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1 Extrémy funkci redlnych proménnych (volny extrém)

1.1 Fitovani experimentalnich dat (rovnovaha kapalina-péra)

Krasnou ukazkou neomezené nelinearni optimalizace je fitovani modelu na experimentalni data. Pti
mnoha aplikacich v chemickém inzenyrstvi je potfeba znalost rovnovahy mezi kapalinou a parou. Pro
bindrni smési, které se nechovaji idealné lze tuto rovnovahu popsat pomoci van Laarova modelu:
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kde pro kazdou slozku i mame p; parcidlni tlak, p$t

#2 tlak nasycenych par a z;, y; molarni zlomek
v kapalné a plynné fazi. Parametry Ais, Aoy jsou prislusné van Laarovy koeficienty charakterizujici
danou binarni smés. Tyto koeficienty lze pro porovnani nalézt také v mnoha tabulkdch (Gmehling,

1981) [1]. Pro celkovy tlak tedy musi platit:
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Zavislost tlaku nasycenych par na teploté popisuje napiiklad z Antoinova rovnice:
B
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kde prislusné koeficienty A, B, C' 1ze nalézt na http://uchi.vscht.cz/uploads/etabulky/antoine.
html.
Vasim ukolem bude nalézt van Laarovy koeficienty pro bindrni smési za konstantniho tlaku:

1. heptan-oktan
2. benzen-toluen
3. ethanol-n-butanol

4. ethanol-furfural


http://uchi.vscht.cz/uploads/etabulky/antoine.html
http://uchi.vscht.cz/uploads/etabulky/antoine.html

5. ethanol-voda

6. methanol-voda

Piislusné experimentdlni data jsou dostupné na: http://uchi.vscht.cz/index.php/cs/studium/
navody-a-pomucky/e-tabulky, nebo piipadné v piiloze zadani. Data uvadéji slozeni kapalné a parni
faze v rovnovaze za atmosférického tlaku.

Ulohu feste jako problém nelinearni optimalizace, kdy objektovou funkci definujeme pomoci rozdilu
¢tvercl odchylek mezi modelem a experimentdlnimi daty.

N

f(x, Arg, Agr) = > (5™ (25, Ava, Ag1) — y™P(25))?, (8)
=1
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kde x; jsou molarni zlomky slozky 1 v kapalné fazi a y y&P prislusné molarni zlomky slozky 1 v

parni fazi.
Pri vypoctu je nutné znat teplotu varu smési, tu odhadnéte pomoci vztahu @, kde celkovy tlak
bude p = 101325 Pa, reste metodou pileni intervalti mezi teplotami varu ¢istych slozek.

U'koly:
1. Naleznéte minimum objektové funkce pomoci Newtonovy nebo Gradientni metody.
Jako pocatecni nastrel volte [A12, Aa1] = [1,1].

Uved'te jejich vyhody a nevyhody a vyzkouSejte pouziti obou metod zéroven.

Ll

Vyslednou odchylky fitovani modelu od experimentalnich dat srovnejte s fitovanim pomoci po-
lynomu 3. a 6. fadu. A vysledky zobrazte v diagramu x-y.

Pozn. Pozornost vénujte zejména rovnovaze methanol-voda, ethanol-furfural a benzen-toluen, oko-
mentujte jak dobfe konverguje Newtonova, Gradientni metoda a jejich kombinace v téchto ptripadech.

1.2 Optimalizace modelu lyofilizace

Lyofilizace je alternativni metodou suseni pro latky, které se pii zvySené teploté mohou znehodnocovat.
Své uplatnéni tak nachazi predevsim ve farmacii a potravinarském primyslu. Materidl je pri tomto
procesu ochlazen na nizkou teplotu a za snizeného tlaku dochézi k sublimaci zmrzlého rozpoustédla.

Riizné materidly se vyznacuji riznou kinetikou suseni, my si nyni definujeme jednoduchy mo-
del lyofilizace a pokusime se z experimentalnich dat urcit parametry modelu. Lyofilizace se obvykle
provadi v malych vialkdch umisténych po skupinach v lyofilizatoru. Prvni aproximaci procesu je, ze
led sublimuje postupné po vrstvach a dany c¢asovy okamzik probihd transport hmoty pouze na plose
definované prurezem vialky. Hybnou silou sublimace je rozdil tlak nasycenych par a okolniho tlaku.
Diferencialni hmotnostni bilanci lyofilizace pak muzeme zapsat jako:

dm Dsat — Po

— = (9)

it~ P Ry (h)
kde A, je plocha vnitiniho prufezu vialky, psat tlak nasycenych par, py okolni tlak a R, (h) je odpor jiz
suchého materidlu viaci transportu hmoty, zavisi tedy na aktualni pozici rozhrani ledu a jiz suchého
materidlu. R,(h) otekavame v nésledujicim tvaru:

Aih

Ry(h) = Ro + 15 Ah

(10)
parametry Ry, Ay, As > 0 definuji rychlost a prubéh sublimace. Teplo spotfebované na skupenskou
preménu je dodavano z podlozky udrzované pii konstantni teploté, enthalpickd bilance tedy bude
vypadat nasledovné:

dH dm
E = AHsubE — Ava(fﬂ)(TS — T), (11)
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kde A Hg,y, je enthalpie sublimace, A, je plocha vnéjsiho prurezu vialky, T teplota podlozky, 1" aktudlni
teplota a K, koeficient prostupu tepla z podlozky, pfes mrzlou ¢ast materialu, az k rozhrani:

1 hmax—h
o) = (5 + )

kde hpax je celkova vyska vrstvy, k, koeficient prestupu tepla z podlozky a keg efektivni vodivost
zmrzlého materidlu. Celou vialku si rozdélime na n vrstev, a pro sublimaci kazdé vrstvy budeme
predpokladat ustaleny stav, to znamena, ze se celd vrstva bude odparovat pri konstantni rychlosti
odparu a vyska h bude stfedni hodnota poloh okraju vrstvy. Pro rovnici tak plati:

(12)
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a tato rovnice zaroven urcuje i teplotu.

ﬂkoly:
1. Naimplementujte model pro parametry uvedené v tabulce

2. Tlak nasycenych par je dan experimentalni korelaci, kterou najdete v pfilozeném souboru. V
tomto souboru jsou také data lyofilizaéniho experimentu (zména teploty a hmotnosti s ¢asem).
Experiment byl proveden za shodnych podminek s paramtery modelu.

3. Vasim tkolem je pro dany experiment nalézt parametry Ry, Ai, As, tak aby model fitoval co
nejlépe uvedena data. Jako objektovou funkci pouzijte sumu ¢tvercit odchylek mezi méfenou
teplotou nebo hmotnosti vzorku.

4. Optimalizaci proved'te vdmi nadefinovanou optimaliza¢ni metodou.
5. Porovnejte vhodnost gradientni, Newtonovy metody a simplexové, relaxa¢ni metody.

6. Jaka latka byla pravdépodobné susena? Porovnejte ziskané parametry odporu s tabulkou .

Tabulka 1: Hodnoty parametri modelu Lyofilizace

dp 1,8 cm vnitini polomér vialky
dy 2,0 cm vnéjsi polomér vialky
Do 0.05 torr celkovy tlak

Dsat viz. excel torr tlak nasycenych par
T 273.15 K teplota podlozky
AHgy, 680 calg™! entalpie sublimace
ket 0.059 calem ts 1K1 effektivni vodivost
ky 0.004 calem™2s 'K~! koeficient prestupu tepla
Proztok 1.0 gml! hustota roztoku
Prozp. l4tka 1.5 gml™! hustota rozp. latky
Pled 0.918 gml™! hustota ledu

Crozp. latka 0.2 g (mlroztoku)™! koncentrace rozp. latky
Vioztok 5 ml objem roztoku

Tabulka 2: Typické hodnoty parametri odporu pro nékteré materialy

Latka Ry A; A
Povidon 1.1 5 0
Sacharéza 2.3 5.3 0.7
Mannitol 3.9 10 0.3



2 Extrémy funkci redlnych proménnych (extrém s omezenim, vazany
extrém)

2.1 Opakovana extrakce s linearni a nelinearni rovnovahou

Metodu Lagrangeovych multiplikdtort lze s vyhodou aplikovat na stupnovité procesy, kde vystup z
jednoho stupné slouzi zaroven jako vstup do stupné dalsiho. Klasickym piikladem takového procesu
je opakovana extrakce. Nasim tkolem bude co nejvyhodnéji extrahovat slozku A z rozpoustédla B
pomoci extrakéniho ¢inidla C'. Uvazujme n stupniovity kontinualni proces (Obr. S rovnovaznymi
stupni a predpokladejme vzajemnou nemisitelnost rozpoustédel. Obsah extrahované slozky vyjadiime
pomoci relativnich zlomk:

®) (@)
X, =—"=, Z;j=—", ¢ =nmc (14)
mp mi.c

kde 1%, %) je hmotnostni tok latky A v pisluiné fizi a rmg, 1, ¢ hmotnostnf toky rozpoustédel.

Hmotnostni tok extrakéniho ¢inidla v i-tém stupni si ozna¢me jako ¢;. V kazdém stupni musi platit
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Obréazek 1: Schéma opakované extrakce

hmotnostni bilance:

me(Xi—1 — Xi) = i Z; = ¢i f(X5), (15)

kde Z; = f(X;) uddva rovnovahu mezi fizemi, zatim budeme uvazovat linedrni rovnovahu tedy Z; =
f(X;) = kX;. Zbyva uréit hmotnostni proudy extrakéniho ¢inidla ¢;, tak abychom maximalizovali zisk
dany nasledujici objektovou funkeci:

n n n
p(X.q) =ammp Y (Xic1 — X)) = B¢ = ammp(Xo — Xn) — B ¢, (16)
i=1 i=1 i=1
kde « je cena extraktu a [ cena extrakcniho ¢inidla. Pro zjednoduseni objektovou funkci podélime
amg:
< p
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Xi—l 1 k
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Nyni si ukdzeme, 7Ze zavedenim Lagrangeovych multiplikdtord lze cely optimaliza¢ni problém
prevést na jednoduchou soustavu nelinearnich rovnic resitelnou Newtonovou metodou. Lagrangeova
funkce bude ve tvaru:

n n
X1
F:XO_Xn_B/ZQi‘i'Z)\i(Z,_Xi)- (19)
i=1 i=1 1+ Kqi
V bodé extrému musi byt parcidlni derivace Lagrangeova funkce nulové tedy pro ¢ = 1...n musi
platit:
or
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0, 0, 0. (20)
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oF 1

e =-X\+ AMW, (21)
;}i =—1-\, (22)
gf; =_p8 - )\k’(lfl{:/;)Q (23)
gi = ﬁ;}q ~ X, (24)

ﬂkoly:

1. Najdéte optimalni spotfebu rozpoustédla pomoci Lagrangeovych multiplikatori pro hodnoty
parametru uvedené v tabulce (3))

2. Odvod'te parcialni derivace Lagrangeovy funkce pro obecné nelineidrni rovnovahu

3. Najdéte optimalni spotiebu rozpoustédla pro rovnovahu Z; = f(X;) = v X;

Tabulka 3: Hodnoty parametrii

N 10

Xo 0.1 [
k 5 [
mp 5 kgs!

a 200 Kékg!
B 30 Keékg™!

2.2 Optimalizace reaktoru pomoci BFGS metody

Jednou z nejpouzivanéjsich kvazi-Newtonovych metod je BFGS metoda, kterd zacina jako metoda
gradientni a postupné prechdzi na metodu Newtonovu. Vyhodou je, ze Hessova matice je pocitana
postupnymi iteracemi pouze z prvnich derivaci.

BFGS algoritmus:

1. Nalézt smér py, pr = —Bk_IVf(xk)

2. Najit hodnotu relaxa¢niho parametru «, napiiklad jako 1-D optimalizace ve sméru p; a nalézt
min/max f(xg + « - pg)
3. Vypocitat xpr1 = xp + o - pg
4. Zlepsit odhad Hessovy matice, nalézt By, respektive budeme rovnou zlepsovat jeji inverzni
matici Hyyy = Bkjl jako:
® Sp = Q- Pk

o yp = Vf(rpr1) — V()

Hyyryl Hy, spst
o H = H; — k k
k+1 k yF Hyyp yFsi

Pozn. Pocatecni aproximaci Hessovy matice volte jako jednotkovou matici: Hy = By L= E. Op-
timalizace ucelové funkce v daném sméru se obvykle provadi neexaktné, tedy odhadem na zakladé
Wolfeho podminek, my ji implementujeme jako 1-D hledani extrému (metoda ekv. paru, metoda zl.
fezu, Fibonacciho metoda), hleddni realizujte naptiklad v rozmezi < 0,1 > nésobku pg. Pokud budete
mit problémy s konvergenci, po¢atecni iterace omezte i vice, naptiklad pouze na interval < 0,0.1 >
nasobku pg.



Popis reaktoru:

Aplikaci BFGS metody si pfedvedeme na optimalizaci vytézku slozky C v nésledujici reakei ve
vsadkovém reaktoru [2]:

A, A, 0By

A2,p

A5 D
kde k1, ks, ... ks jsou rychlostni konstanty jednotlivych reakci. éasovy pritbéh koncentraci slozek a,b,c
je popsan diferencidlnimi rovnicemi:

da

— =—(k k k 25
I (k1 + ko + k3)a (25)
db

— =kia — k4b 26
dr 1a 4 ( )
dc

— =k4b—k 2
ar 4 5C (7)

Pocétecéni koncentrace vsech slozek je nulové, kromé slozky a, a(7 = 0) = 1. Kinetika reakce se fidi

Arheniovskou kinetikou: > 1 1
ki = A, - L , 28
e$p<1,98 (T 658)) (28)

kde T je teplota v [K], a parametry A4;, E; jsou uvedeny v tabulce . Za predpokladu konstantni
teploty, lze odvodit analytické feSeni diferencidlnich rovnic pro hodnotu koncentrace slozky C, ¢(7):

o(r) = kakiexp(—ksT) (1 —exp(—(ka —ks)7) 1 —exp(—(k — k5)7’)> ’ (29)
k—ky kq — ks k—ks
k =k + ko + ks. (30)
Pro teplotu a ¢as plati nasledujici omezeni:
200 < T <2000 (31)
0<7<10 (32)

Tabulka 4: Parametry Arrheniovy rovnice

1 2 3 4 5
A;[ 1,02 093 0,38 328 0,084
E;| 16000 14000 15000 10000 15 000

U‘koly:

1. Implementujte BFGS metodu s 1-D hleddnim extrému (metoda ekv. pari, metoda zl. fezu,
Fibonacciho metoda)

2. Implementujte model vsddkového reaktoru, pro osetfeni omezeni pouzijte pokutovych funkci.
3. Naleznéte optimalni teplotu a délku reakce, tak aby byl maximalizovan vytézek latky C.
4. Porovnejte konvergenci BFGS a gradientni metody.

2.3 Optimalizace trubkového reaktoru pro vyrobu amoniaku

vvvvvv

uziti pokutovych funkeci. Nésledujici problém optimalizace trubkového reaktoru pro vyrobu amoniaku
byl formulovdn Murasem et al. (1970) [3]. Pfivadéné reaktanty v protiproudém uspordadani chladi
reakéni smés (viz. Obr. [2) az do okamziku kdy se dostanou do oblasti katalyzatoru. Definice modelu
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Obrézek 2: Schéma reaktoru s prikladem typickych procesnich parametru [4].

je ponékud rozsahlejsi, proto popis vSech parametri modelu je shrnut v tabulce . Kinetika reakce:
Ny + 3Hy — 2 NHs, je ddna nasledujicimi rovnicemi (tlak dosazujte v [atm], teplotu v [K]):

2001.6

log(K,) = —2.691122 - log(T) — 5.519265 - 10™° - T' + 1.848863 - 107772 + +2.6899, (33)
—170560
K =8.849-10™ . ea:p( =T ) , (34)
K P ,
= A1 Kgpl\h Pu, _ pl\?‘? ) (35)
3.6 DPNH; PH,
Hmotnostni bilance reaktoru (predpoklad konstantniho celkového tlaku):
_ Non, — Ny, (36)
No,N,
Ny, = Non, — 3aNoN,, (37)
Nnny = Nonmg + 2aNg N,, (38)
N;
L , 39
vi NN, + Nu, + Nnu, (39)
Pi = YiD; (40)
dNyN
dS 2 = _r(pNgapH27pNH37p7 Tg) (41)
(42)
Entalpické bilance:
. dT
mcp,faTSf = —k-51(Ty = Ty), (43)
. dT,
mcpygdisg =—k- Sl(Tg - Tf) —AH, - Ss - T(prszvaHs’pv Tg)' (44)
(45)
Pocatecni podminky:
Tp(s =0)=Ty(s =0) =Tp, Nn,(s=0)=Non, (46)



Vsimnéte si, ze integrujeme od horniho okraje reaktoru ve sméru toku produktii, ale proti sméru

proudu vychozich latek.
Objektova funkce je podrobné odvozena v Murase et al. (1970) [3], nutno dosazovat teplotu na

konci reaktoru, Ty(s = Smax); T7(5 = Smax) V K], NN, (5 = Smax) v [kmolh™ ' m?], s = spax v [m]:

F(Nn,,T,, Tf, s) = 1.33563 - 107 — 1.70843 - 10* - Nx, + 704.09 - (T, — T) — 699.27 - (Ty — Tp)
— /3.45663 - 107 + 1.98365 - 10° - s

Tabulka 5: Hodnoty parametrii

(47)

Nezavislé proménné

s délka reaktoru [m]

To okrajova teplota [K]

Zavislé proménné

Ty teplota reakéni smési (K]

Ty teplota nastriku (K]

N; moléarni tok slozky i [mols~! m~2]
Parametry

Noi poc¢. molarni tok slozky 4 [mols™! m™2]
) celkovy tlak 286 atm

m hmotnostn{ tok reaktantii na vstupu 26 400 kgh=!

S1 specifickd plocha pro transport tepla 10 m?m™!

S9 plocha prurezu reaktoru 0.78 m?

k koeficient prostupu tepla 581.8 Js'm2K™!
Cp,f tepelna kapacita reaktantt 296 kJkg !K™!
Cp,g tepelnd kapacita produktu 3.01 kJkg 'K-!
AH, reakéni entalpie -112.97 kJmol™!

R mol. plyn. konstanta 8.314 JK !'mol™!
Slozeni nasttiku (molarni zlomek)

Ny 0.2175

H, 0.6525

NH; 0.05

CHy4 0.04

Ar 0.04

Ukolem je najit délku reaktoru a teplotu nastiiku ktera maximalizuje objektovou funkci, za plat-
nosti nasledujicich omezeni:

Ukoly - varianta (a):

1.

2.

Naimplementujte model

0<s<10,
400 < Ty < 800

[m],

[KJ.

Omezeni zaved'te pomoci pokutovych funkei (Carollova a Rosenbrockova)

Naleznéte optimum (doporucujeme metodu Nelder-Mead)

Porovnejte vysledky pokutovych funkci. Jaky maji vliv jejich parametrech ovliviujici sirku

prechodové zony?

Zobrazte teplotni profil podél reaktoru a vykreslete vyvoj velikosti molarniho toku dusiku v

reakéni zéné.



Ukoly - varianta (b):
1. Naimplementujte model
2. Omezeni zaved'te pomoci pokutovych funkei (Carollova a Rosenbrockova)

3. Naimplementujte vlastni optimalizaéni metody kterd nevyuziva vypocet derivaci (jednoduchd
relaxaéni metoda, Rosenbrockova nebo simplexovd metoda) a naleznéte optimum.

4. Srovnejte uziti Newtonovy a vasi optimalizacni metody z pohledu konvergence a vypocetni
slozitosti, zdtivodnéte.

5. Zobrazte teplotni profil podél reaktoru a vykreslete vyvoj velikosti molarniho toku dusiku v
reakéni zéné.

3 Linearni programovani

3.1 Optimalizace produkce chemické tovarny

Plan vyroby je tzce spojen s aktudlnimi cenami surovin a produktt na trhu. Navic, pokud méame
omezené mnozstvi vychozich surovin je nutné spravné rozvrhnout produkci tak abychom dosahli co
nejvétsiho zisku. Takovy problém lze snadno Tesit metodami linedrniho programovani.

V chemické tovarné se vyrabi 3 polymery: E, F, G, kazdy vznikd v samostatném procesu podle
schématu . Vsechny dostupné vychozi suroviny nemusime spotiebovat ale chceme dosdhnout ma-
ximalniho zisku. V tabulce @ jsou shrnuty ceny vychozich latek a produktii.

Monomer
A v \ 1 —> E
2 ——> F
Monomer M
B -
3 —> G
Inhibitor : T
C

Obréazek 3: Schéma vyrobniho procesu [4].

kaoly:
1. Formulujte problém jako tlohu linearniho programovani
2. Najdéte optimum pomoci simplexni metody

3. Jak se zméni reseni pokud navic pozadujeme vyrobit alespon 2000kg E, 1500kg F a 1000kg G?



Tabulka 6: Procesni data

Vychozi latky

Surovina Mnozstvi Cena
[kg/den] [tis. K&/100 kg]
A 4000 1,5
B 3000 2,0
C 2500 2,5
Produkty
Proces Produkt Reakcéni pomér Vyrobni naklady Prodejni cena
1 E 2A, 1B 1,0 tis. K&/100 kg A 4,0 tis. K&/100 kg E
(spotfebovéno v 1)
3 F 2A,1B 0,5 tis. K&/100 kg A 3,3 tis. K&/100 kg F
(spotfebovéano v 2)
2 G $A, 1B, 1C 1,0 tis. K&/100 kg G 3,8 tis. K&/100 kg E

(vyprodukovano ve 3)

3.2 Rozvrzeni produkce

Dalsi moznou aplikaci linedrniho programovani je rozvrzeni produkce tak abychom pokryli poptavku,
ale zaroven minimalizovali ndklady na uskladnéni produktu, pripadné naklady na prenastaveni vyrobni
linky. Pékny piiklad z potravinarského priumyslu je rozvrzeni vyroby zmrzliny [5].

prodej [tun]
7004 —
600
500
400 -
3004
200+
100

\ T \ \ T \ \ \ \ \ \ \
I I Ioxr 1mnv v VI VII VIII IX X XI XII

Obrézek 4: Priklad spotfeby zmrzliny [5].

Budeme uvazovat, ze vyroba je cely jeden mésic stejnd a vSechna zmrzlina, kterd se dany meésic
neproda se musi cely tento meésic skladovat. Naklady na zménu vyroby a skladovani jsou v tabulce .

Tabulka 7: Naklady

Zména vyroby 150 tis. K¢/t
Néklady na skladovani 60 tis. K¢/t/mésic

U‘koly:
1. Formulujte problém jako tilohu linedrniho programovani
2. Data poptavky odectéte z grafu , nebo vyuzijte pripravenou sablonu.

3. Najdéte optimum pomoci simplexni metody
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4. Porovnejte feseni pokud pozadujeme:

(a) Aby zadnda uskladnénd zmrzlina na konci roku nezbyla.

(b) Pokud se zbyla zmrzlina vyuzije v roce nasledujicim se stejnou poptédvkou (v lednu mame
k dispozici prebytek z prosince)
Navod:

Zadefinujte si proménné pro prebytek zmrzliny s;, aktualni produkci x; v roce i. Pak celkové ndklady
muzeme definovat jako:

12 12
1500 " @ — @i1] 4+ 600 Y _ s;, (50)
1=1 1=1

abychom odstranili absolutni hodnotu zavedeme nezdporné proménné definujici zvyseni vyroby y; a
jeji snizeni z;. Potom plati:

Ti—Ti1 =Y — 2 a |ri—zi1] =y + 2, (51)

Dilezitym pozorovanim je, ze pokud minimalizujeme celkové naklady, tak pro kazdé i musi byt y;
nebo z; nulové, jinak by totiz celkové nédklady bylo mozné snizit, tedy rovnice budou splnény pro
optimalni feseni vysledného linedrniho programu.

4 Dynamické programovani

4.1 Optimalni strategie vymény katalyzatoru

Pii redlném procesu dochazi pri katalytické reakci k postupnému znehodnocovani katalyzatoru a
snizovani jeho t¢innosti. Za tvahu poté stoji, kdy je optimalni katalyzator vyménit, protoze je tento
ukon obvykle spojen s vysokymi naklady a nutnosti odstavit produkeci.

V nésledujicim piikladu budeme uvazovat jednoduchou izotermni reakci v plynné fazi v trubkovém
reaktoru:

A—B+G

Schéma celého procesu je zndzornéno na obrazku . Nastrik surového materidlu je privadén do
vyhtrivaného reaktoru, a produkty jsou néasledné separovany v destila¢ni koloné. Nezreagovana slozka
A se pak ve formé recyklu vraci do reakce, kde je doplnéna surovinou na puvodni mnozstvi. Znaceni
je shrnuto v tabulce (8)).

—-

L=(1-C)F l

(1- ¢) F | Distillation

M - F » Reactor | T Train
T, >~
T CF
Q —
CF
Obrazek 5: Procesni schéma [6].
Hmotnostni bilance procesu tedy lze napsat:

M=C-F (52)
F=M+1L (53)
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Tabulka 8: Znaceni

M  hmotnostni tok ¢erstvé latky A
F  celkovy hmotnostni tok latky A
C konverze reakce
C - F hmotnostni tok produktu
L =(1-C)F hmotnostni tok recyklu A
Q teplo predané reaktoru
To teplota proudu na vstupu do reaktoru
T teplota proudu na vyvstupu z reaktoru

Pro konverzi budeme predpokladat platnost nasledujiciho vztahu:

C = 01T - CQF - CgS,

[kg den—!]
[kg den™1]

[kg den™!]
[kg den—!]
[kJ den~1]
K]
K]

(54)

kde ¢1, ca, c3 jsou vyhodnoceny z experimentalnich dat. A S je kumulativni tok latky A pres kata-
lyzator, ktery definuje stav katalyzatoru. Pro novy katalyzator plati S = 0. A pro hodnotu S po n

dnech plati: S =>1", F;.
Entalpicka bilance je dana:

Q= Fcp (T —To)+AH,-C - F,

(55)

kde ¢, je primérnd tepelnd kapacita proudu a AH, reakéni entalpie. Pro konverzi, teplotu a nastiik

plati nasledujici omezeni:

c<0,8
5000 < T < 10000 [K]

900 < F <1000 [kgden™!]

Nakonec si definujeme zisk jako:

P=CFVi — MVy—QVs — LV, — Vs

Hodnoty vsech parametrf jsou shrnuty v tabulce @ R je cena vymeény katalyzatoru.

Tabulka 9: Hodnoty parametri

cp= 1073 Vi = 0,1
o= 1075 Vo = 0,05
c3= 1076 Vs = 3,00
cp= 05 klkg7!K™! V= 0,03
AH,= 300 kJkg™! Vs = 0
R= 50 tis. K¢ To = 298.15

tis. K¢ kg™!
tis. Ké kg—!

tis. K& (milion kJ)~!

tis. Ké kg™!

K]

Pro reseni tdlohy metodou dynamického programovani budeme uvazovat diskrétni hodnoty casu,
jednotlivé dny. Kazdy den i je moZno bud nechat cely den béZet reaktor pii toku F; nebo vyménit

katalyzator.

kaoly:

1. Formulujte dlohu jako problém dynamického programovéni, jak bude vypadat prislusna tabulka

a jaké hodnoty do ni budeme znacit?

2. Uvazujte diskrétni teplotu s krokem 25 K a nastiik F s krokem 1000 kg den™*
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3. Najdéte optimalni strategii provozu reaktoru na 28 dni na zikladé objektové funkce . Stra-
tegie bude obsahovat rozvrzeni velikosti nastfiku, teploty na kazdy den a tdaje kdy se méa
katalyzator vyménit.

4. Porovnejte zisk pro rizné pocatecni stavy katalyzatoru.

Napovéda:

Nejprve urcete pro jaké nastriky vychézi maximélni zisk v zavislosti na stavu katalyzatoru, pokud by
vysla konstantni hodnota, zna¢né to usnadni reseni.

5 Vektorova optimalizace

5.1 Optimalizace vsadkového reaktoru

Pri reakci, kdy zadany produkt podléha rozkladné reakci proti sobé jdou dvé kritéria, jednim je vytézek
reakce, a druhym jeji selektivita. Takovy problém je typickou tilohou vektorové optimalizace. Uvazujte
nasledujici reakéni schéma:

AXL, Bk,

Zédanym produktem je chemicka latka B, ta vSak podléha rozkladné reakci na nezadouci produkt C.
Obé reakce se tidi kinetikou prvniho fddu a u rychlostnich konstant predpokladame Arrheniovskou
zévislost. Hmotnostni bilanci reaktoru muzeme tedy zapsat jako:

dcy
2k 1
- 1A (61)
dc
—df = kica — kacp (62)
deo
>0k
o 2CB (63)
—2,5-104
—9. e 4
k1 exp ( =T ) (64)
o = 10 eqp [ =30 107 (65)
2= P\™Rr
(66)

Pocatecni podminky pii 7 =0: ¢4 =1, ¢g =0, ¢c = 0, jako regula¢ni proménné volte ¢as reakce (1)
a teplotu (T") v rozmezi:

100
298.15

r
T

3600 [s] (67)

<
< 353.15 [K] (68)

<
<

Jako kriteria optimality volime vytézek reakce (Y') a selektivitu (S):

max: Y = 5 (69)
CAO0

CB

max: S = ———
¢+ co

U'koly:
1. Naimplementujte model a prislusnou vektorovou objektovou funkci.

2. Naleznéte Paretovu mnozinu pro (maz(Y'),max(S)) metodou vahovych koeficientti nebo e-
omezeni. Linedrni omezeni na regula¢ni proménné zajistéte vhodnou pokutovou funkei.
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3. Paretovu mnozinu zobrazte jako zavislost mezi kriterii Y a S.
4. Paretovu mnozinu zobrazte také v prostoru regulac¢nich proménnych 7, T'.
5. Jaké nejvyssi mozné selektivity mtizeme dosdhnout, pokud pozadujeme, aby byl vytézek alespon

35%7 A jak dlouho a pri jaké teploté by méla reakce bézet?
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