat. Z toho vyplyva, ze cel-
kovy Cas vypoctu pomocou adjugovanych rovnic bude znacne
mensi oproti citlivostnym rovniciam, pretoze ¢as na integraciu
diferencidlnych rovnic predstavuje viac ako 80 % celkového casu
rieSenia.

Treba zd6raznit, Ze CVP je priama metdda, ktorej rieSenie je Cas-
to lokalneho charakteru. Avsak v tomto pripade rieSenia s viace-
rymi Casovymi intervalmi [5] indikujd, Ze ziskané vysledky su
globalne.

Zaver

V prispevku sme ukazali algoritmus a rieSenie problému pomo-
cou dynamickej optimalizacie aplikovanej na dvojstupniovy che-
micky reaktor, kde v urc¢itom ¢asovom momente dochadza k zme-
ne matematického opisu. Bola pouzitd parametrizacia vektora
riadenia a gradienty pre nelinedrne programovanie boli vyjadrené
z tedrie optimalneho riadenia. P6vodny problém bol rieSeny po-
mocou citlivostnych rovnic, ktoré si preferované pre Iahsiu
implementéciu. AvSak pristup pomocou adjugovanych rovnic je
v pripade systému opisaného velkym poctom diferencidlnych
rovnic a malym po¢tom obmedzeni vyhodne;jsi, pretoze sa znacne
znizi pocet integracii, ktoré musia byt vykonané pri kazdej NLP
iterdcii tak, ako sme ukazali v predchddzajicej kapitole. Simula-
cia ukdzala, Ze pomocou prezentovanej metédy sme schopni na-
vrhnit optiméalnu trajektériu riadenia a tym aj maximalizovat
zisk z produkcie daného zariadenia procesného priemyslu.
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