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ВВЕДЕНИЕ

На современном научно-техническом уровне повысить эффективность производства можно с использованием метода математического моделирования на физико-химической основе, который заключается в последовательном выполнении этапов:
1. Формирование механизма процесса (схемы реакций);
2. Оценка кинетических параметров;
3. Создание математической модели;
4. Расчет, оптимизация и прогнозирование производства.

Но метод математического моделирования значительно усложняется в случае реакторных процессов переработки широких фракций углеводородного сырья. С одной стороны, учет в модели детального механизма позволяет решать задачи расчета конкретных аппаратов, прогнозирования работы установки на длительный период. С другой стороны, приводит к сложности математического описания, затрудняет практическое использование вследствие неточности определения параметров модели. Эти трудности могут быть решены сокращением размерности математического описания, но без потери чувствительности к составу сырья.
С этой целью в процессе разработки курса лекций использована стратегия системного анализа и создана методология построения диалоговых компьютерных систем, которые позволяют не только анализировать технологию производства, но и прогнозировать эффективные и безаварийные режимы ее эксплуатации. Системный анализ в этом случае есть результат применения к исследованию опыта изучения, создания и эксплуатации химической производственной системы [1, 2]. Это проводится в три этапа:
1. Выделяются параметры и элементы, которые определяют необходимые свойства производственной системы.
2. Устанавливаются функциональные зависимости выходных параметров от входных.
3. Проводится исследование производственной системы, то есть рассчитываются показатели, определяются свойства (особенности), изучается эволюция (развития, изменения) производственной системы для повышения эффективности ее функционирования. Большое значение при этом имеет накопленный опыт эксплуатации в виде данных и знаний.
Описание производственной системы, зависящей от множества параметров – сложная совокупность уравнений. Основным инструментом для этих исследований является компьютерная система, которая является интеллектуальной, т. к. она базируется на фактических данных по эксплуатации промышленных установок. Эти данные анализируются, делаются выводы и даются рекомендации. Физико-химическая модель – это программно реализованный главный блок этой системы, включающий расчеты по уравнениям материальных и тепловых балансов превращения углеводородов на поверхности катализатора, а также кинетические модели дезактивации вследствие процессов отравления, старения, блокировки активной реакционной поверхности коксом.

Единой методической основой написания данного пособия явилась стратегия системного анализа. Она применена для расчета, анализа и прогнозирования производства.
1. ОСНОВНЫЕ ПОНЯТИЯ КИБЕРНЕТИКИ И
СИСТЕМНОГО АНАЛИЗА

Для кибернетики как науки предметом являются системы любой природы, а также их управляемость. Методом исследования является метод математического моделирования, который использует стратегию исследования – системный анализ.

Основным средством исследования в кибернетике является электронно-вычислительная техника.

Эволюция термина кибернетика связана с термином информатика и вычислительная машина. Кибернетика изучает системы, способные воспринимать, хранить и перерабатывать информацию. Для восприятия информации используются специальные приборы – датчики. Для хранения – всевозможные носители информации – диски, дискеты.

Для переработки информации кибернетика использует аппарат математического моделирования, компьютерные методы и соответствующие им программы обеспечения.

Кибернетика использует также определенную среду для переработки информации. В наше время наиболее распространенными являются WINDOS, ЮНИКС.

В отличие от кибернетики вообще химическая кибернетика изучает химико-технологические системы (ХТС) и химико-технологические процессы (ХТП).

Метод математического моделирования, применительно к задачам химической кибернетики, дает возможность получения результатов для анализа и синтеза высокоэффективных ХТС, а также прогноза их оптимального поведения в течение длительного времени и выявления оптимального алгоритма их управления.

ХТС – это совокупность физико-химических процессов, происходящих в системе, а также средств для их реализации. 

Таким образом, ХТС включает в себя собственно химический процесс, аппараты, в которых он проводится, средства для контроля и управления, а также связи между ними.

Любое промышленное предприятие представляет собой совокупность систем, поэтому в целом предметом изучения кибернетики является производственный процесс или их совокупность. 

Основные задачи, которые позволяет решить кибернетика для производства:
1. Компьютерный анализ эффективности функционирования каждого аппарата производства и всей системы в целом.

2. Синтез высокоэффективной системы процессов и аппаратов.

3. Оптимизация производства по технологическим, экономическим и экологическим критериям.

4. Диагностика отказов в работе оборудования и выдачи рекомендаций для их устранения.

5. Объективное тестирование существующих технологий производства и выдачи рекомендаций для реконструкции в данный момент существующего производства.

6. Создание «тренинг-систем» по аварийным и эксплуатационным ситуациям на производстве для повышения научно-технического уровня производственного персонала.
7. Мониторинг и прогнозирование производства.
Любая система взаимодействует с внешней средой и характеризуется входными параметрами 
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Компонентами входных параметров 
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является химический состав сырья, его количественный расход, а также технологические условия проведения процесса. Выходными параметрами являются показатели качества продукта и общее количество производимой продукции. Любая система имеет также управляющее воздействие:
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Рис. 1. Параметры системы:
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– вектор управления
Рассмотрим, каким образом управляющий параметр воздействует на систему. Пусть управляемым объектом будет реактор (рис. 2). Течение процесса в реакторе регулируется датчиком Д, поступающий сигнал из датчика усиливается специально установленным усилителем У, далее преобразовывается из электрических сигналов в механические. Преобразованный таким образом сигнал воздействует механически на регулятор Р, который оказывает воздействие, например, с помощью клапана или задвижки на исполнительный механизм ИМ, который регулирует расходы сырья или линии ввода теплоносителя и хладагента для изменения температуры. Реактор является элементом ХТС.
Внешняя среда
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Рис. 2. Схема воздействия управляющих параметров на систему:
Д – система датчика; У – усилитель, П – преобразователь; Р – регулятор; ИМ – исполнительный механизм
Системный анализ – совокупность методов и средств изучения сложных ХТС (flout shut карта потоков).

Системный анализ – результат успешного применения к исследованию и разработке ХТС опыта изучения, создания и эксплуатации химических производств с привлечением методов, используемых в различных областях науки и техники.

[image: image8.emf]Системный анализ 

взаимосвязанных явлений 

в ХТС

Критерии для системного 

анализа производственных 

систем. Концепции 

создания новых и 

повышения эффективности 

действующих производств. 

Многокритериальный 

анализ ХТС

Построение 

интеллектуальной системы. 

Решение задач современного 

инжиниринга и 

проектирования

Синтез ХТС

Анализ ХТС

Способы 

представления 

информации. Модели 

представления знаний

Модели ХТС:

-химические

-графические

-математические


Рис. 3. Системный анализ – стратегия для изучения ХТС
Системный анализ – обобщение и систематизация знаний в теории и практики химических производств.

Описание системы, состоящей из сотен элементов и связей состоящих из систем алгебраических или дифференциальных уравнений, основное средство системного анализа – ЭВМ.

Эвристические решения – накопленный опыт исследования химического производства.

Архимед нашел ответ на вопрос: из чистого ли золота сделана корона его правителя. Для этого нужно знать массу и объем короны, но сложная формула не позволила вычислить объем. Принимая ванну, великий ученый обратил внимание, как вытесняет воду его тело при погружении. Сейчас этот способ известен всем.

При моделировании ХТП применяется системный подход, в соответствии с которым ХТС рассматривается как некоторая функциональная система.
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Рис. 4. Параметры системы:
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Системный подход дает возможность осуществить математическую формализацию задачи при построении математических моделей как процессов в отдельных аппаратах (типовой ХТП), так и в их совокупности (химическое производство). Это обеспечивает возможность изучения физико-химических закономерностей протекания процессов, получения количественных и качественных заключений.

Любая схема состоит из взаимосвязанных и взаимодействующих между собой и с внешней средой частей и, в определенном смысле, представляет собой замкнутый контур.

Объект, представляющий собой один аппарат или секцию аппаратов (типовой ХТП), в котором протекают физико-химические процессы, называют физико-химической системой (ФХС-1, ФХС-2, …), рис. 6.

Объект, представляющий собой совокупность соединенных между собой аппаратов, является ХТС.

В соответствии с этим, для отображения зависимости х от y используется физико-химический или химико-технологический оператор.

Важнейшим этапом построения адекватной математической модели химических процессов является анализ структуры ХТС.

При этом осуществляется декомпозиция сложной системы на более простые подсистемы (модульный принцип) в соответствии со следующими принципами:
1. Определение иерархической структуры системы, т. е. выделение ее иерархических ступеней и взаимосвязей между ними на основе фундаментальных знаний, экспериментальных данных и опыта специалиста.
2. Реализация принципа иерархической соподчиненности при формализации знаний об изучаемых элементах системы и принятии разумных допущений, что выражается в учете наиболее важных процессов.
3. Комплексное исследование физико-химических процессов с учетом влияния параметров этих процессов на явление других уровней иерархии.
На рис. 5 представлена ХТС получения целевого продукта Р из сырья с компонентами А и В. Рецикл по непревращенным компонентам сырья увеличивает его степень превращения.
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Рис. 5. Технологическая схема превращения целевого продукта Р
А + В → Р

А + В → С

В + С → Р+Е

С + Р* → G
Целевой продукт Р образует с компонентом Е азеотропную смесь максимальной температурой кипения, часть его попадает в куб ректификационной колонны. Чтобы снизить потери целевого продукта Р, необходимо организовать рецикл.
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Рис. 6. Взаимодействие подсистем в процессе преобразования
сырья 
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1.1. Элементы ХТС. Относительность понятий элемент и система
Понятие «система» и «элемент» относительны, то есть одна система может быть элементом другой системы более крупного масштаба. Элемент системы может быть также разделен на составные части. То есть элемент также может являться системой, но более низкого ранга. Реакторный блок – система по отношению к элементу – реактору. Но одновременно реакторный блок является реакционным элементом по отношению к ХТС. Рассмотрим условное обозначение элементов ХТС, которые она включает:
	реактор
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	аппарат межфазного обмена
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	теплообменник
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	смеситель
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	распределитель
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	аппарат типа сжатие–расширение


Таким образом, под элементом ХТС понимается аппарат, в котором протекает химико-технологический процесс (ХТП).

ХТС может содержать один или несколько элементов. Различают большие и малые системы по числу элементов, входящих в них.

Малые системы определяются свойствами типового процесса, который в них осуществляется.

Большие системы представляют совокупность малых систем и отличаются от них качественно и количественно.

Большим системам, в отличие от малых, присуща определенная целостность, наличие общих целей и назначений. Примером больших систем может быть цех или завод.

1.2. Иерархическая структура химического производства.
Уровни иерархии ХТС
Иерархия производства – многоуровневая структура в плане ее организации и функционирования.

Таблица 1

Иерархическая структура производства
	Уровень иерархии
	Типовой пример
	Назначение

	5. Отрасль химической промышленности
	Совокупность заводов химической, нефтехимической и нефтеперерабатывающей промышленности данного округа
	Получение и распределение продукции по назначению

	4. Технологическая линия
	Совокупность заводов, связанных между собой общей производственной линией; первичная подготовка нефти, АВТ, пиролиз бензина, полимеризация
	Объединение заводов по сырью и продукции

	3. Химический завод
	Совокупность цехов, объединенных общим сырьем (завод производства метанола)
	Объединение технологических цехов по выпуску продукции

	2. Цех
	Совокупность отделений, работающих на выпуск определенной продукции (цех производства бензина)
	Объединение типовых процессов

	1. Типовой процесс
	Реактор, колонна, теплообменник, смеситель
	Преобразование вещества и энергии


1.3. Системный анализ процесса компаундирования
товарных бензинов

Компаундирование является рациональным способом приготовления товарных бензинов, т. к. позволяет:
1) наиболее полно использовать все бензиновые фракции, имеющиеся на производстве;
2) получить продукцию, удовлетворяющую стандартам;
3) проводить оценку целесообразности выпуска продукции с учетом ее себестоимости и маркетинговых характеристик.

При этом основным критерием является октановое число.

Октановое число – это показатель детонационных свойств моторного топлива. Бензин при этом сравнивается со смесью изооктана (условно принятого за 100 единиц) и нормального гептана (принятого за 0). Если октановое число бензина равно 95, то это означает, что он детонирует как смесь 95 % изооктана и 5 % гептана. Октановое число бензина после первичной перегонки нефти обычно не превышает 70.

Каталитические процессы переработки углеводородного сырья (риформинг, изомеризация, селективный гидрокрекинг) и процесс компаундирования в производстве находятся в единой технологической цепочке и в тесном взаимодействии. Так, изменение требований к продукту приводит к изменению технологического режима в реакторах.
В свою очередь изменение активности катализатора, изменения нагрузки по сырью, наличие свободного места в резервуарах для накопления промежуточных продуктов и другое приводят к изменению технологического режима процесса компаундирования.

Для экономической эффективности процесса компаундирования необходимо наличие в качестве инструмента компьютерной моделирующей системы, которая позволяет с позиций системного анализа не только рассмотреть различные варианты соотношения компонентов, но и надежно и оперативно рассчитывать показатели технологического режима, что существенно повышает эффективность производства.

Октановое число потока смешения и в целом смеси рассчитывается по правилу аддитивности:
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 – доля потока в смеси;

n – количество потоков;
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 – октановое число углеводорода;
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 – концентрация углеводородов, мас. доли;

k – количество углеводородов в потоке;


Таким образом, зная концентрацию и октановое число каждого компонента в потоке (табл. 1), можно рассчитать октановое число потока, а зная, в каком соотношении смешиваются потоки, можно рассчитать октановое число смеси бензина при компаундировании двух потоков.
Кроме этого также решается и обратная задача. Задаваясь октановым числом смеси потоков для приготовления заданной марки товарного бензина можно рассчитать соотношение (доли), в котором необходимо смешать исходные потоки.
Таблица 2
Углеводородный состав потоков, % мас.
	Название


	ОЧ (ИМ)

компонентов
	Изоселекто-формат
	ЛГ-35-8/300Б

Рафинат
	А-76
	Доксилольная

фракция
	АИ-92
	АИ-98

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	Пропан
	100
	1,75
	
	0,47
	
	0,09
	0,01

	Бутан
	93,60
	5,59
	0,19
	1,67
	
	1,32
	0,51

	Пентан
	61,70
	20,50
	2,34
	13,94
	5,64
	5,19
	1,39

	Н-гексан
	24,80
	7,31
	20,78
	7,57
	3,37
	3,34
	1,78

	Н-гептан
	0,00
	0,01
	4,52
	1,92
	1,92
	2,73
	2,90

	Н-октан
	- 19,00
	
	0,11
	0,72
	4,82
	0,63
	0,44

	Н-нонан
	- 39,00
	
	
	0,13
	
	0,21
	0,29

	Сумма н-парафинов
	
	35,16
	27,94
	26,42
	15,75
	13,51
	7,32

	изобутан
	101,00
	0,76
	0,04
	0,37
	
	0,52
	0,14

	2,2-диметилбутан
	92,0
	
	3,55
	1,50
	0,59
	0,54
	0,21

	2,3-диметилбутан
	101,70
	2,82
	3,68
	1,65
	0,80
	0,52
	0,30

	2,2,3-триметилбутан
	105,80
	2,48
	0,08
	0,04
	0,03
	0,08
	0,05

	Изопентан
	92,30
	
	2,88
	14,39
	3,73
	6,62
	4,00

	2-метилпентан
	73,40
	21,85
	22,48
	9,25
	4,17
	3,56
	1,67

	3-метилпентан
	74,50
	14,29
	16,65
	6,56
	3,19
	2,48
	1,30

	3,3-демитилпентан
	80,80
	10,26
	0,56
	0,26
	0,24
	0,43
	0,33

	2,3-деметилпентан
	91,10
	
	2,0
	0,82
	0,85
	1,13
	1,05

	2,4-деметилпентан
	83,10
	0,2
	0,94
	0,37
	0,35
	0,49
	0,44

	2,2,3-триметилпентан
	38,00
	0,01
	
	
	0,08
	
	

	2-метил, 3-этилпентан
	87,30
	
	
	
	2,05
	
	

	2,3,4-триметилпентан
	101,30
	
	
	0,02
	0,05
	0,02
	

	2-метилгексан
	42,40
	
	5,13
	2,07
	2,19
	2,90
	2,79

	3-метилгексан
	52,00
	0,04
	6,31
	2,54
	2,67
	3,57
	3,48

	2,5-диметилгексан
	55,50
	0,04
	0,04
	0,21
	1,49
	0,18
	0,12

	2,4-диметилгексан
	65,20
	
	0,07
	
	1,82
	0,17
	0,12

	2,3-диметилгексан
	71,30
	
	0,05
	
	0,16
	0,21
	0,15

	3,4-диметилгексан
	76,30
	
	0,03
	
	0,86
	0,10
	0,07

	2,3,5-ТМГ
	90,00
	
	
	
	0,05
	0,02
	0,04

	2,2,3-триметилгексан
	92,00
	
	
	
	
	
	

	2-метил,4-этилгексан
	30,00
	
	
	
	
	0,02
	0,03

	2-метилгептан
	21,70
	
	0,14
	
	5,63
	0,69
	0,47

	4-метилгептан
	26,70
	
	0,07
	
	2,75
	0,34
	0,24

	3-метилгептан
	26,80
	
	0,22
	
	8,42
	1,04
	0,71

	2,2-диметилгептан
	66,00
	
	
	
	
	0,04
	0,05

	2,4-диметилгептан
	62,00
	
	
	
	0,2
	0,07
	0,10


Продолжение табл. 2

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	2,6-диметилгептан
	33,00
	
	
	
	
	0,05
	0,09

	2,5-диметилгептан
	50,00
	
	
	
	0,05
	0,12
	0,19

	3,3-диметилгептан
	33,70
	
	
	
	0,05
	
	

	изононаны
	40,00
	
	0,02
	
	
	0,59
	2,37

	Сумма изопарафинов
	
	52,57
	69,94
	
	42,29
	26,50
	20,51

	непредельные
	0,00
	0,10
	
	
	0,25
	0,16
	0,30

	циклопентан
	87,00
	3,35
	0,44
	
	0,08
	0,62
	0,08

	циклогексан
	83,00
	0,72
	0,46
	
	
	0,12
	0,05

	Метилциклопентан
	91,30
	6,20
	3,39
	
	0,52
	1,87
	0,81

	1,3-диметилциклопентан (цис)
	40,00
	
	0,14
	
	0,12
	0,09
	0,10

	1,3-диметилциклопентан (транс)
	40,00
	
	0,75
	
	0,39
	0,44
	0,44

	1,2-диметилциклопентан (транс)
	40,00
	
	0,18
	
	0,17
	0,11
	0,06

	1,2-диметилциклопентан (цис)
	40,00
	
	0,10
	
	0,86
	0,14
	0,10

	1,1,3-триметилциклопентан
	38,00
	
	0,60
	
	0,12
	0,07
	0,02

	1-2-4-триметилциклопентан
	38,00
	
	
	
	0,18
	0,08
	0,02

	1,2,3-триметилциклопентан
	38,00
	
	
	
	0,13
	0,06
	0,02

	1,1,2-триметилциклопентан
	38,80
	
	
	
	0,07
	0,02
	0,01

	этилциклопентан
	67,20
	
	0,09
	
	0,77
	0,18
	0,14

	Метилциклогексан
	74,80
	
	
	
	0,16
	0,11
	0,09

	1,2-диметилциклогексан (транс)
	80,90
	
	0,03
	
	
	0,01
	

	1,3-диметилциклогексан (транс)
	66,90
	
	
	
	
	0,02
	

	Нафтеновые до С8
	50,00
	
	0,04
	
	0,76
	0,20
	0,08

	Нафтеновые до С9
	45,00
	
	
	
	
	
	0,01

	Сумма нафтенов
	
	10,27
	6,22
	7,07
	4,33
	4,14
	2,03

	бензол
	115,00
	1,79
	0,05
	
	
	3,68
	3,05

	толуол
	114,00
	0,05
	0,36
	
	
	22,09
	18,39

	п-ксилол
	120,00
	0,01
	0,06
	
	
	1,53
	2,39

	м-ксилол
	120,00
	0,03
	0,13
	
	
	3,67
	5,71

	о-ксилол
	120,00
	0,02
	0,08
	
	
	2,45
	2,46

	ЭЦГ+этилбензол
	114,00
	
	0,03
	
	
	2,37
	2,98

	Тяжелые С9+
	110,00
	
	0,19
	
	
	19,08
	21,06

	Сумма ароматики
	
	1,90
	0,90
	
	
	55,05
	56,04

	МТБЭ
	130,00
	
	
	
	
	0,64
	14,29

	Всего углеводородов
	
	100,00
	100,00
	
	
	100,00
	100,49


Таким образом, системный анализ процесса компаундирования товарных бензинов осуществляется в два этапа:
1. Определяется октановое число потока (формула 1);
2. Рассчитывается доля потока в смеси для заданного октанового числа (формула 2);
2. МОДЕЛИ ХИМИЧЕСКОГО ПРОИЗВОДСТВА
Любое химическое производство или ХТС можно описать посредством использования модели, которая дает информацию о функционировании сложной системы. 

Функционирование ХТС характеризуется состоянием аппаратов и связями между ними, показателями потоков между аппаратами, называемыми параметрами ХТС.

Параметры ХТС подразделяются на параметры состояния и параметры свойств. К параметрам состояния относятся температура, расход сырья, давление, концентрация компонентов в сырье. К параметрам свойств относятся плотность, вязкость, теплоемкость веществ.

Показателями любого аппарата являются параметры входных и выходных потоков, показатели управляющих воздействий, некоторые параметры состояния этого аппарата, которые определяют его функционирование в данный момент.

Для анализа и синтеза аппаратов, входящих в ХТС, необходимо иметь их описание или модель, которая качественно и количественно характеризует состояние ХТС.

Общая модель производства состоит из трех частей: химической, графической, математической.
2.1. Химические модели
Построение этой общей модели начинается с химической части. Основу химической модели составляют реакции, которые позволяют из сырья получить продукт при определенных условиях. Химическая модель показывает основные и побочные реакции. В случае многокомпонентных процессов (нефтехимические, нефтеперерабатывающие процессы) записывают формализованную химическую модель, которая не содержит промежуточных стадий.

В качестве примера рассмотрим химическую модель производства бензинов способом каталитического риформинга:
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Изомеризация парафиновых углеводородов:
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Данная химическая схема является в большей степени формализованной и включает всего три реакции процесса. Для более глубокого анализа записывается более подробная схема превращений углеводородов, которая включает реакцию гидрокрекинга, коксообразования и другие.

Составление химических моделей позволяет выполнять анализ различных способов преобразования сырья в продукт, а также выбрать наилучшую технологию производства.

При сравнении различных химических схем учитывается не только стоимость сырья и продуктов, а также оборудования, но и доступность сырья, и возможность реализации продукции.

Химическая модель позволяет также выбрать оптимальное оборудование процесса. Например, из приведенной химической модели процесса каталитического риформинга следует, что основные реакции превращения парафиновых или нафтеновых углеводородов являются эндотермическими и протекают с выделением водорода. Следовательно, температура процесса превращения сырья в продукт будет уменьшаться, поэтому для поддержания оптимального режима необходимо проводить процесс в несколько стадий с возможностью промежуточного подогрева. Поэтому промышленные установки производства бензинов включают трех- и четырехреакторные схемы с промежуточными секционными печными блоками.

Таким образом, химические модели используются как при разработке и проектировании промышленных процессов, так и при их эксплуатации.

2.2. Графические модели

Одной химической модели недостаточно для проектирования и эксплуатации химического процесса, поэтому используют также и графические модели.

Графические модели позволяют получить наглядное представление о связи между аппаратами.

Любая графическая модель может быть представлена в виде одной из трех схем: функциональной, технологической, структурной.

Основу любой из этих схем составляет химическая модель.

Функциональная схема показывает технологическую связь между процессами какого-либо производства, а именно, подготовку сырья, химические превращения, выделения и очистки продуктов. Рассмотрим функциональную схему производства бензинов:
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Рис. 7. Функциональная схема производства бензинов
Таким образом, данная схема дает общее представление о функционировании завода.

Функциональная схема так же, как и химическая модель служит предпосылкой для аппаратурного оформления процесса. Функциональная схема является основой для разработки эскизной части проекта.

Например, из приведенной функциональной схемы видно, что аппаратурное оформление будет состоять из дегидраторов для стадии первичной подготовки нефти, колонн ректификации для разгонки нефти, реакторов гидроочистки и печного блока для подогрева сырья до температуры процесса гидроочистки, блока каталитического риформинга, стабилизационной колонны и сепараторов.

Следующей разновидностью графической модели является технологическая схема производства, которая показывает элементы системы и способы их соединения, а также последовательность технологических операций.
С этой целью в технологической схеме каждый аппарат и его связи с другими аппаратами изображаются в виде направленных потоков. Кроме того, на технологической схеме принято изображать данные о веществах, которые участвуют в процессе, а также основные показатели процесса. Технологическая схема наиболее наглядно описывает производство.

Технологическая схема, как и химическая, может быть детальной или подробной, а может быть формализованной или упрощенной.
В формализованной схеме однотипные аппараты изображаются упрощенными блоками. Например, блок теплообменников, сепараторов. Элементами технологической модели являются аппараты и технологические связи между ними. Данная модель является более подробной, чем функциональная, так как позволяет выделить технологическую направленность каждого из блоков. Рассмотрим технологическую схему блока риформинга установки ЛК-6У:
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Рис. 8. Технологическая схема блока риформинга установки ЛК-6У:
1 – смеситель; 2 – теплообменник; 3 – змеевик; 4,5,6 – реакторы;
7 – сепаратор; 8 – колонна
В узел смешения 1 подается бензиновая фракция нефти 85…180 °С, предварительно подготовленная, которая после смешения с водородсодержащим газом (ВСГ) нагревается в сырьевом теплообменнике 2 и последовательно проходит стадии химического превращения в реакторах 4, 5, 6 с предварительным подогревом в печах 3. На выходе из последнего реактора 6 газопродуктовый поток направляется в сырьевой теплообменник, и происходит рекуперация тепла. Из теплообменника газопродуктовый поток направляется в сепаратор 7, где он разделяется на два потока: ВСГ и нестабильный катализат, который содержит растворенные газы. Далее нестабильный катализат направляется в колонну стабилизации 8, где также происходит разделение на два потока: стабильный катализат и углеводородные газы. Оба потока являются продуктами переработки нефти.
Таким образом, технологическая схема позволяет выделить все технологические операции превращения сырья в продукт, а также связи между ними.

Технологическая схема является наиболее подробной графической моделью химического производства.

На технологической схеме допустимо подробное обозначение потоков с указанием фракционного или углеводородного состава этого потока.

Следующим видом графической модели является структурная схема, которая позволяет выделить однотипные блоки ХТС. В отличие от технологической схемы, она включает элементы ХТС в виде укрупненных блоков, имеющих входы и выходы. Данная схема показывает технологические связи между блоками.
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Рис. 9. Структурная схема блока риформинга
Структурная схема содержит следующие укрупненные блоки: блок нагрева, включающий сырьевой теплообменник 2 и печи 3; блоки химического превращения – реакторы 4, 5, 6; блок разделения – сепаратор 7 и колонна стабилизации 8.

Структурная схема также содержит направление потока ВСГ, который идет из сепаратора в узел смешения.
2.3. Математические модели ХТС

Математические модели ХТС позволяют дать количественное или формализованное описание в виде системы уравнений, предающих действие каждого блока технологической схемы.
Для удобства записи математической модели вводятся следующие обозначения:
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 – вектор входных параметров;
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 – вектор конструкционных параметров;
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 – вектор управляющих параметров.

Все эти параметры многомерны, так как относятся к множеству потоков и аппаратов.

Математическая модель в общем случае состоит из двух групп уравнений:
1. Математическое описание элементов ХТС, то есть процессов в аппарате в виде функциональной зависимости:
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Данная зависимость для расчета всех элементов ХТС представляет собой систему нелинейных алгебраических или дифференциальных уравнений.
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 – некоторый функционал (алгебраический, дифференциальный или интегральный).
2. Описание технологических связей
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где 
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 принимает значение l в том случае, если существует технологическая связь между аппаратами под номерами l и k, а именно выходные параметры k-го аппарата являются входными параметрами в l-й аппарат. 
[image: image36.wmf]lk

L

-

= 0 в том случае, если связь между этими аппаратами отсутствует.

Применительно к нашей технологической модели установки риформинга будет существовать связь между первым и вторым, между седьмым и вторым аппаратами и так далее. Но не будет существовать связь между четвертым и шестым, так как между ними присутствует технологический элемент.
Вид математического описания определяется уровнем сложности математической модели. Для многокомпонентных ХТП принято отдельные компоненты объединять в группы по технологическим или химическим признакам.

Например, при составлении химической модели процесса риформинга мы объединили парафиновые, нафтеновые и ароматические углеводороды по их принадлежности к гомологической группе. Это позволило заменить многокомпонентный состав сырья и продукта тремя группировками. Это существенно упрощает решение системы уравнений математического описания.
Математические модели в виде системы уравнений алгебраических или дифференциальных решаются с применением компьютерных методов. Выбор того или иного метода зависит от требуемой точности конечного результата. Выбранный метод является основой составления алгоритма, по которому составляется программа. Точность метода определяется в исходных данных в виде наперед заданного числа.
Следует отметить, что математическая модель, какой бы точной она ни была, представляет собой некоторую формализацию реального процесса, протекающего в ХТС. Поэтому необходимо проводить проверку модели на адекватность реального процесса. Количественно адекватность оценивается по методу наименьших квадратов и определяется среднеквадратичное отклонение рассчитанных значений характеристик от экспериментальных. А также могут быть использованы специальные критерии адекватности, например, критерий Фишера.
3. СИСТЕМНЫЙ АНАЛИЗ – СТРАТЕГИЯ ОБРАБОТКИ ИНФОРМАЦИИ О ФУНКЦИОНИРОВАНИИ ХИМИКО-ТЕХНОЛОГИЧЕСКИХ ПРОЦЕССОВ
Основной задачей кибернетики является сбор, хранение и обработка различного рода информации, что необходимо для проектирования и эксплуатации производственных систем.
3.1. Определение информации

Под информацией понимают любые сведения об исследуемом объекте, источником которых являются наблюдения.

В кибернетическом понимании информация – это система или информационная сеть данных и знаний о взаимосвязанных между собой аппаратах и явлениях, происходящих в них.

Любая информация имеет степень неопределенности. Неопределенность в информацию вносят погрешности приборов, которые являются источниками наблюдений, а также погрешности методов обработки информации. Степень неопределенности представляет собой энтропию или возмущение информационной среды. Энтропия Р – отношение числа удачных опытов к числу общих опытов:
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3.2. Способы представления информации

В зависимости от характера информации и численного значения ее энтропии используют те или иные способы для ее представления.

Наиболее распространенный способ представления информации – принцип «черного ящика».


Рис. 10. Представление информации по принципу «черного ящика»: Y = F(X)

В данном случае зависимость выходной информации Y от входной информации X представляется какой-то статистической функцией или некоторым полиномом заданной степени.

Например, теплоемкость Ср (Т) = АТ + В, где А, В – коэффициенты, которые определяются по методу наименьших квадратов. В зависимость теплоемкости в данном случае не заложены физико-химические закономерности, а коэффициенты А, В определяются вслепую по результатам табличных данных (отсюда и название «черный ящик»).

Тем не менее, принцип «черного ящика» широко используется для анализа сложных систем, которым является любое химическое производство. Математические модели, построенные на основе этого принципа, не инвариантны к изменению качества сырья и технологических условий получения продуктов. Так как в основу этих моделей положены физико-химические закономерности превращения сырья в продукт. На практике модели, которые построены на основе принципа «черного ящика», позволяют выработать некоторую рабочую гипотезу или предположение о существовании закономерностей превращения сырья в продукт.

Вторым предельным способом представления информации является составление подробной системы показателей, которые функционально связывают закономерности превращения сырья в продукт. В виду сложности данной системы, трудностью, а иногда и невозможностью определения ее параметров, получить конечный результат затруднительно.

Третьим способом представления информации является формализация физико-химических закономерностей с целью получения конечного результата. При использовании данного подхода из рассмотрения исключаются те закономерности, которые оказывают несущественное влияние на течение процесса, а также те закономерности, численное значение параметров которых трудно определить. При использовании формализованного способа есть возможность при некоторых допущениях изучить аппарат и явления, протекающие в нем. Примером формализации могут служить модели, отражающие гидродинамический режим в реакторе:
1. Модель идеального перемешивания допускает формализованный подход, согласно которому концентрации реагентов равны в каждой точке исследуемой области.
2. Если L (длина) >> D (диаметр), то мы имеем модель идеального вытеснения.
И в том, и в другом случае мы имеем дело с формализованным способом обработки информации. Формализованный способ является основой кибернетики и системного анализа, основным методом которого является метод математического моделирования.

Следует отметить, что формализованный подход может быть применен в том случае, когда имеется способ оценки погрешности, который вносит формализация.
В зависимости от способа представления информации мы имеем определенную функциональную зависимость между входными и выходными характеристиками ХТС. В общем случае любую зависимость можно представить как функцию, связывающую входные, выходные и управляющие характеристики:
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где 
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 – некоторый функциональный оператор.

С позиции теории информации и системного анализа данная зависимость отображает функциональное пространство входных переменных в ХТС 
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 в функциональное пространство выходных переменных из ХТС 
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Математические модели, построенные на основе некоторой функциональной зависимости, будут стохастическими или детерминированными. При использовании принципа «черного ящика» мы имеем стохастические модели, которые представляют собой системы линейных или нелинейных статистических уравнений, параметры которых не имеют какого-либо физико-химического смысла. Они являются результатом математической обработки экспериментальных данных, полученных на лабораторных и промышленных установках.

При использовании детального или формализованного подхода мы имеем детерминированные математические модели.

Детерминированные математические модели представляют собой системы алгебраических или дифференциальных уравнений, все параметры которых имеют определенный физико-химический смысл.

К алгебраическим уравнениям линейным или нелинейным сводится математическое описание стационарных режимов ХТС, рассматриваемых как системы с сосредоточенными параметрами.

В качестве примера можно привести детерминированную модель смесителя потоков:
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Уравнение материального баланса есть линейное уравнение, а уравнение теплового баланса – нелинейное алгебраическое уравнение, для решения которого необходимо применять итерационные методы (метод Ньютона, метод деления отрезка пополам, метод простых итераций).

Детерминированные модели в случае, когда искомые характеристики системы изменяются во времени и в пространстве, представляют собой системы дифференциальных уравнений обыкновенных или частных производных.

Обыкновенное дифференциальное уравнение может быть записано, когда имеет место изменение рассматриваемых характеристик либо во времени, либо в пространстве.

Дифференциальное уравнение частных производных используется в том случае, когда имеют место нестационарные процессы с распределенными параметрами.

Например, использование дифференциальных уравнений для математического описания структуры потоков в реакторе:
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	где
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 – объемная скорость потока;
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 – время контакта.


Если ввести безразмерный параметр 
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То есть мы имеем функциональную зависимость, по которой можно рассчитать концентрацию веществ на выходе из реактора в зависимости от концентрации веществ на входе в реактор и объем реакционной зоны.
Обыкновенное дифференциальное уравнение может быть записано в том случае, когда в реакторе имеем режим идеального вытеснения при отсутствии продольного или поперечного перемешивания в предположении стационарного режима:
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где 
[image: image54.wmf]W

 – скорость химической реакции.

В этом случае мы имеем дифференциальное уравнение, которое может быть решено методами Эйлера, Рунге-Кутта и др.

В том случае, когда необходимо учитывать продольное перемешивание, мы имеем дифференциальное уравнение в частных производных:
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где 
[image: image56.wmf]D

 – коэффициент диффузии.

Данное уравнение отличается от предыдущего наличием члена второго порядка, который учитывает диффузию, происходящую в аппарате.

В том случае, когда необходимо учитывать и поперечную диффузию, то в последнее уравнение добавляется еще один член второго порядка или частная производная концентрации по радиусу реактора или по другой координате.

Таким образом, при использовании формального способа представления информации мы имеем функциональные зависимости, которые с определенной степенью точности описывают рассматриваемые явления.

В зависимости от тех допущений, которые мы делаем для формализации, мы имеем определенный вид функциональной зависимости (стационарная модель для смесителя – это алгебраические уравнения, модели для реактора – дифференциальные уравнения обыкновенные или в частных производных).

Степень формализации определяется необходимой точностью получения данных, а также наличием вычислительных ресурсов.

При составлении формализованных описаний реакторных процессов мы имеем дифференциальные уравнения обыкновенные или в частных производных, которые составляются на основании химической схемы превращения реагентов или химической модели в реакторе.

При составлении химической модели или химической схемы превращения также используется способ формализации.

Формализация или сокращение информации в данном случае проводится в двух направлениях: сокращение списка реакций, которые происходят в процессе и сокращение списка веществ, которые принимают участие в реакциях. Это необходимо в особенности для многокомпонентных процессов, которые протекают на поверхности катализатора.

В качестве примера мы рассмотрим реакцию изомеризации нормального парафина в изопарафин. Данная реакция протекает в три стадии:

1 стадия
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2 стадия
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3 стадия
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Схема превращения содержит суммарную реакцию. Таким образом, формализация при составлении схемы превращения предполагает запись брутто-реакции при допущении возможности не рассматривать промежуточной стадии.

При сокращении списка компонентов, принимающих участие в реакциях, происходит объединение реагентов в группы или реакционные серии. Примером таких групп могут служить парафиновые, олефиновые, нафтеновые и ароматические углеводороды.

Внутри каждой группы углеводороды могут объединяться по плотности, по фракционному составу или по числу атомов углерода в молекуле углеводорода. Возможны и другие способы группировки.

В любом случае формализация или сокращение списка компонентов вносит некоторую погрешность, но это необходимо выполнить для получения конкретного решения.

4. РЕАЛИЗАЦИЯ СТРАТЕГИИ СИСТЕМНОГО АНАЛИЗА В ДИАЛОГОВОМ РЕЖИМЕ «ЧЕЛОВЕК-ЭВМ» И ПОСТРОЕНИЕ ИНТЕЛЛЕКТУАЛЬНЫХ СИСТЕМ В ХТ

Под интеллектуальной системой будем понимать инструмент или совокупность программных средств, которые используются для решения конкретной производственной задачи.
4.1. Основные понятия интеллектуальной системы

Интеллектуальная система – это технически организованная человеко-машинная система, представляющая собой совокупность базы данных и базы знаний о некоторой предметной области, а также пакета прикладных программ, обеспечивающих функционирование интеллектуальной системы на основе сбора, хранения и обработки различной информации.

С понятием интеллектуальной системы связаны понятия предметной области и проблемной среды.

Предметной областью будем называть совокупность предметов, которыми являются некоторые объекты, включающие химические производства, лабораторные и исследовательские комплексы, информация о которых накапливается в интеллектуальной системе.

Проблемной средой называется совокупность задач, которые решаются с использованием интеллектуальной системы.

Например, в предметную область входят конкретные химические производства, которые являются объектом для изучения.

Сбор информации в интеллектуальной системе проводится по этому конкретному объекту.

Проблемную среду составляют технико-экономические показатели выбранного производства, совокупность критериям, по которым оценивается эффективность функционирования выбранного производства.

Решение задач с использованием интеллектуальной системы требует привлечения математических моделей и численных методов для расчета и оптимизации производств.

Кроме математических моделей, используются также модели, для представления знаний, которые называются лингвистическими или символьными.
Интеллектуальная система позволяет выполнять решение задач с привлечением пользователя, так как интеллектуальная система содержит пояснения, сообщения, объяснения на доступном для всех языке. Это позволяет пользователям, которые являются, как правило, инженерно-техническими работниками предприятия, проводить адаптацию и усовершенствование интеллектуальной системы.
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Рис. 11. Основные блоки интеллектуальной системы
Интеллектуальная система в общем случае состоит из следующих основных блоков (рис. 11):

( База данных, где содержится информация или численные значения характеристик ХТС, которая положена в основу данного химического производства. База данных содержит кинетические, термодинамические, теплофизические параметры процессов, которые протекают в ХТС.

( База знаний, включающая информацию о функционировании данного химического производства в виде правил, заключений, рекомендаций. Эта информация используется как входные данные в модели представления знаний.

( Пакет прикладных программ. Этот блок включает совокупность процедур для расчета ХТС. Сюда входят компьютерные программы, которые позволяют рассчитать типовые процессы, протекающие в ХТС, такие как процессы химического превращения, теплообмена, смешения, разделения и другие.

( Организующая программа. Этот блок представляет собой объект принятия решения. Сюда поступает информация от разработчиков и от пользователей.

Пользователи интеллектуальной системой выступают в качестве экспертов и помогают пополнить информацию предприятия относительно изучаемого предприятия и тем самым расширить круг задач, которые система решает. Данная структура интеллектуальной системы является обобщенной. Интеллектуальные системы отличаются одна от другой предметной областью и проблемной средой, а также способами представления данных и знаний, которые определяются методами построения математических и символьных моделей.
4.2. Этапы построения интеллектуальной системы

Этапы построения интеллектуальной системы включают последовательную разработку моделей и программ с последующим объединением их в единую систему для пользователя.

Основные этапы разработки интеллектуальной системы включают, прежде всего, анализ механизма протекания реакций на поверхности катализатора. Результатом этого анализа будет список реакций, которые протекают на поверхности катализатора и приводят как к получению целевых продуктов, так и к дезактивации катализаторов. Итогом этого этапа будет являться формализованный механизм или химическая модель процесса, которая составляет основу данной ХТС. При наличии химической модели на последующем этапе разрабатывается математическая модель ХТС и проводится оценка всех параметров, входящих в математическую модель. Параллельно с перечисленными этапами разрабатывается база знаний о ХТС, которая содержит информацию в семантической форме. Для формализации этих знаний выбирается определенная модель, которая позволяет объединить правила, факты, заключения.
Разработанная таким образом интеллектуальная система может работать в трех режимах: в режиме оптимизации и прогнозирования производства, диагностики отказов оборудования и обучения. Эти режимы заключаются в следующем: в режиме прогнозирования проводится расчет выхода и качества продуктов с учетом диагностики работы промышленного предприятия. В данном режиме, как правило, проводится оценка эффективности эксплуатации промышленной установки по технологическим, экологическим и экономическим критериям. Также проводится оценка и сравнение текущих показателей работы установки с теоретически-возможными. На основании результатов сравнения выполняется анализ, причем несовпадения текущих показателей с теоретически-возможными и даются рекомендации для устранения этих несовпадений.
В режиме диагностики отказов оборудования анализ проводится с учетом следующих рассуждений:

Отклонение 
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 причина. 
Отклонение 
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 диагноз 
[image: image63.wmf]®

 рекомендация.

В режиме обучения интеллектуальная система работает по сценарию. Например, сценарий обучения технологией производства, сценарий обучения выбора оптимальных технологий.

В процессе обучения интеллектуальная система обеспечивает подсказку для пользователя.
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Рис. 12. Схема разработки интеллектуальной системы
4.3. Модели для представления знаний при разработке
интеллектуальной системы
База знаний в интеллектуальной системе позволяет собирать, накапливать и обрабатывать информацию о функционировании какого-то производства. Это есть результаты обобщения работы аппаратов промышленной установки или всего производства в целом. Размер базы знаний определяет круг решаемых задач, а также длительность сбора и анализа информации.
4.3.1. Общая характеристика модели знаний

Для использования знаний необходима формализация и организация всех знаний в некоторую систему для того, чтобы этими знаниями можно было воспользоваться. Выбор модели из числа возможных полностью определяется спецификой конкретной задачи. 

Рассмотрим возможные варианты моделей.

4.3.2. Логическая модель

Данная модель отображает знания в предметной области в виде совокупности простых фактов, а также утверждений и суждений. Факты считаются базовыми элементами логической модели. Утверждения и суждения составляются в виде формул. Формула записывается на основе базовых элементов и специальных синтаксических и семантических правил.

Любая логическая модель задается совокупностью множеств:
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где 
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 – логическая модель, 
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 – множество базовых элементов, 
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 – множество семантических и синтаксических правил, которые позволяют строить из базовых элементов 
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 правильные синтаксические выражения или формулы, 
[image: image71.wmf]A

 – множество аксиом или утверждений, неподлежащие опровержению, 
[image: image72.wmf]M

 – множество семантических правил или правил вывода, позволяющих расширить список аксиом новыми правилами и формулами, которые после этого также становятся неопровержимыми истинами или аксиомами.

Высказывания могут быть истинными и ложными. Например, такое высказывание, как «колонна ректификации разделяет жидкости, имеющие различную летучесть» всегда является истиной для азеотропных смесей.

Каждое простое высказывание в логической модели можно записать в символической форме. Например, А – «насос увеличивает давление в системе» или В – «теплообменники используются для изменения температуры потоков».

В данном примере А и В являются компонентами логической модели и представляют собой истинные высказывания.

При составлении логической модели используются специальные логические знаки, отношения. Например,

 
– отрицание,


– коньюкция (объединение),


– эквивалентность.

Кроме того, при составлении логической модели используются и другие элементы математической логики.

Отрасль знаний, которая содержит эти элементы, называется булевой алгеброй.
Эти операции проводятся для записи в символьной форме сложных выражений. Эти операции получили название исчисления предикатов.

Исчисления предикатов – это первый язык, который был использован для формального описания предметной области. Этот язык непосредственно связан с какой-то прикладной задачей. При этом предикат рассматривают как функцию, заданную на объекте. Объектом может быть аппарат, промышленная установка или производство.

Основным недостатком логических моделей является их неструктурированность. Это приводит к тому, что для сбора всей информации по одному объекту приходится прибегать к множеству логических формул.

Поскольку в основе понимания ХТС лежит структура логической модели, неудобная для оптимизации и прогнозирования ХТС, поэтому получили распространение фреймовые модели, которые в отличие от логических, являются структурированными.

4.3.3. Фреймовые модели

Такие модели используются в том случае, когда имеет место описание некоторой ситуации. Они также удобны для обозначения структуры и характеристики однотипных объектов ХП.

Под объектами понимают определенные химико-технологические процессы, протекающие на производстве, а также события и ситуации.

Фреймовая модель представляет собой некоторую оболочку для описания некоторого класса событий. Основу таких моделей составляют хорошо структурированные знания. Совокупность фреймов (фрейм – это смысловое описание ситуации), которые описывают некоторую предметную область, представляет собой иерархическую, в которой элементами фрейма является слот. В слоты объединяются в пределах одного фрейма по смысловым признакам. На верхнем уровне иерархической структуры находится фрейм, который содержит наибольшую информацию, истинную для естественных фреймов, которые находятся на низшем уровне иерархии. При этом различные вещества отличаются друг от друга, но для каждого из веществ можно указать набор характеристик, которые его определяют. К таким характеристикам относятся: химическая формула, агрегатное состояние, цвет и другое.

В этом случае фреймом является понятие вещества, а слотами, которые входят в этот фрейм, являются характеристиками, определяющие это вещество.

Рассмотрим примеры составления фрейма для нефтеперерабатывающего производства.
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Гидрокрекинг

Фракционный 

состав

Фракция

85...180 ºС

Продукты 

нефтепереработки

Изомеризация

Технологические 

условия работы 

установки

Количество сырья

Расход сырья

Процессы 

переработки

сырья

Физико-химические 

характеристики

Давление

Характеристика 

сырья

Углеводородный 

состав

Температура

Источник

сырья

Алкилирование

Каталитический 

риформинг

Фракция

62...85 ºС

Фракция

105...180 ºС


Рис. 13. Фрейм для нефтеперерабатывающего производства
Представленный фрейм имеет иерархическую структуру.
В качестве предметной области рассматривается нефтеперерабатывающий завод, на котором решается задача оптимального распределения сырья (бензиновой фракции нефти между имеющимися производственными ресурсами (промышленные установки каталитического риформинга, изомеризации, гидрокрекинга и алкилирования)), на более низшем уровне иерархии определяются технологические условия работы промышленных установок.

Фреймовая модель в данном случае представляет собой набор логических условий, которые задаются с помощью логических слов (если, то, иначе). Например, если фракционный состав сырья лежит в интервале 85…180 °С, то поток направляется на установку каталитического риформинга, иначе рассматриваются другие процессы из приведенного перечня.

Программная реализация фреймовой модели – это набор условных операторов, с помощью которых находится решение. Фреймовые модели могут также передать числовую информацию, которая закладывается в характеристике определенных фреймов.

В рассмотренном примере численно определяются параметры технологического режима и характеристики сырья (температура, давление, температура закипания и другие).

Смысловая информация при составлении программы вместе с численными данными заносится в определенный файл, то есть файл с источником сырья, который должен периодически обновляться.

Фреймовая модель может быть составлена также для поиска причины отклонения режима работы. В этом случае мы имеем фреймы отклонения режима работы установки от оптимального. В этом случае мы имеем фрейм отклонения:
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Рис. 14. Фрейм «отклонение»
В этом примере перечень отклонений от режима работы установки предполагает перечень соответствующих рекомендаций для устранений, которые являются сложными для данной ситуации.

Например, если <снижение ОЧ>, то <изменение углеводородного состава> и <повышение температуры>.

Модели для представления знаний всегда связаны с математическими моделями. В данном примере математическая модель процесса переработки углеводородного сырья позволит количественно определить, насколько поднять температуру. Но на математической модели в данном примере нельзя рассчитать причину отклонения и выдать рекомендацию.
4.3.4. Семантическая модель

Данные модели для представления знаний имеют сетевую структуру, поэтому они используют понятие дерево решений.

Ствол дерева – это проблема, которую нужно решить. А возможные варианты решения распределяются по веточкам дерева. При этом событие или предметная область является следствием другого события. Любая семантическая модель – это определенная последовательность явлений в цепочке: причина → следствие.

Например, [промышленные стоки] → [загрязнение сточных вод] → [загрязнение питьевой воды].

Семантические модели наряду с фреймовыми используются для логического вывода решения в виде единой цепочки рассуждений.
Фреймовые модели, по сравнению с семантическими, дают возможность подробного описания ситуаций в виде слотов. Поэтому в ХТ они используются намного чаще, чем другие модели.

4.3.5. Продукционные модели

Эти модели представляют собой перечень определенных правил. Например, если «условие», то «заключение».

По сути, продукционные модели очень схожи с фреймовыми моделями. С помощью фреймовых моделей можно описать достаточно сложные ситуации.

В продукционной модели в общем виде левая часть представляет всегда правило, а правая часть – действие.

Продукционные модели часто используют в системах управления. Компьютерные программы, построенные на основе продукционной модели, позволяют осуществить диагностику отклонений и выбрать определенную последовательность действий. Условия между собой в продукционной модели связываются определенными логическими знаками.
Например, если «концентрация вещества А < 30 %» или «концентрация вещества В > 10 %», то «режим работы установки в интервале температур Т1 < Т < Т2».

В данном примере в зависимости от состава переработанного сырья планируется температурный интервал в работе установки. Численные значения температуры Т можно определить только на математической модели. То есть, сочетание математической и продукционной модели позволяет определить интервал изменения температуры в определенный момент времени в зависимости от состава сырья.

Таким образом, выбор соответствующей модели для представления знаний определяется пользователем и конкретной задачей при разработке какой-либо модели.

Набор правил, фактов, заключений формируется на основе опытов эксплуатации промышленных установок эмпирическим путем. Эти правила должны быть тщательно проверены и подтверждены на работе нескольких промышленных установок, которые функционируют при различающихся технологических условиях и перерабатывают различное сырье.
4.3.6. Фреймово-продукционная модель для процесса
пиролиза углеводородного сырья
Пиролиз относится к вторичным процессам нефтепереработки, т. е. к процессам, в которых нефть претерпевает химические изменения входящих в нее соединений. В процессе пиролиза углеводородного сырья в трубчатых печах получают этилен, пропилен, бутилены и бутадиены одновременно с фракцией С5+, которая содержит тяжелые нефтепродукты, в том числе и ароматические. Мощность установок пиролиза от 60 до 1 млн тонн в год. Пиролиз – процесс высокотемпературного термического разложения.

К основным параметрам относится температура, давление, расход сырья и расход пара, который подается для снижения коксообразования в печах. Увеличением температуры и снижением расхода (время пребывания) достигаются более высокие выходы целевых продуктов.

Установка пиролиза предназначена для термического разложения углеводородов прямогонного бензина в трубчатых печах с целью получения пиролизного газа. Процесс является потенциально опасным, поэтому необходимо снабжать оператора своевременной информацией о возникновении нештатных ситуаций на установке на ранних этапах их развития, а также получать рекомендации для корректировки технологического режима установки пиролиза с целью устранения этих нештатных ситуаций.

Диагностика причин возникновения нештатных ситуаций. Выявление нештатной ситуации и идентификация причины, ее вызывающей, выполняется с помощью диагностической модели, которая связывает причину с диагностическими показаниями, которые характеризуют нештатную ситуацию.
Рассмотрим комбинированную фреймо-продукционную модель, построенную на базе экспертной информации.

Модель представляет собой двухуровневую структуру с сетью из корневых фреймов FrRi, на верхнем уровне с ними связаны дочерние фреймы или слоты FrS, каждый из которых описывает j-ю нештатную ситуацию. Эти нештатные ситуации вызываются различного рода нарушением, которые могут возникать при эксплуатации промышленной установки, а также изменением химического состава сырья (режим работы колонны стабилизации, наличие примесей и т. д.)

Тогда структура фреймов на каждой стадии производства может быть представлена в следующем общем виде.

Структура фрейма любого уровня:
Fr = f (имя, список диагностических параметров или атрибутов, которые используются для диагностики нештатных ситуаций, список возможных диагностических сообщений, код сообщений).

Список ситуаций также имеет иерархическую структуру, различают микро- и макроуровень.

Ситуация 1. Осаждение пирролизного кокса на внутренней поверхности радиантного змеевика. Если расход бензиновой фракции на входе в змеевик Gs < 4300 кг/час, а расход пара разбавления Gпара < 2800 кг/час, а Твых > 860 °С, а на входе > 430 °С, снижение давления.

Рекомендация: снизить нагрузку на печь.

Ситуация 2. Увеличение осаждения кокса из-за снижения расхода пара, разбавление по причине неисправности датчика расхода.

«Если расход сырья на входе по отношению к проектным данным – 0,57, а расход пара – 0,86, температура на выходе – 0,89 (от максимальной), а на входе – 0,4, и т. д., то «увеличение расхода кокса из-за снижения расхода пара при разбавлении»

Эти две ситуации являются конкурирующими – имеется факт нарушения режима работы установки, но дальнейшее рассмотрение этого факта по признакам позволяет сделать правильную рекомендацию.

4.4. Систематизация знаний типового процесса нефтепереработки

Для систематизации знаний о процессе каталитического риформинга бензинов на основании кинетических и технологических закономерностей протекания процесса, особенностей его промышленного оформления и целевого назначения выявлена многоуровневая иерархическая структура, рис. 7. Вертикальные связи данной структуры являются основой для рассмотрения типового процесса нефтепереработки. Верхний уровень связей характеризует целевое назначение процесса и является базовым для дальнейшего описания.
Промышленная реализация каталитических процессов неоднозначна. На базе типовых процессов функционируют установки, различающиеся по назначению, мощности и аппаратному оформлению. В зависимости от типа установки предъявляются требования к сырью, и задаются регламентные значения технологических параметров. Фактически, второй уровень связей определяет ограничение на изменение технологических параметров ведения процесса и требования к фракционному составу сырья. Фрагмент знаний этого уровня для каталитического риформинга бензинов, объединяющий регламентные значения для входных температур, давления в системе, загрузки катализатора, объемного расхода сырья и циркуляции газа, оформлен в виде информационной таблицы, содержащей массивы граничных значений параметров для типовых установок.
Таблица 3
Систематизация знаний о промышленном процессе
каталитического риформинга

	Процесс
	КАТАЛИТИЧЕСКИЙ РИФОРМИНГ БЕНЗИНОВ



	Назначение

процесса
	Получение

моторных топлив
	Получение 
ароматических

углеводородов

	Типы

промышленных

установок
	1. Л-35-5

2. Л-35-11/300

3. ЛГ-35-11/60
4. ЛГ-35-11/300 и

ЛГ-35-11-95

5. ЛГ-35-11/600

6. ЛЧ-35-11/600

7. Л-35-11/600 и

блоки ЛК-6У

8. ЛЧ-35-11/1000
	1. Л-35-6

2. Л-35-12/300

3. Л-35-12/300 А

4. Л-35-8/300 Б и

ЛГ-35-8/300 Б

5. Л-35-13/300 А

6. Л-35-13/300 Я

	Характеристики

сырья
	Фракционный состав и плотность сырья

	
	1. Групповой углеводородный состав

2. Состав по ключевым компонентам

	Диагностика
	Выявление причин отклонения в работе

промышленных установок

	Состояние

катализатора
	1. Общее число регенераций

2. Дата последней регенерации

3. Процентное содержание кокса на катализаторе

4. Соотношение кислотных и металлических центров

	Условия

переработки

сырья
	1. Температура

2. Давление

3. Объемная скорость подачи сырья

4. Циркуляция ВСГ

5. Схема переработки сырья

	Целевые

продукты
	1. Низкооктановые

бензины

2. Высокооктановые

бензины
	1. Бензол, толуол

2. Толуол, ксилолы


Углеводородный состав сырья определяет качество продукта и предъявляет определенные требования к условиям его переработки. Знания о влиянии фракционного и углеводородного состава на ход технологического процесса выделены в отдельный уровень. Этот уровень объединяет информацию о фракционном составе и плотности, распределении углеводородов по группам и содержании ключевых компонентов в сырье. Составляющие уровня тесно связаны между собой и описывают единое целое, но могут использоваться как в автономном режиме, так и в режиме уточнения. На знаниях, объединенных на данном уровне, построен прогноз технологических режимов и схем переработки сырья.
Так, для процесса каталитического риформинга бензинов можно выделить следующие концепции о влиянии фракционного состава сырья [10]:
1) наличие в сырье легких фракций, кипящих ниже 85 °С (использование фракции 62…180 °С):
а) предопределяет получение низкооктановых бензинов (октановое число менее 76 пунктов по моторному методу);
б) низкий выход продукта за счет газообразования;
в) для увеличения глубины переработки легкого сырья рекомендуется повышение температуры на входе в первый и второй реакторы при увеличении кратности циркуляции ВСГ и снижении объемной скорости подачи сырья.

2) утяжеление сырья способствует:
а) повышение октанового числа катализата;
б) повышению выхода катализата;
в) повышению коксообразования, т. е. дезактивации катализатора.

Влияние группового состава сырья риформинга также можно отразить в нескольких концепциях.

На основании выделенных концепций строятся семантические выводы. Из множества альтернативных вариантов, предусмотренных базой знаний, выбирается наиболее обоснованная гипотеза.

При диагностике причин отклонений и получении рекомендаций по их ликвидации и оптимальному ведению процесса используются знания, содержащиеся на нижних уровнях иерархической структуры, включающие сведения о состоянии катализатора, условиях переработки сырья и целевых продуктах.

Систематизация знаний соответствует логической цепочке рассуждений:
отклонение 
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 признак 
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 причины отклонения 
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 диагноз 
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 рекомендации.
А конкретные ситуации и выход из них рассмотрены в виде правил – продукций, соответствующих логической цепочки рассуждений.
Однако, если выход из ситуации неоднозначный, то предлагается несколько вариантов на усмотрение пользователя.

4.4.1. Процедура вывода решений при диагностике причин
отклонений в работе промышленных установок каталитического риформинга бензинов

Процедура вывода решений состоит в последовательном рассмотрении ситуаций, приводящих к тому или иному отклонению, выбору в режиме диалога наиболее существенного признака причин отклонения и затем, с помощью правил, заложенных в базу знаний, получению рекомендации по их устранению.

Набор правил формируется на основе опыта эксплуатации промышленных установок эмпирическим путем. Эти правила, называемые эвристиками, должны быть тщательно проверены и подтверждены при работе нескольких промышленных установок. Например, для проведения диагностики отклонений в работе промышленных установок каталитического риформинга бензинов выявлен следующий набор правил: 

Если «отклонением в работе промышленной установки является снижение выхода катализатора» и «признаком причины отклонения является увеличение давления более чем на 1 атм», то «рекомендуется снизить кратность циркуляции ВСГ».

Количественные рекомендации изменений технологических параметров могут быть рассчитаны с помощью математической модели процесса каталитического риформинга бензинов.

Рассмотренная ситуация будет являться фрагментом базы знаний каталитического риформинга бензинов.

В данном случае «снижение октанового числа катализатора» будет внесено в слот фрейма «отклонения», «Количество парафиновых углеводородов в сырье увеличилось» в слот фрейма «Признаки причины отклонений», «Изменение технологических условий ведения процесса» в слот «Рекомендации».
Вся совокупность выявленных ситуаций систематизирована в соответствии с вероятностью возникновения той или иной причины в порядке рассмотрения отклонений, содержимое выделенных фреймов представлено в таблице 4.

Таблица 4
Перечень отклонений в работе промышленных установок
каталитического риформинга бензинов
	Отклонения
	Признаки причины
отклонений


	Рекомендации

	1
	2
	3

	Снизилось октановое число катализата
	Повысилось содержание нафтеновых в продукте
	Проверьте теплообменники г/с и г/п смеси на герметичность

	
	Температура на входе в реактор понизилась на 5 ºС
	Проверьте давление топливного газа

	
	Содержание серы в гидрогенизате выше нормы – дезактивация катализатора вследствие селективного отравления серой
	Проверьте режим работы блока гидроочистки

	
	
	Увеличить кратность циркуляции ВСГ

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	
	Рассчитать на модели оптимальное количество дихлорэтана

	
	Повысилось значение к. к. во фракционном составе сырья – дезактивация катализатора вследствие закоксованности
	Поднять температуру входа в 1-й и 2-й реактор

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Понизилось значение к. к. на 10 % во фракционном составе сырья-изменение качества сырья
	Отделить головную фракцию сырья

	
	
	Поднять температуру на входе в 1-й и 2-й реакторы при увеличении кратности циркуляции ВСГ и снижении объемной скорости подачи сырья

	
	Снизились значения 10 %, 50 %, 90 % во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменение качества сырья

	
	Групповой состав изменился в сторону увеличения парафиновых – изменение качества сырья
	Повышение температуры на входе в 1-й и 2-й реакторы

	
	
	Снижение объемной скорости подачи сырья

	
	
	Изменение технологической схемы

	
	
	Регулирование кислотной и металлической функций катализатора

	
	Повысилось содержание Н2 в ВСГ – снизилась кислотность катализатора
	Включить в сырье хлорорганические добавки

	
	
	Снизить содержание водяного пара в системе

	
	Срок эксплуатации катализатора превышает 3/4 пробега – дезактивация катализатора


	Поднять температуру входа в 1-й и 2-й реактор

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Были резкие скачки температур – дезактивация катализатора вследствие закоксованности
	Поднять температуру входа в 1-й и 2-й реактор

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья


Продолжение табл. 4
	1
	2
	3

	Снизился выход катализата
	Повысилось значение к. к. во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменения качества сырья

	
	Понизилось значение к. к. во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Убрать головную фракцию сырья и увеличить объемную скорость его подачи

	
	
	Снизить давление в системе

	
	
	Использовать резервное сырье

	
	Содержание Сl2 в катализаторе превышает 0,9 % мас. – изменение кислотности катализатора
	Прекратить подачу хлорорганических соединений в сырье, увеличить содержание водяного пара в системе

	
	Давление в системе увеличилось более чем на ати
	Снизить кратность циркуляции ВСГ

	
	Температура на входе в третий реактор увеличилась на 5 ºС
	Понизить температуру на входе в 3-й реактор

	
	Содержание Н2 в ВСГ ниже нормы (менее 70 % об.) – изменение кислотности катализатора
	Прекратить подачу хлорорганических соединений в сырье, увеличить содержание водяного пара в системе

	Снизился выход ароматических углеводородов
	Понизилось значение к. к. во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменения качества сырья

	
	Снизились значения 10 %, 50 %, 90 % во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменения качества сырья

	
	Температура на входе в какой-либо реактор понизилась более чем на 5 ºС
	Увеличение входной температуры

	
	Срок эксплуатации катализатора превышает 3/4 пробега – дезактивация катализатора
	Поднять температуру входа в 1-м и 2-м реакторе

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Были резкие скачки температур – дезактивация катализатора вследствие закоксованности
	Поднять температуру входа в 1-м и 2-м реакторе

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Содержание серы в гидрогенизате выше нормы – дезактивация катализатора вследствие селективного отравления серой
	Поднять температуру входа в 1-м и 2-м реакторе

	
	
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Давление в системе увеличилось более чем на ати
	Снизить кратность циркуляции ВСГ

	
	Объемная скорость подачи сырья увеличилась более чем на 5 % отн.
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	
	Повысилось содержание нафтеновых в продукте
	Проверьте теплообменники г/с и г/п смеси на герметичность

	
	Содержание Н2 в ВСГ выше нормы – изменение кислотности катализатора
	Включить в сырье хлорорганические добавки

	
	
	Снизить подачу водяного пара в систему



Продолжение табл. 4
	1
	2
	3

	Снизился выход ароматических углеводородов
	Снизилось содержание Н2 и легких углеводородов в циркулирующем ВСГ
	Снизить объемную скорость подачи сырья

	Изменилось давление в системе
	Объемная скорость подачи сырья увеличилась (уменьшилась) более чем на 5 % отн.
	Корректировка скорости подачи сырья

	
	Изменение циркуляции ВСГ более чем на 5 % отн.
	Корректировка кратности циркуляции ВСГ

	Изменился температурный режим
	Понизилось значение к.к. во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменение качества сырья

	
	Снизились значения 10 %, 50 %, 90 % во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменение качества сырья

	
	Давление в системе увеличилось более чем на ати
	Корректировка кратности циркуляции ВСГ

	
	Объемная скорость подачи сырья увеличилась более чем на 5% отн.
	Корректировка скорости подачи сырья

	
	Изменение циркуляции ВСГ более чем на 5% отн.
	Корректировка кратности циркуляции ВСГ

	
	Объемная скорость подачи сырья уменьшилась более чем на 5% отн.
	Корректировка скорости подачи сырья

	Снизилось содержание водорода ВСГ
	Повысилось значение к. к. во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменение качества сырья

	
	Снизились значения 10 %, 50 %, 90 % во фракционном составе сырья – изменение качества сырья
	Оптимизация режимных параметров работы установки на математической модели с учетом изменение качества сырья

	
	Содержание Сl2 в катализаторе меньше 0,7 % мас. – изменение кислотности катализатора
	Включить в сырье хлорорганические добавки

	
	Температура на входе в третий реактор увеличилась более чем на 5 °С
	Понизить температуру на входе в 3-й реактор


5. КОНЦЕПЦИИ СОЗДАНИЯ НОВЫХ И ПОВЫШЕНИЯ ЭФФЕКТИВНОСТИ ДЕЙСТВУЮЩИХ ПРОИЗВОДСТВ – ОСНОВНЫЕ ПРАВИЛА ДЛЯ РЕАЛИЗАЦИИ СТРАТЕГИИ СИСТЕМНОГО АНАЛИЗА
При проектировании ХТС необходимо выполнять ряд правил для создания оптимальной системы. Эти правила сформулированы в определенных концепциях, которые дают рекомендации разработчику новых производств.

5.1. Необходимость использования концепций при проектировании и эксплуатации ХТС

С помощью концепций формулируется предпроектный вариант производства. Этот вариант затем подвергается исследованию с использованием стратегии системного анализа и метода математического моделирования. Это выполняется последовательным решением задач анализа и синтеза ХТС.
Концепции создания производственных систем могут быть использованы также при управлении действующими объектами с целью создания оптимальных условий функционирования.

С помощью концепций формулируется ряд возможных вариантов ХТС, которые называются эвристиками. Основная задача метода математического моделирования – из всех эвристик выбрать наилучшую.
5.2. Концепция глубины и полноты переработки сырья

Рассмотрим концепцию глубины переработки сырья в продукт.

Эта концепция означает требование максимально возможного выхода целевого продукта.

Рассмотрим основные пути реализации этой концепции или практические варианты достижения максимальной глубины переработки сырья в продукты.

Известно, что технология получения товарных бензинов из нефти представляет собой совокупность ХТП, в результате которых повышается детонационная стойкость бензинов или октановое число. Это может быть выполнено одним из трех способов: ароматизацией сырья, изомеризацией парафинов в изоалканы и гидрокрекингом низко октановых парафинов.

Каждый из этих способов позволяет получить максимальный выход при оптимальном подборе сырья в каждом варианте. Использование каждого из перечисленных способов для бензиновой фракции нефти обеспечивает наибольшую глубину переработки сырья.
Таким образом, выбор процесса является самым важным способом увеличения глубины переработки сырья.
Рассмотрим пример увеличения глубины переработки сырья оптимальным выбором процесса.
Известно, что хлорвинил СН2 = СНСl получается хлорированием этилена. Существует два промышленных способа получения хлорвинила:
1. Хлорирование этилена (каталитический крекинг 500 ºС)
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При этом выход составляет 85–90 %.
2. Гидрохлорирование этилена
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Увеличение глубины переработки сырья достигается выбором процесса получения хлорвинила из этилена.

Следующим способом увеличения глубины переработки сырья является выбор оптимального соотношения компонентов.

Рассмотрим реакцию конверсии метана водяным паром
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По стехиометрическому соотношению метана и водяного пара 1:1 равновесная степень превращения составляет 48 % при температуре
900 ºС и давлении 3,0 МПа. Если взять дешевый и доступный водяной пар Н2О:СН4 = 4:1, то при тех же самых условиях степень превращения конверсии метана водяным паром составит 94 %.

Увеличение глубины переработки сырья возможно заданием направления потока.

В колонне ректификации противоточный контакт фаз обеспечивает максимальную силу процесса, так как за счет противотока более интенсивно протекает процесс массообмена.

Увеличение глубины переработки сырья может быть достигнуто также введением рецикла по непревращенным компонентам.

Рассмотрим пример.
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Рис. 15. Схема движения потоков без рецикла
Изменение направления потока н-пентана на выходе из реактора после выделения i-пентана позволяет увеличить выход продукта. Для изменения направления потока в данном случае используется рецикл по непревращенному сырью.
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Рис. 16. Схема движения потоков с использованием рецикла
Рассмотрим концепцию полноты переработки сырья и вспомогательных материалов.

Данная концепция содержит требования максимальной степени превращения сырья в продукт, включая использование промежуточных продуктов. Если целевой продукт один, то концепция глубины и полноты совпадает. Количественным выражением данной концепции является общая степень превращения сырья. Данная концепция может быть реализована двумя способами: выбором процесса и утилизацией отходов.

В первом случае процессы выбираются таким образом, чтобы побочные продукты одного процесса являлись сырьем для другого. Например, на нефтеперерабатывающих заводах технологическая линия содержит установки гидрокрекинга и риформинга нефти в бензин, так как побочный продукт риформинга водородсодержащий газ (ВСГ) является одним из потоков сырья на установку гидрокрекинга.

Таким образом, сочетанием процессов увеличивается полнота переработки нефти в бензин.

Выбор процессов является наиболее принципиальным путем решения. Если вернуться в производство хлорвинила, то двухстадийная схема имеет один существенный недостаток: высокий выход НСl и, как следствие, низкая степень использования хлора.

Известно также, что наиболее эффективным способом производства этилена является гомогенный пиролиз. Использование данного процесса позволяет получить сырье для производства хлорвинила.

Если изменить условия пиролиза, то наряду с этиленом можно получить ацетилен. В этом случае выделяемый в процессе хлорирования этилена НСl можно направить на гидрохлорирование ацетилена и также получить хлорвинил. Рассмотрим функциональную схему этого производства.
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Рис. 17. Функциональная схема производства хлорвинила СН2СНСl
Данная схема обеспечивает полноту переработки нефтяного сырья, а также хлора за счет параллельного использования побочного продукта двухстадийной схемы НСl.

Частным случаем выбора процесса является способ утилизации отходов.

Этот способ позволяет получать полезные продукты из отходов, при этом выход целевого продукта не изменяется. Однако увеличивается полнота переработки сырья за счет переработки отходов.

5.3. Концепция: минимизация энергетических и тепловых затрат

Различают три пути для реализации данной концепции, рис. 18.
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Рис. 18. Минимизация отходов

Глубина отечественной переработки нефти за последние 30 лет практически не повышалась и составляет в среднем 65 %. Остальные 35 % в виде котельных топлив являются отходами, при сжигании которых в воздух выбрасывается огромное количество токсичных оксидов серы и азота. В условиях реально наступающих условиях дефицита нефти и возрастающих сложностей по ее извлечению из недр земли, а также при наличии в достаточном количестве газового топлива существующая технология переработки нефти является нерациональной. Нефть должна полностью перерабатываться с получением высококачественных и экологически чистых продуктов.
Установлено, что если уровень загрязнения атмосферы при сжигании угля принять за 1, то сжигание мазута дает 0,6, а природного газа – 0,2. Поэтому концепция утилизации отходов, в нашем случае отходами являются оксиды серы и азота, указывает на необходимость изменения структуры топливного баланса за счет увеличения использования природного газа. С этой целью может быть использована ресурсосберегающая технология переработки гудрона с получением следующих продуктов:
1. Широкая масляная фракция 350…500 ºС – сырье для каталитического крекинга и гидрокрекинга.
2. Соляровый дистиллят как топливо для сельскохозяйственной техники.
3. Утяжеленный остаток гудрона, используемый для производства битумов.

Путь регенерации тепла реализуется в том случае, когда подогретый продуктивный поток отдает свое тепло сырьевому потоку. Одним из примеров может служить технологическая схема производства бензинов способом каталитического риформинга, когда газопродуктовый поток из реактора направляется в сырьевой теплообменник и является теплоносителем, а сырьевой поток является хладагентом.

Путь регенерации энергии. Этот способ используется в тех случаях, когда производство содержит процессы под давлением. В этом случае сжатые газы направляются на турбину, которая может привести в действие генератор.

В частном случае, это энергия сжатых газов может быть использована для работы компрессора, который, например, закачивает водород, содержащийся газ в реакторы, в которых осуществляется процесс каталитического риформинга.

Путь утилизации тепла. В этом случае тепло потоков используется для получения пара в котле-утилизаторе, который потом направляется в общезаводскую сеть и используется для различных целей.

5.4. Концепция: минимизация отходов

Данная концепция является основой для создания безотходных производств. Практическая реализация этой концепции связана с двумя предыдущими концепциями, поэтому рассмотренные способы применимы для реализации этой концепции. Существуют также специфические способы такие, как очистка и обезвреживание отходов.

Концепция минимизации отходов направлена на защиту окружающей среды. Реализация этой концепции связана с улучшением использования сырьевых и энергетических ресурсов (что также рассмотрено в других концепциях), а также включает в себя следующие специальные мероприятия:
1. Обезвреживание выбросов.
2. Уменьшение и замена вспомогательных потоков.
3. Замкнутый водоворот.
4. Каталитическая переработка отходов.
Так, например, выбросы оксида азота имеют место в производстве азотной кислоты и при сжигании топлива в топках технологических печей. Образование оксидов азота в топках происходит в результате окисления азота воздухом при высоких температурах:


[image: image88.wmf]22

2180 êÄæ/ìîëü

NONO

+®-

.
Концентрация образовавшихся оксидов азота 
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В качестве катализатора применяются металлы типа Pt, Pd, Ni, Cu, Cr, Fe и их сплавы. В качестве восстановителя может быть использован водород.

5.5. Концепция: оптимальное использование оборудования
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При реализации данной концепции уменьшаются затраты на ведение процесса и увеличивается его интенсивность.
Путь использования новых катализаторов в процессе. На разработку новых катализаторов и их внедрение требуются большие материальные затраты. В зависимости от специфики технологии до 90 % средств при разработке нового процесса идет на катализатор, поэтому очень важный путь – это разработка наиболее эффективных каталитических систем с целью интенсификации процесса.
Разработка новых катализаторов химических процессов проводится в направлении увеличения выхода целевого продукта и повышения его качества. Требуется решать задачу выбора наиболее подходящего катализатора для данного типа сырья. Например, катализаторами каталитического риформинга бензинов являются платина и рений (Pt и Re). Соотношение платины и рения колеблется в интервале от 0,5 до 1,5 %.

Сырье каталитического риформинга – это прямогонные бензины с октановым числом 40–50 пунктов. Сырье содержит в основном парафиновые и нафтеновые углеводороды, причем их соотношение также колеблется в зависимости от нефтяного месторождения. Это соотношение может составлять то 1 до 2 (отношение парафинов к нафтенам). Выбор катализатора для конкретного перерабатывающего завода зависит от сырья.

Если сырье нафтеновое, то предпочтительнее использовать катализаторы, сбалансированные по платине и рению, то есть в которых соотношение Pt:Re составляет 1. В случае использования парафинистого сырья желательно применение несбалансированных по рению катализаторов, в которых соотношение Pt:Re cоставляет 0,5. Это обусловлено физико-химическими закономерностями процесса превращения углеводородов бензиновой фракции на поверхности катализатора. Избыток рения в катализаторе определяет одну из побочных реакций процесса (гидрогенолиз нафтенов). При этом образуются легкие углеводороды и, соответственно, снижается выход целевого продукта – высокооктанового бензина.
Путь оптимизации технологических режимов ведения процесса. На современном уровне производства данный путь эффективно реализуется с использованием метода математического моделирования и компьютерных программ.
С использованием физико-химических моделей можно быстро определить оптимальный режим ведения процесса для конкретных условий, а именно с учетом специфики сырья и оборудования конкретного производства.
Оптимизация режимов позволяет также определить наилучшие способы эксплуатации производства. Оптимальные режимы определяются для каждого аппарата в отдельности и всей системы в целом.

Путь оптимизации технологических схем химических производств. В этом случае определяется оптимальная топология ХТС исходя из максимальной эффективности. При оптимизации технологических схем определяются оптимальные значения структурных параметров ХТС или связи между аппаратами. Например, организация технологической схемы с рециклом по непревращенному сырью. В этом случае изменение направления потока повышает степень превращения сырья в продукт.
Задача оптимизации ХТС – это поиск экстремума, так как увеличение эффективности часто приводит к повышению затрат на производство. Например, технологическая схема с рециклом приводит к повышению затрат на организацию этого рецикла.

Поэтому для оптимального использования оборудования в этом случае необходимо определить то количество рециркулята, использование которого не приведет к существенным энергетическим затратам. При реализации данного пути приходится также решать задачу выбора типа оптимального оборудования. Например, газожидкостный процесс может быть реализован в реакторе и в насадочной колонне. Скорость массопередачи в двухфазном потоке зависит от диффузионного сопротивления фаз, количественным выражением которого является коэффициент массопередачи. По значению этого коэффициента, который определяется необходимыми условиями процесса, выбирается тип аппарата. Если имеет место быстрая реакция, то необходимо более интенсивное проведение процесса и используется реактор трубчатого типа, в который подается газожидкостный поток.

Рассмотрим еще один путь для реализации данной концепции.

Путь уменьшения материалоемкости процесса. Если принять, что производительность аппарата пропорциональна его объему П
[image: image94.wmf]:

l3,
а затраты на производство пропорциональны площади поверхности З
[image: image95.wmf]:

l2, то можно легко оценить, что увеличение мощности аппарата в два раза приводит к уменьшению удельных затрат на его производство на 15–20 %.

Таким образом, оптимальный выбор размера аппарата приводит к снижению удельной материалоемкости. Поэтому создание крупных производств всегда более выгодно, чем строительство малотоннажных установок. Необходимо учитывать при этом расходы на транспорт сырья и продуктов. Поэтому наряду с крупнотоннажными производствами переработки нефти до 27 млн т в год ведется строительство модульных установок мощностью 100–200 тыс. т в год.
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Рис. 19. Общая схема концепций химического анализа производств и путей их реализации
При разработке новых и оптимизации действующих производств рассмотренные концепции являются основой в стратегии проведения исследований.
5.6. Реализация концепций системного анализа на примере
нефтеперерабатывающих производств

Практическая реализация концепций создания выгодно-эффективных производств наглядно можно рассмотреть на примере процессов и реакторов в химико-технологических системах подготовки и переработки нефти.

Химическая переработка нефти из всей обширной гаммы органических производств выбрана как модель получения многих продуктов из сложной природной смеси. Характерными признаками этой модели является многообразие схем разделения и химического превращения сложной смеси.

Нефть – темная маслянистая жидкость, в состав которой входят углеводороды и минеральные примеси.

Углеводородная часть состоит из соединений парафинового, нафтенового и ароматического рядов: 
[image: image98.wmf]22

n

n

ÑH

+

, 
[image: image99.wmf]2

n

n

ÑH

, 
[image: image100.wmf]26

n

n

ÑH

-

.
Алканы включают растворенные в нефти газообразные (С1–С4), жидкие (С5–С15) и твердые (выше С15) гомологи метанового ряда, количество которых содержится в нефтях 30–50 %. Нафтены представляют собой моно-, би- полициклические структуры с боковыми цепями и без них, их содержится 25–75 %. Арены имеют моноциклические (бензол, толуол, ксилолы), би- и полициклические (нафталин, антрацен и др.) структуры. Аренов в нефти содержится 10–20 %. Кроме того нефть содержит кислоты, фенолы, сернистые и азотистые соединения.

	С
82–87 %

Н
11–14 %

S
0,1–7 %
	N
0,001–1,8 %

O2
0,5–1 %


Комбинированная нефтепереработка (первичная переработка, каталитический крекинг, риформинг) с нефтехимическими процессами (пиролиз, синтез мономеров, пластмасс и др.) значительно расширяет возможность схем переработки с позиции концепции глубины и полноты переработки сырья (рис. 20). Идеальный вариант этих концепций – безотходное производство с глубиной 100 %.
1. Первичная переработка нефти на установках АВТ;
2. Вакуумная перегонка мазута ВТ;
3. Гидроочистка вакуумного газойля;
4. Каталитический крекинг;
5. Гидроочистка бензина;
6. Риформинг;
7. Разделение риформата;
8. Компаундирование;
9. Пиролиз;
10. Переработка пиролизной смолы;
11. Разделение газа пиролиза;
12. Алкилирование бензола;
13. Производство стирола;
14. Полистирол;
15. Полиэтилен;
16. Полипропилен;
17. ВСГ – водородсодержащий газ;
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Рис. 20. Схема комбинированной переработки нефти
Основные реакции:
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Рис. 21. Схема неглубокой переработки нефти:
1, 2, 3 – первичная переработка нефти, 4–16 – вторичная
Схема неглубокой переработки нефти (рис. 21): бензиновая, керосиновая, дизельная фракции и мазут.

Бензиновая фракция – каталитический риформинг.

62…180 ºС – изомеризация и пиролиз.

Керосиновые фракции – реактивное топливо.

120…140 ºС – лакокрасочное производство.

Дизельные фракции – дизельное топливо.

140…340 ºС – парафины.

Мазут – остаток атмосферной перегонки.

Гудрон – остаток вакуумной перегонки мазута.

Глубина и полнота переработки сырья – использование ВСГ в гидроочистке сырья от серы. Минимизация энергетических и тепловых затрат.

Пиролиз представляет собой процесс глубокого расщепления углеводородного сырья под воздействием высоких температур. Парафиновые, нафтеновые и высшие олефиновые углеводороды термодинамически нестабильны. При этом происходит разрыв связей С–С и С–Н.
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Обе реакции протекают с поглощением тепла и увеличением объема, температуры и понижением давления.

Минимизация энергетических затрат осуществляется компенсацией эндотермического эффекта реакции.
При этом тепловой КПД:
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	где
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 – теплота разложения;
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 – суммарное тепло, затраченное на нагрев технологических потерь;
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Концепция утилизации отходов реализуется при увеличении производства гудрона из мазута и вторичных бензинов.

6. ВЗАИМОСВЯЗЬ ЯВЛЕНИЙ В ПРОЦЕССАХ И АППАРАТАХ ХИМИЧЕСКИХ ПРОИЗВОДСТВ
Создание ХТС осуществляется посредством решением двух задач: анализа и синтеза. Основным методом является математическое моделирование (системный анализ).

6.1. Анализ и синтез ХТС

6.1.1. Задачи анализа ХТС

Задача анализа заключается в построении некоторой системы сведений о функционировании ХТС в зависимости от принятой химической схемы и принятых технологических связей в этой системе. Результат анализа зависит также от значений конструкционных и технологических параметров, и следовательно, от заданных свойств и показателей функционирования, имеющих оптимальное значение.

Для оценки оптимальных значений показателей вводится понятие критерия эффективности функционирования ХТС.

Критерий эффективности функционирования ХТС – это числовая функциональная характеристика системы, оценивающая степень приспособленности ХТС к решению поставленных перед ней задач.

Для решения задач анализа необходимо выполнение следующих основных этапов:
1. Технологический расчет ХТС или получение значений технологических параметров (температуры, давления и т. д.).
2. Технико-экономический анализ ХТС. Он заключается в получении экономических критериев эффективности функционирования ХТС или расходных коэффициентов, затрат на производство, а также получении сведений о себестоимости продукции.
3. Анализ работы системы с точки зрения устойчивости, надежности и безопасности работы.

Критерий эффективности функционирования ХТС состоит из двух частей: технологической и экономической.
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	где
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 – технологическая составляющая, которая включает выход продуктов и их качество;
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 – экономическая составляющая, которая представляет собой сумму таких показателей, как прибыль, себестоимость, срок окупаемости предприятия.


В условиях рыночной экономики сюда включают маркетинговую характеристику.

При решении задач анализа ХТС необходимо учитывать, что ХТС может обладать свойствами нехарактерными для ее отдельных элементов и подсистем, что обусловлено взаимозависимостью режимов элементов.

6.1.2. Материальный и тепловой балансы ХТС

Балансы ХТС составляются для стационарных процессов, либо для отдельных элементов. В последнем случае из схемы как бы вырезается элемент или группа элементов, или ХТС в целом. Например:

Рис. 22. Схема ХТС:
1 – элемент; 2 – группа элементов или подсистема; 3 – ХТС в целом

Подобное выделение элементов или групп элементов дает информацию не только об эффективности ХТС, но и об ее составляющих, что позволяет выявлять узкие места, варьировать параметры элементов или их совокупность, тем самым, оптимизируя работу системы.

В этом случае критерий эффективности для анализа ХТС составляется для отдельных элементов, для подсистем и, в конечном итоге, для ХТС в целом.

Таким образом, при решении задач анализа ХТС осуществляется декомпозиция на подсистемы, с последующим анализом каждой подсистемы. Затем выполняется синтез результатов анализа подсистем.
Рассмотрим материальный и тепловой балансы реактора. При этом введем обозначения:
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 – массы продуктов, выходящих из реактора.

Тогда уравнение материального баланса примет вид
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Уравнение теплового баланса:
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Здесь 
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 – теплота химической реакции, 
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 – энтальпии веществ, поступающих в реактор, и продуктов.

Данные уравнения позволяют рассчитать материальные и тепловые балансы для разомкнутых систем.

Для замкнутых систем при составлении баланса учитывается наличие рециркуляции технологических потоков. Уравнение материального баланса замкнутой системы имеет следующий вид:
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	где
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 – полный баланс системы,
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 – баланс по свежему сырью,
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 – баланс по рециркуляту.


Коэффициент рециркуляции:
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Коэффициент отношения рециркуляции:
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Тогда:
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6.1.3. Пример расчета материального баланса установки
термического крекинга

Рис. 23. Технологическая схема промышленного процесса
термического крекинга:
1 – сырье; 2 – газ; 3 – бензин; 4 – крекинг-остаток

Термический крекинг относится к вторичным процессам нефтепереработки. Вторичными называются, в соединения нефти претерпевают химические изменения. Одним из старейших процессов вторичной переработки нефти является термический крекинг. При нагревании нефти до 400…500 ºС происходит распад (крекинг) молекул исходных соединений нефти с образованием газообразных, жидких и твердых продуктов. Установки термического крекинга в России построены в 30–40-е годы прошлого века. Однако развитие каталитического крекинга и каталитического риформинга, позволяющих получать высокооктановый бензин, привело к тому, что в настоящее время установки термического крекинга не используются. Но модификация этого процесса – висбрекинг позволяет снижать вязкость тяжелого сырья, а также получать газ, бензин и дизельное топливо. Это происходит в результате растворения в легких продуктах тяжелых углеводородов.
Сырье термического крекинга – гудрон подается в сырьевой теплообменник и затем в печь, где нагревается до 460…500 ºС при давлении 1,4–3,5 МПа и подвергается крекингу в реакторе. Полученная смесь подается в колонну, где происходит разделение газа, бензина и крекинг-остатка. Газойлевая фракция частично используется в качестве орошения в колонне, как рециркулят и отводится с установки.
Установка термического крекинга предназначена для переработки 470 т/сутки газойля и получения светлых продуктов из тяжелого углеводородного сырья с температурой более 350 ºС. Для увеличения степени превращения сырья в установке используется рецикл. Количество рециркулята может составлять 50–70 % к общему объему.
Исходные данные для расчета материального баланса (режим установившийся):

Газ – 4,25 % мас.;

Бензин – 17,73 % мас.
Рециркулят – 66,67 % мас.;

Крекинг-остаток – 11,35 % мас.

R = 66,67:100 = 0,6667;

Кр = 1:(1-0,6667) = 3;

Cгаза = 3∙4,25 = 12,75;

Cбенз = 53,19;

Скр.ост = 34,05;

Gгаза = 470∙12,75:100 = 60 т/сут;

Gбенз = 470∙53,19:100 = 250 т/сут;

Gкр.ост = 470∙34,05:100 = 160 т/сут.

По результатам расчета материального баланса составляются статьи прихода и расхода. В статье расхода записывается суточный баланс по сырью, в статье прихода – по продуктам.
6.2. Системный анализ – стратегия для синтеза математического описания ХТП

Мы рассмотрели построение интеллектуальных систем, которые используются для реализации стратегии системного анализа в режиме диалога при расчете и оптимизации химических производственных процессов.

Построение интеллектуальной системы представляет собой последовательность этапов разработки физико-химической модели и модели для представления знаний.

6.2.1. Физико-химические основы моделирования кинетики
гомогенных и гетерогенных реакций
Физико-химическая модель позволяет провести расчет кинетики взаимодействия реагентов и сделать количественную оценку скоростей протекания реакций.

На основании этих расчетов составляются математические модели каждого из аппаратов и всей ХТС в целом.

Модель для представления знаний позволяет использовать информацию в нечисловой форме, составлять диалог пользователя интеллектуальной системой для расчета и оптимизации ХТС.

Разработка физико-химической модели начинается с составления формализованного механизма или схемы превращения реагентов. При этом системный анализ является стратегией изучения ХТС. Сущность системного анализа заключается в том, что вся информация, полученная на лабораторных, промышленных и полупромышленных установках постепенно дополняется и накапливается для построения общей модели ХТС. При этом вся информация делится на две группы:
1. Формализованная;

2. Неформализованная.

Формализованная информация обрабатывается с помощью математических моделей, написанных в виде функциональных зависимостей или знаковых моделей.

Неформализованные задачи решаются с помощью моделей, основанных на знаниях.

Построение математических моделей – наиболее трудоемкий этап разработки интеллектуальной системы.

Математические модели реакционных, массообменных и теплообменных процессов представляют собой некоторый функциональный оператор алгебраический или дифференциальный, который связывает входные и выходные параметры аппарата.

6.2.2. Иерархический принцип синтеза математического описания

После разработки математических моделей аппаратов при разработке интеллектуальной системы возникает необходимость синтеза математического описания ХТС.

Основу данного синтеза составляет иерархический принцип, который заключается в том, что уравнения, описывающие элементарный процесс, конкретизируются на определенном уровне рассмотрения.

Приняты следующие уровни:

1. Микроскопический уровень, на котором рассматриваются процессы переноса вещества и энергии. При этом на молекулярном уровне рассматриваются все возможные реакции веществ. Результатом анализа процесса на данном уровне является схема реакций, которые приводят к превращению сырья в продукт.

2. Уровень элементарного акта процесса. Под элементарным актом процесса принято называть физико-химический процесс, который протекает в минимально допустимых пространствах и временных масштабах, при которых он еще сохраняет все основные черты процесса, который моделируется. На этом этапе формируются начальные и граничные условия для уравнения переноса массы и энергии.
3. Уровень аппарата в целом. На этом этапе синтеза математического описания основное внимание уделяется структуре потоков материальных и энергетических в реальном аппарате определенной конструкции.
4. Уровень ХТС. Основной задачей синтеза математического описания является отображение некоторой топологии системы, которая в конечном итоге задается коэффициентами связи между аппаратами с учетом рециркуляции.
Таким образом, сущность иерархического принципа синтеза математического описания заключается в том, что математическое описание каждого последующего структурного уровня должно включаться в качестве основной части в математическое описание последнего уровня.

Математическая форма принципа синтеза
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где n – номер уровня.

Данная зависимость выражает математически иерархический принцип синтеза.

При составлении математического описания с использованием принципа иерархии справедлива редукция переменных или уменьшение количества переменных на каждом следующем уровне.

Математическое описание на каждом структурном уровне содержит характерные для этого уровня параметры и переменные. Эти переменные не должны входить в явном виде в математическое описание объектов на более высоком уровне.

Редукция переменных при составлении математических моделей на практике может быть реализована с помощью математических процедур усреднения.

В общем случае модель ХТС включает: модели элементарных актов теплообменных, массообменных и реакционных процессов.
6.2.3. Моделирование элементарных актов химического
превращения вещества

Рассмотрим в качестве примера моделирование элементарного акта химического превращения вещества.

Элементарный акт – это взаимодействие реагирующих атомов, в результате чего происходит образование целевого продукта.

При этом допустима формализация или сокращение числа элементарных актов, которые приводят к получению целевого продукта.

Основным понятием формализованной кинетики является скорость химической реакции:
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	при

где
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 – концентрация реагирующего компонента, 
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Для количественного описания элементарных актов химического превращения записываются следующие зависимости:
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при условии, что 
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Здесь 
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 – некоторая кинетическая функция, которая зависит от механизма химических превращений, 
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– вектор констант скоростей реакций, приводящих к образованию целевых продуктов.

Вид кинетической функции может быть установлен теоретическими методами, если известны механизмы всех стадий.

При небольших значениях давления, константы скоростей химических реакций подчиняются закону Аррениуса.

Существуют процессы в ХТ, которые имеют много стадий, для них невозможно записать детальный механизм превращения, так как образуется много промежуточных продуктов.

Для таких процессов используются полуэмпирические уравнения следующего вида:
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где N – наблюдаемый порядок реакции, а точками обозначены промежуточные стадии.

Промежуточные стадии при полуэмпирической записи кинетического уравнения не рассматриваются.

Например, пусть мы имеем некоторый некаталитический процесс: 
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Детальный механизм распишем:
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Из данного примера следует, что детальный механизм отличается от формализованного наличием дополнительной стадии образования и распада промежуточного активного комплекса (АВ)(. Причем константа скорости в формализованном механизме отличается наличием формализованных значений, оценивающихся по экспериментальным данным.

6.2.4. Математическое описание взаимосвязанных явлений
и процессов энергомассопереноса при моделировании ХТС.
Уравнение Умова
Все процессы в ХТС можно разделить на процессы переноса массы, энергии и движения. Для процессов переноса массы требуется наличие градиента массы. Это выражается в некоторой разности концентраций веществ, стремление системы к равновесию создает движущую силу процесса. Разность температур также обеспечивает движущую силу процесса теплообмена.

В любом случае для протекания процесса требуется изменение некоторого потенциала, который создает движущую силу.

Рассмотрим общий случай процесса энергомассопереноса.

Предположим, что в некоторой рассматриваемой области существуют некоторые неоднородные физические поля распределения.
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Неоднородность распределения потенциала приводит к нарушению термодинамического равновесия и созданию некоторого движения вещества, которое характеризуется скоростью 
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 движется в направлении участка d(, в результате создаются неоднородности поля для того, чтобы вернуться в термодинамическое равновесие.
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Рис. 24. Рассматриваемая область:
((
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,() – потенциал поля, 
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– пространственная составляющая, ( – временная составляющая

Неоднородность поля может быть вызвана разностью энергии, концентрации или плотности. Это является причиной возникновения потоков переноса. При разности в давлении мы имеем поток массы, при разности концентраций – процессы химического превращения веществ.

В общем случае в рассматриваемой области может происходить движение вещества. Это движение характеризуется некоторой скоростью 
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Если мы рассматриваем некоторый поток через поверхность, то справедлива следующая запись:
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где 
[image: image156.wmf]Q

 – некоторый поток через поверхность.

Данное уравнение Умова является обобщенным уравнением энергомассопереноса и позволяет описать тот или иной частный процесс.

Для описания частного процесса необходимо конкретизировать частный процесс переноса массы или энергии, которая характеризуется некоторым потенциалом (, а затем использовать тот или иной закон, связывающий величину потока 
[image: image157.wmf]Q

 с распределением потенциала переноса (.

В случае переноса массы
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В случае переноса тепла
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В случае переноса движения
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	при 
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Представление потенциала ( в конкретной форме позволяет вывести частный случай уравнения энергомассопереноса.

Первый частный случай – конвективный перенос. Известное в гидродинамике уравнение неразрывности, которое позволяет связать ( с движением какого-либо потока.
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Второй случай – закон Фурье: 
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где 
[image: image165.wmf]l

 – теплопроводность.

Третий частный случай – уравнение переноса в пористых структурах (закон Фика):
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Четвертый частный случай – уравнение движения Эйлера –уравнение переноса импульса в случае возникновения разности давления.
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где 
[image: image169.wmf]v

r

 – вектор скорости движения. Это уравнение связывает возникновение неоднородности, выражаемое некоторой скоростью 
[image: image170.wmf]u
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 с градиентом давления Р.

Таким образом, любая неоднородность вызывает движение или перенос. Это движение выражается потенциалом поля, где возникла неоднородность.

Физический смысл потенциала зависит от причины, которая вызвала неоднородность. Это может быть перенос энергии или массы. Движение имеет единую математическую форму (уравнение Умова).

6.2.5. Идентификация значений кинетических параметров
при математическом моделировании процессов
химических превращений
В математическом моделировании процессов химических превращений возникает задача определения численных параметров, которые входят в уравнение, в зависимости от типа процесса химического производства уравнения могут быть составлены на основании закона действующих поверхностей.

И в том, и в другом случае правая часть уравнения содержит неизвестные кинетические параметры, которые могут быть рассчитаны по экспериментальным данным, измеренных в опыте концентраций продуктов реакций с использованием специальных компьютерных методов обработки.

В этом случае говорят о решении обратной кинетической задачи, так как по конечным результатам процесса, а именно, концентрациям продуктов рассчитываются исходные данные или параметры модели.

6.2.6. Обратная кинетическая задача

В математической форме любую систему уравнений модели можно представить в виде
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где С – вектор измеренных концентраций продуктов; К – вектор констант скоростей реакции, протекающих в процессе; А – некоторый оператор алгебраический или дифференциальный.

Тогда можно записать
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где 
[image: image173.wmf]1
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 – обратный оператор для А.

Уравнение (43) – прямая кинетическая задача, уравнение (44) – обратная кинетическая задача.

Решение задачи (44) является некорректно поставленным или неединственным, так как обратный оператор 
[image: image174.wmf]1
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, даже если его удается определить, не будет обладать свойством непрерывности, так как значения концентрации меняются в эксперименте с некоторой погрешностью. Следовательно, возникает первая причина некорректности обратной кинетической задачи.

Рассмотрим вторую причину некорректности обратной кинетической задачи на примере протекания следующей обратимой реакции:
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Изменение концентраций каждого вещества по времени контакта может быть представлено системой уравнений
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при 
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Мы имеем систему из трех кинетических уравнений с четырьмя неизвестными параметрами, которые подлежат определению: 
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Это означает не единственность или некорректность задачи с точки зрения математики.

Из некорректности следует невозможность решения обычными способами не регулирующего алгоритма.

6.2.7. Составление регулирующего алгоритма Тихонова

Сущность регуляризации заключается в том, что обратный оператор 
[image: image185.wmf]1
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 заменяется на приближенный без потери сущности задачи.

Для получения точного решения необходимо использовать регуляризационный алгоритм.

Регуляризация заключается в том, что обратный оператор 
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 заменяется на 
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 – вектор концентрации продукта, который замеряемого экспериментально с некоторой погрешностью (. В качестве ( может быть погрешность хроматографического анализа, с помощью чего мы определяем концентрации веществ конечных продуктов реакций данного процесса.

В результате получаем, что при условии ( ( (0.
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где 
[image: image190.wmf]k
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 – невязка или погрешность, причем 
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 – точное решение обратной кинетической задачи или вектор констант скоростей реакций; 
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 – приближенное решение обратной кинетической задачи. Его нужно определить.

Для определения соответствия 
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 составляется функционал Тихонова.
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	где
	l – число опытов, в результате чего мы определяем 
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 – экспериментальное значение концентрации вещества в продукте,
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 – рассчитанное по модели значение концентраций веществ,

[image: image200.wmf]W

 – стабилизирующая поправка.
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Тогда получим
	
[image: image202.wmf](

)

2

2

1

N

pýp

l

ÔKCCC

a

=

=-+

å

uuuruuur

uur

.
	(49)


Таким образом, решение обратной кинетической задачи заключается в определении значений 
[image: image203.wmf]Ê
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, из условия минимума функционала Тихонова.
6.2.8. Определение параметров регуляризации

В функционал Тихонова входит параметр регуляризации (, подлежащий определению.

Для определения ( используется следующая итерационная процедура:
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где ( – погрешность концентраций.

Полагаем, что на первом этапе 
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Все последующие значения ( определяются по формуле 
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Для каждого значения 
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 определяется значение 
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Для каждого значения 
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Таким образом, запишем основные этапы процедуры оценки кинетических параметров:
1. Составляется система кинетических уравнений, соответствующая схеме превращения веществ в реакции, и определяются концентрации веществ в продукте 
[image: image214.wmf]p
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2. Делается выбор начальных приближений констант скоростей реакций.
3. Составляется функционал Тихонова или целевая функция для минимизации.
4. Выбирается способ определения минимального значения функционала. Это может быть либо простой перебор возможных вариантов для различных значений констант скоростей, либо определенный метод оптимизации, обеспечивающий автоматический перебор значений констант скоростей реакции до выполнения условий минимума функционала Тихонова.
5. Определение значений констант скоростей реакций и проверка этих значений путем подстановки в правую часть системы кинетических уравнений (решение прямой кинетической задачи).

Примечание. В том случае, если минимум функционала Тихонова определяется перебором значений констант скоростей реакций, то может быть использован прием декомпозиции, заключающийся в следующем: на каждой итерации поиска изменяется лишь одно значение скорости реакций, обеспечивающее минимум функционала Тихонова, все остальные константы при этом закреплены. Затем берется следующая константа скорости и вновь определяется то значение этой константы, которое соответствует минимуму функционала Тихонова. Данная процедура продолжается до полного перебора всех констант скоростей реакций.

7. СИСТЕМНЫЙ АНАЛИЗ И ОПТИМИЗАЦИЯ ХИМИЧЕСКИХ ПРОИЗВОДСТВ ПО ТЕХНОЛОГИЧЕСКИМ, ЭКОНОМИЧЕСКИМ И ЭКОЛОГИЧЕСКИМ КРИТЕРИЯМ

С позиций системного анализа изучение и оптимизация любого химического производства проводится в несколько этапов. Различают также уровни оптимизации химических производств.

7.1. Постановка задачи оптимизации

Наивысший уровень при этом составляет какая-то химическая отрасль или комбинат. На этом уровне оптимизируются не только работы какого-то подразделения, но и взаимосвязь объектов.

Низший уровень иерархии для оптимизации представляет собой элементарный процесс (химического превращения, массообмена, энергопереноса и т. д.).

В зависимости от уровня оптимизации записывается критерий эффективности функционирования ХТС.

7.2. Основные этапы системного анализа

При оптимизации на любом уровне можно выделить следующие основные этапы:

1. Общий анализ задачи оптимизации.

На данном этапе определяется цель оптимизации, формулируются исходные данные и конечные результаты.

2. Составление целевой функции оптимизации или критерия эффективности.

3. Выбор оптимизируемых параметров и анализ влияния их на целевую функцию.

4. Составление математической модели химического производства на соответствующем уровне (модель отдельного процесса, модель промышленной установки, модель производства в целом или производственной отрасли).

5. Решение системы уравнений математической модели.

6. Выбор метода оптимизации (прямой перебор, декомпозиция и другие).

7. Проведение оптимизационных расчетов.
На любом этапе для решения задачи оптимизации необходимо наличие целевой функции и оптимальных параметров. В качестве целевой функции или критерия эффективности используются технологические, экономические и экологические показатели химических производств. Для составления целевой функции необходимо выполнение трех основных операций: 

1. Построение физико-химической модели, которая позволяет определить скорость процесса. На микроуровне конечным результатом этой операции является схема реакций какого-то процесса, кинетическая модель этого процесса и распределение продуктов реакций в зависимости от времени контакта.

2. Вторая операция позволяет учесть наложение гидродинамических и тепловых осложнений. Структура этих явлений определяется конструкционными особенностями промышленных аппаратов (модель идеального вытеснения, идеального смешения, движение потоков в пористом зерне катализатора и др.).

3. Третья операция предполагает подключение экономических и экологических оценок, позволяющих учесть эффективность функционирования химических предприятий, в этом случае ко второй операции добавляются факторы, которые качественно и количественно влияют на химическое производство.

Например, известно, что технологические схемы с рециклом по непревращенному сырью увеличивают степень превращения сырья в продукт, но в этом случае решающим фактором являются экономические затраты, которые необходимо сделать для энергетической организации рецикла (подключение компрессоров, трубопроводов).

Критерий эффективности вместе с физико-химической моделью процесса называют одним термином – экономико-математическая модель.

Результатом использования данной модели являются показатели, отвечающие интересам химического предприятия.

Для оценки эффективности функционирования предприятия необходимо знать расходы на сырье и электроэнергию, а также на другие издержки, необходимые для работы предприятия.

В общем случае различают следующие категории расходов:
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	где
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 – общий расход,
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 – капитальные затраты,
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 – эксплуатационные расходы,
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 – расходы на поток, которые включают затраты на поддержание необходимой скорости подачи сырья и давления в системе,
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 – тепловые расходы, включающие затраты на нагрев и охлаждение рабочего потока.


Исходя из определения расходов вводится понятие «общей функции выгоды»:
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	где
	
[image: image222.wmf]l

 – скорость потока,
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 – функция потока,
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 – стоимость выходного и входного потоков, соответственно,


[image: image225.wmf]Ñ

 – затраты.


При оценке эффективности функционирования химического производства, наряду с общей функцией выгоды Р, может быть использована технико-экономическая оценка по приведенному расходу:
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	где
	
[image: image227.wmf]ïðèâ
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 – записанный в такой форме доход позволяет оценить эффективность строительства некоторого химического предприятия, которое проектируется,
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 – количество i-го вида продукции,
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 – цена i-го вида продукции,
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 – эксплуатационные затраты,
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 – нормативный коэффициент эффективности капиталовложений,
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 – производственные фонды, т. е. затраты с учетом временного фактора.


Для оптимизации действующих химических производств 
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В этом случае 
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 – разность между доходом и затратами.

Критерий эффективности в общем случае состоит из трех основных частей:
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	где
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 – технологические показатели,
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 – экономические показатели,
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 – экологические показатели.


Например, для промышленных процессов производства бензинов из нефти технологической составляющей 
[image: image239.wmf]1
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 является октановое число продукта и процентный выход бензина на нефть, 
[image: image240.wmf]2
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 – экономическим показателем для производства будет функция выгоды или приведенный доход, 
[image: image241.wmf]3
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 – показатель, характеризующий экологические показатели продукта. Для нашего случая это концентрация бензола в товарном бензине (по ГОСТу она должна быть < 0,5 %).

При оптимизации вводят понятия выходных, входных и внутренних параметров ХТС.

Выходные параметры характеризуют состояние системы и определяются компонентами вектора 
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Входными параметрами системы 
[image: image243.wmf]x

ur

 являются характеристики сырьевого потока, а также параметры различных физико-химических воздействий окружающей среды на функционирование ХТС. Входные параметры могут быть двух видов: заданные и рассчитываемые.

Внутренние параметры ХТС подразделяются на конструкционные, технологические и структурные.

Технологические параметры определяются режимом работы технологической установки: температурой процесса, скоростью подачи сырья, химическим составом сырья, давлением.

Конструкционные параметры определяются конструкцией аппаратов и геометрическими характеристиками.

Например, модель идеального смешения или идеального вытеснения при расчете реакторов определяется по конструкционным характеристикам , при поршневом движении L/D > 30.

Структурные параметры – это коэффициенты структурного разделения потоков и коэффициенты рециркуляции системы. Эти параметры, как правило, определяют топологию ХТС.

Таким образом, решение задачи оптимизации сводится к определению технологических, конструкционных и структурных параметров ХТС, обеспечивающих оптимальное значение обобщенного критерия функционирования ХТС.

Для решения задачи оптимизации могут быть использованы специальные математические методы для поиска экстремума целевой функции, составляющиеся на основании критерия эффективности. Задача оптимизации является многокритериальной, так как обобщенный критерий функционирования 
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 состоит из трех основных частей, каждая из которых может включать один и более показателей.
7.3. Критерии для системного анализа производственных процессов
Вследствие взаимосвязанности процесса тепло- и массообмена химическое производство характеризуется множеством различных свойств. Носитель того или иного свойства производственной системы называется параметром качества или свойства и обозначается критерием эффективности.

7.3.1. Классификация критериев

Критерий эффективности функционирования производственной системы, как числовая характеристика, оценивает степень ее приспособленности к решению поставленных перед нею задач. На практике различают следующие критерии:
1. Критерий оценки степени использования сырья, а также энергии, качества выпускаемой продукции. Такими критериями являются на практике степень превращения сырья в продукты, которая равна процентному отношению продукта к сырью; выход целевого продукта или селективность; энергетический коэффициент полезного действия.
2. Критерий оценки качества функционирования производственной системы. Такими критериями являются надежность, устойчивость в аварийных ситуациях, степень соответствия выпускаемой продукции, гостированное качество.
3. Экологические критерии. К ним относятся степень загрязнения среды, количество выбрасываемых в атмосферу вредных отходов, а также экологические ГОСТы на выпуск продукции. Экологические критерии являются численным выражением концепции утилизации отходов.
4. Социально-психологические критерии. К ним относятся условия работы на производственных местах, степень автоматизации системы.
5. Экономические критерии: себестоимость, доход, маркетинговый характер.

В условиях рыночных отношений стал значимым маркетинговый критерий, отражающий соответствие спроса и предложения продукции на рынке.

Поскольку имеется пять видов критериев, которым должна удовлетворять производственная система, при проектировании и эксплуатации ХТС, приходится выбирать режимы функционирования, при которых производственная система максимальным образом удовлетворяла бы всем видам перечисленных критериев.

Рассмотрим графически два возможных варианта.

1 вариант


Рис. 25. Множество критериев
В этом случае критерии не имеют общей области.

2 вариант

Критерии имеют общую подобласть.
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Рис. 26. Изображение общей области: (  – общая область

В первом варианте необходимо решать задачу многокритериальной оптимизации. Во втором варианте необходимо использовать экспертные оценки для поиска оптимальной области, которые существуют в виде сегмента (.

В первом варианте определяется такой оптимальный режим функционирования производственной системы, который как можно ближе соответствует значениям всех перечисленных критериев.

Во втором варианте по средствам экспертных оценок или при многократном решении задачи анализа определяется значение критериев и общая для них область (. При решении задачи анализа определяются такие технологические режимы, при которых все пять перечисленных критериев имеют экстемальные значения, то есть максимальную стоимость и минимальные затраты.

При проектировании новых и оптимизации действующих производственных систем необходимо рассчитывать численные значения перечисленных критериев с целью поиска оптимальной области.

Проектирование ХТС – это создание в установленные сроки комплекса технологической документации, необходимой для строительства химического предприятия для производства требуемого количества продукции заданного качества с оптимальными технико-экономическими показателями. 

Эксплуатация химического предприятия – это использование по назначению данной производственной системы для производства продукции нужного качества. 

Основная задача при экслуатации – повышение эффективности, которая может быть решена в том числе при использовании метода математического моделирования.

Математическая модель, если она адекватна к реальному процессу, позволяет определить оптимальную область (вариант 2) с использованием ЭВМ. Частным случаем эксплуатации химического предприятия является его реконструкция, которая представляет собой переоборудование или переустройство производства, а также замену устаревшего морально и физически оборудования на более современное.

Решение задачи реконструкции проводится без строительства новых и расширения существующих производственных площадей.
7.4. Многокритериальный анализ химических производств
Задачи многокритериального анализа вытекают из постановки задачи оптимизации химических производств.
7.4.1. Задачи многокритериального анализа

При оптимизации необходимо найти экстремум одновременно по всем частным составляющим обобщенного критерия эффективности функционирования ХТС. При этом, как правило, эти составляющие противоречат друг другу, поэтому не всегда удается определить единственный набор оптимизируемых параметров технологических, конструкционных и структурных, обеспечивающий экстремум обобщенного критерия эффективности по всем составляющим.

Например, повышение качества продукта в большинстве случаев приводит к снижению выхода и увеличению стоимости, поэтому трудно определить единый набор характеристик технологического режима процесса, который бы одновременно обеспечивал требуемый выход продукта наилучшего качества.

Задача многокритериального анализа позволяет сформулировать критерий эффективности с учетом противоречия его отдельных составляющих.

При этом экстремальные значения по отдельным составляющим критерия принимаются с некоторыми допущениями или уступками. Эти допущения необходимо вводить для того, чтобы прийти к конечной цели – определить наилучший режим функционирования ХТС по всей совокупности показателей.

7.5. Компромиссное решение при оптимизации
химических производств

Компромиссным называется решение, наилучшим образом соответствующее цели, поставленной задачи оптимизации.

Компромиссных решений, как правило, бывает несколько. Для наглядного представления компромиссного решения в задаче оптимизации выберем два критерия: F1 и F2, являющиеся непрерывными функциями оптимизируемых параметров x1, x2, …, xn.

Пусть F1 характеризует качество выпускаемой продукции, а F2 – объем выпуска. В качестве оптимизируемых параметров можно взять показатели технологического режима работы промышленной установки (температура, расход сырья и т. д.). Естественно, что, изменяя значения оптимальных параметров, мы будем изменять значения критериев. Наша цель – определить такие значения x1, x2, …, xn, обеспечивающие одновременно максимальное значение {F1} и {F2}.

Эти два критерия противоречат друг другу, поэтому решение должно быть компромиссным.

В силу непрерывности функций F1 и F2 существует некоторая непрерывная функция (, в ней определены все возможные значения критериев.

В общем случае: 
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– область параметров, ( – область целей.

Каждому определенному значению F1 и F2 соответствует точка области (.
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Рис. 27. Зависимость критерия качества выпускаемой продукции F1 от
критерия объема выпуска F2
Все точки области ( делятся на улучшаемые и неулучшаемые с точки зрения максимального значения критериев. Выберем произвольно точки А и В внутри области. Очевидно, что точка В лучше, чем точка А. Проведем линию между точками А и В до пересечения с границей области. Двигаясь вдоль этой линии к границе области, мы будем улучшать наше решение. На границе области это улучшение прекращается. Обведем линию СD. Максимум F2 – в точке С, максимум F1 – в точке D. Двигаясь по линии CD в любом направлении, не выходя за границу области, мы будем ухудшать значения одного или другого критерия. В силу этого множество точек на линии CD называются компромиссными. А значения оптимальных параметров, соответствующих этому компромиссному решению называются эффективными.
Например, эффективным является решение о выделении дизельной фракции из нефти, так как увеличивают четкость разделения фракции и тем самым повышают качество дизельного топлива, снижают объем выпуска этого вида продукции. Рассмотрим частные случаи нашей постановки.
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Рис. 28. Зависимость критерия объема выпуска F2 от критерия качества выпускаемой продукции F1
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Рис. 29. Зависимость критерия объема выпуска F2 от критерия качества выпускаемой продукции F1
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Рис. 30. Зависимость критерия объема выпуска F2 от критерия качества выпускаемой продукции F1

На рис. 28 отрезок между точками А и В не принадлежит области компромиссов. На рис. 29 множество компромиссов сводится к одной точке А. На рис. 30 участие границы области допустимых решений, параллельные осям координат не принадлежат множеству компромиссов, поскольку все эти точки могут быть улучшены в точках граничной линии АВ.

Таким образом, компромиссной является область решений, в которой улучшение решения по одному критерию приводит к ухудшению решения по другому критерию.
7.6. Методы решения задач многокритериального анализа

Рассмотрим методы решения многокритериальных задач. Все методы делятся на три группы:
1. Методы с использованием обобщенного критерия.
2. Методы с использованием схем компромиссов.
3. Методы с использованием неопределенных множителей Лагранжа.

При составлении обобщенного критерия принимается во внимание, что всевозможные частные критерии принадлежат одному из следующих трех классов.

Первый класс – это множество критериев качества. В этом случае все частные критерии имеют различную размерность и различную физическую природу.

В качестве примера можно привести организацию работы реактора, где в качестве частных критериев выступают размер и стоимость. Эти показатели желательно уменьшать, а также удельная производительность и срок службы реактора. Данные показатели желательно увеличить.

Второй класс – множество объектов. В этом случае оптимальная система состоит из элементов, каждый имеет свой частный критерий.
В этом случае размерность критериев и их физическая природа одинаковы.

Примером может служить любая ХТС, если каждый аппарат в ней, входящий в качестве частного критерия, будет иметь удельную производительность.

Третий класс – множество условий функционирования. В этом случае также все частные критерии имеют одну размерность и одну физическую природу.

Примером может служить анализ работы реактора за весь срок службы катализатора.

Рассмотрим способы записи обобщенного критерия.
1. Посредствам операции нормирования. Этот способ чаще всего используется для задач, принадлежащих первому классу. Все частные критерии в этом случае приводятся к безразмерному виду следующим образом. Вводится понятие 
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 – идеальное, может быть определено интуитивно по результатам анализа работы некоторого химического предприятия за определенный период. Тогда значения i-го нормированного критерия запишется следующим образом.
	
[image: image252.wmf]i

i

í

i

èä

F

F

F

=

,
	(55)


где 
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 – нормированный i-й критерий.

2. Через определенный интервал изменения.

В этом случае
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После нормировки обобщенный критерий функционирования может быть записан так:
	1) 
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где N – количество частных критериев. 

Данный критерий называется аддитивным.
	2) 
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где 
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 – весовой коэффициент, определяется степенью значимости определенного частного критерия. Предельные случаи для 
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Данный критерий является мультипликативным.
	4) 
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где 
[image: image267.wmf]i
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 – коэффициент важности, значимости.

В качестве примера записи мультипликативного критерия может служить производственная характеристика октано-тонна. Это произведение октанового числа на выход в процентах. Зависимость этого критерия от температуры процесса переработки нефти в бензин носит экстремальный характер.
	Октано-тонны
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Рис. 31. Зависимость октано-тонн от температуры
Экстремум данной зависимости объясняется повышением скорости реакции при повышении температуры, также увеличение скорости побочных реакций газообразования, снижающие выход. Именно этим, с химической точки зрения, объясняется наличие максимума на кривой.
7.7. Системный анализ функционирования химических реакторов

Разработка и оптимизация каталитических реакторов является одной из наиболее актуальных проблем в современной химической технологии. В то же время это одна из наиболее сложных задач, как с теоретической, так и с практической точки зрения. Такая сложность объясняется, во-первых, многообразием типов, функций и условий работы каталитических реакторов, а, во-вторых, необходимостью учета в каждом конкретном случае большого числа различных факторов и явлений, а также их возможных взаимодействий между собой.
7.7.1. Типы и классификация каталитических реакторов

Различные типы каталитических реакторов можно классифицировать по различным принципам [9, 10].

По типу каталитической системы реакторы подразделяются на гомогенные (когда и реагенты и катализатор находятся в одной фазе, например – в жидкой) и гетерогенные (когда реагенты и катализатор находятся в разных фазах: наиболее типичный случай жидкий или газообразный реакционный поток в присутствии твердого катализатора). Если в последнем варианте реагенты могут претерпевать в условиях реакции фазовые переходы типа «жидкость–пар», то в этом случае говорят о трехфазных или многофазных реакторах.

По тепловому режиму реакторы подразделяются на два основных идеальных типа: адиабатический и изотермический. В адиабатическом реакторе отсутствует теплообмен с внешней средой, и, соответственно, тепловой режим в таком реакторе полностью определяется тепловыми эффектами протекающих реакций. В изотермическом реакторе имеет место постоянная температура реакционной системы, которая обеспечивается отводом или подводом тепла, компенсирующим тепловые эффекты химических взаимодействий. Реальные реакторы на самом деле не соответствуют ни одному из идеализированных типов и принадлежат к некоторому переходному типу. Можно говорить о приближении к идеальному типу: например, реакторы трубчатого типа с большим диаметром (реакторы риформинга с футеровкой) характеризуются относительно небольшими теплопотерями и могут считаться адиабатическими.

По структуре слоя катализатора реакторы делятся на системы с неподвижным и движущимся слоем. Движущийся слой может быть кипящим или псевдоожиженным (когда циркуляция катализатора осуществляется в пределах одного реактора) и реально движущимся (циркулирующим между двумя и более реакторами, например, в системе реактор–регенератор).

По режиму эксплуатации реакторы могут быть стационарными и нестационарными. Стационарный подход, являющийся традиционным и общепринятым, подразумевает ведение процесса при временном постоянстве всех его параметров (или, по крайней мере, стремление его эксплуатировать в таком режиме). В нестационарном подходе существенные параметры процесса такие, как температура или состояние катализатора, могут циклически изменяться во времени.
Изучение каталитической системы может быть разбито на отдельные уровни:

– термодинамика;

– кинетика (поверхность катализатора);

– зерно катализатора;

– слой катализатора;

– контактный аппарат;

– технологическая схема.

Термодинамические исследования процессов, которые могут протекать в реакторе, основаны на использовании констант равновесия химических реакций, которые могут быть рассчитаны на основании справочных данных. Этот метод предполагает расчет свободной энергии Гиббса 
[image: image270.wmf]G
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 и, затем, константы равновесия реакции 
[image: image271.wmf]Kp

 на основании данных по энтальпиям (
[image: image272.wmf]H
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) и энтропиям (
[image: image273.wmf]S
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) реакций на основании стехиометрического уравнения реакции и термодинамических данных по компонентам реакционной смеси:
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Эти расчеты позволяют получить информацию о возможных пределах по конверсии реагентов, выходу продуктов, а также о тепловых режимах работы реактора. В то же время, они не предоставляют
возможности судить о конструктивных параметрах реактора (объем загрузки катализатора, габариты и конструктивные особенности реактора и т. д.).

Моделирование кинетики реакции и процессов на поверхности катализатора позволяет оценить скорости протекающих реакций в зависимости от условий их осуществления (состав смеси, температура, давление, тип катализатора и пр.) Процесс внутридиффузионного торможения описывается системой дифференциальных уравнений следующего вида (для сферической гранулы катализатора) [14]:
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с граничными условиями:
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	где
	
[image: image279.wmf](
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 – концентрация реагента/продукта,
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 – радиус зерна катализатора,


[image: image281.wmf]r

 – координата по радиусу зерна,
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 – эффективный коэффициент диффузии,
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 – скорость реакции по данному компоненту,
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 – концентрация вещества на поверхности гранулы катализатора.


Решение системы (45) дает функцию 
[image: image285.wmf](
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, из которой затем может быть получена наблюдаемая скорость реакции по уравнению [3, 13].
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Сложность решения представленной системы уравнений зависит, в первую очередь, от вида кинетического уравнения 
[image: image287.wmf](

)

WC

. В общем случае система (45) может быть решена только численно, однако, возможны аналитические решения для относительно простых частных случаев. Например, для реакций первого порядка (описываемых кинетическим выражением типа 
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 наблюдаемая скорость может быть выражена уравнением
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где 
[image: image290.wmf]h

 – степень использования зерна катализатора, которая для рассматриваемого случая (сферическое зерно, кинетическое уравнение первого порядка) определяется из выражения [13]
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где, в свою очередь, 
[image: image292.wmf]j

 – безразмерный критерий, называемый модулем Тиле, может быть вычислен по уравнению
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Аналогично, на работу зерна катализатора влияют и процессы переноса тепла в зерне катализатора, хотя их влияние становится существенным гораздо реже. Тем не менее, температурная неравномерность гранул должна приниматься во внимание при расчетах реакций с высоким тепловым эффектом.

При моделировании процессов, протекающих в грануле катализатора, необходимо также принимать во внимание прочие явления, которые могут оказаться существенными, например, фазовые переходы. Следует отметить, что конденсация и испарение в зерне катализатора могут существенно отличаться от тех же процессов в открытом объеме, благодаря действию капиллярного давления в порах, а также осложняться неравномерным распределением вещества по грануле в результате внутридиффузионного торможения.
7.7.2. Процессы в слоях катализатора

Описание неподвижного слоя гранулированного катализатора, в котором протекает каталитическая реакция без существенного изменения объема реакционной смеси, приводит к следующему уравнению для каждого из компонентов смеси [14]:
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где
С – концентрация реагента в реакционном потоке;
l – координата по длине слоя;

t – время;

D – коэффициент диффузии;


[image: image295.wmf]e

 – порозность слоя;

u – скорость движения реакционного потока;

W – скорость реакции по данному реагенту.

В общем виде, уравнение теплового баланса слоя катализатора может быть представлено следующим образом [14]:
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где

[image: image297.wmf]q

 – температура катализатора;

Т – температура реакционного потока;


[image: image298.wmf]g

 – теплоемкость катализатора;


[image: image299.wmf]p
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 – теплоемкость реакционного потока;
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 – теплопроводность слоя катализатора;


[image: image301.wmf]p

Q

 – тепловой эффект реакции.

Уравнение идеального вытеснения по теплу:
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Пример результатов решения простейшей модели адиабатического слоя катализатора для одной экзотермической реакции типа 
[image: image303.wmf]AB
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 первого порядка приведен на рис. 32 и 33.
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Рис. 32. Профили концентраций по длине слоя катализатора для реакции первого порядка
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Рис. 33. Температурный профиль в слое катализатора
Реакторы с движущимся и кипящим слоем катализатора могут быть аппроксимированы режимом идеального смешения по теплу и идеального вытеснения/смешения по массе. При этом в модель должно быть включено описание механических процессов движения гранул катализатора.

Изменение концентрации компонентов в обратимой реакции первого порядка может быть записано в общем виде [3]:
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при 
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где
j – номер реакции по формализованному механизму.

Уравнение теплового баланса реактора с неподвижным слоем катализатора
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при 
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Уравнение теплового баланса реактора с движущимся слоем катализатора
	
[image: image316.wmf](

)

ñì

cpêðê

j

j

TT

GGCGCQ

ZV

¶¶

++=-

å

¶¶

,
	(73)

	при
при
где
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Z – суммарный объем переработанного сырья, м3;
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 – теплоемкость смеси и катализатора, 
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 и 
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 – расходы газопродуктовой смеси и катализатора, м3;

[image: image326.wmf]j
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 – тепловой эффект j-й реакции, Дж/моль;
V – объем катализатора в реакторах, м3;

С – концентрация реагентов на входе в реактор, моль/м3;
Т – температура, К.


7.7.3. Реактор (контактный аппарат) и технологическая схема

Фундаментальной основой математической модели каталитического реактора является механизм превращения реагентов на поверхности катализатора.

Однако лишь для немногих каталитических процессов механизм протекания реакций установлен однозначно. Определение кинетики превращения промежуточных продуктов является достаточно сложной и не всегда разрешимой задачей. Наиболее вероятным в этом случае считается тот механизм, для которого наилучшим образом совпадают рассчитанные и экспериментально измеренные концентрации продукта. При большом объеме экспериментальных данных (для нейтрализации ошибки эксперимента) этот способ является наиболее достоверным в случае множественности гипотез механизма.

Промышленный каталитический процесс, осуществляемый в реакторах, с позиции системного анализа рассматривается как реакционная среда, обладающая сложным внутренним строением, большим числом составных элементов.

Математическое моделирование реакционных аппаратов рассматривается на микро- и макроуровнях. Микрокинетические нелинейные уравнения, описывающие физико-химические закономерности превращения реагентов на зерне катализатора.

Воздействие на реакционную среду гидродинамических (макрокинетических факторов) приводит к тому, что условное время контакта (время превращения реагентов до равновесных концентраций) и фактическое время пребывания реагентов в аппарате не соответствуют друг другу.

С позиции системного анализа кинетика сложных каталитических процессов описывается математическими моделями, которые строятся на основе поверхностного механизма превращения реагентов. Преимущества такого подхода не вызывают сомнений. Системы уравнений математического описания кинетики имеют обоснованную теоретическую интерпретацию и обладают прогнозирующей способностью. Однако такие модели для многокомпонентных каталитических процессов нефтегазопереработки и нефтехимии имеют сложную нелинейную структуру, что осложняет решение задачи идентификации кинетических параметров (обратная кинетическая задача).
Переход от уровня слоя катализатора к уровню реактора подразумевает учет в расчетах того, что в состав реактора (или контактного узла) может входить несколько слоев катализатора (причем, возможно, разных их типов), а также дополнительные устройства, например, теплообменники, узлы смешения и разделения и многое другое. Соответственно, модель каталитического слоя (или модели каталитических слоев) должны дополняться моделями вспомогательных устройств. Точно так же, при переходе на уровень технологической схемы процесса необходимо принимать во внимание все множество элементов схемы, начиная с реакторов и завершая вспомогательным оборудованием. Таким образом, процесс разработки и оптимизации каталитических реакторов является сложным многостадийным процессом, совмещающим в себе как теоретические этапы, так и эксперименты разного уровня – от лабораторного до промышленного. Зачастую, сложность этого процесса не позволяет принимать четкие обоснованные решения в силу существенного недостатка точной информации, поэтому и по сей день в этой процедуре может в значительной степени присутствовать элемент интуитивности.

В целом, на данном уровне развития методов моделирования и экспериментальных исследований существует оптимальная схема разработки каталитических реакторов, включающая следующие стадии:

– разработка теоретических основ;

– лабораторные экспериментальные исследования;

– разработка технологических схем;

– математическое моделирование, принятие технологических решений;

– пилотные испытания;

– уточненное моделирование, оптимизация параметров;

– опытно-промышленные испытания;

– уточненное моделирование, оптимизация;

И так далее, пока не появляется принципиально новая технология, которая делает совершенствование существующей технологии бессмысленным.
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