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ВВЕДЕНИЕ

Современное химическое производство представляет собой сложную химико-технологическую систему (ХТС), состоящую из большого количества аппаратов и технологических связей между ними. Следовательно, разработка и эксплуатация производства – ХТС – требует знания как общего подхода к проблеме, так и большого количества вопросов, непосредственно связанных с ХТС.

При разработке новой ХТС или модернизации существующей, основная задача заключается в создании высокоэффективного химического производства, т.е. такого объекта химической промышленности, который позволит получать продукцию заданного качества в требуемом объеме наиболее экономически целесообразным путем. При эксплуатации существующей ХТС необходимо таким образом управлять производством, чтобы при высокой производительности и низких капитальных и текущих затратах обеспечить получение продукта требуемого качества. Кроме того, при эксплуатации ХТС необходимо не только понимать принципы организации и функционирования производства, заложенные в технологическую схему при ее проектировании, но и учитывать колебания на рынке сырья и продукции, изменения параметров сырья, требованиям к конечной продукции, а также непрерывном изменении параметров работы оборудования вследствие непрерывного расходования его ресурсов, возможных аварий, пусков, остановок и т.д. 

Это приводит к тому, что начинают предъявляться повышенные требования к качеству инженерной подготовки технологических кадров, которые в будущем будут управлять производством и проводить его реконструкцию. Поэтому, наряду с "Общей химической технологией", "Процессами и аппаратами химической технологии", "Экономикой" и т.д., дисциплина: "Моделирование химико-технологических систем", приобретает все больший вес.

Целью преподавания дисциплины является освоение студентами основных принципов и методов синтеза, анализа, моделирования и оптимизации технологических схем реального производства, т.е. замкнутых и разомкнутых химико-технологических систем (ХТС) с учетом взаимодействия между аппаратами при существующих технологических и аппаратурных ограничениях, требованиях по производительности и качеству продукции и т.п. Данная дисциплина изучается студентами пятого (четвертого) года обучения (в зависимости от программы), т.к. тесно связана со следующими дисциплинами:

- Моделирование химико-технологических процессов;

- Высшая математика;

- Общая химическая технология;

- Процессы и аппараты химических производств;

- Теория технологических процессов;

- Техническая термодинамика и энерготехнология;

- Экономика.

1. ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА ХТС
1.1.Понятие и связь ХТП и ХТС. Элемент ХТС.

Как известно, любое химическое производство представляет собой совокупность большого количества аппаратов, внутри которых протекают различные технологические процессы (ХТП), взаимосвязанные между собой потоками сырья, продуктов и энергоносителей. Так как химическое производство перерабатывает определенное сырье и выпускает конкретную продукцию, то можно заключить, что весь комплекс взаимосвязанных аппаратов и потоков работает в масштабах переработки сырья и выпуска продукции как единое целое, т.е. как система.

Совокупность взаимосвязанных технологическими потоками и действующих как единое целое аппаратов, в которых осуществляется определенная последовательность технологических операций с целью выпуска конкретной продукции – называется химико-технологической системой (ХТС).

Следует отметить, что аппараты обычно представляют собой достаточно сложные технологические системы, следовательно, их также можно рассматривать как ХТС. Рассмотрим эти варианты на примере трехполочной колонны синтеза аммиака, являющейся составной частью производства аммиака (см. Рис. 1.1).
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Рис.1.1. Схемы колонны синтеза аммиака
а) Общая схема колонны (аппарата) синтеза аммиака;
б) Операторная технологическая схема колонны синтеза аммиака
В одном случае (Рис.1.1,а), колонна синтеза рассматривается как единый вертикальный цилиндрический аппарат, в который, по одним патрубкам входит азотоводородная смесь, а по другим выходит конвертированный газ. Таким образом, если нет необходимости рассматривать процессы, происходящие внутри колонны, то ее можно изобразить как адиабатный стехиометрический реактор с заданной степенью превращения. В случае, если требуется рассмотреть влияние процессов происходящих внутри колонны, например, определить требуемое количество катализатора по слоям, активность катализатора, требуемую поверхность теплообмена и т.п., то необходимо рассматривать колонну с учетом ее элементов, функционально влияющих на работу аппарата, например, на уровне технологических операторов (Рис. 1.1,б). В этом случае она будет состоять из трех слоев катализатора (поз.141, 143 и 145), двух теплообменников (поз. 133 и 139), двух смесителей потоков (поз. 142 и 144) и делителя потока (поз. 140). 

Таким образом, в зависимости от необходимости, ХТС может быть рассмотрена на любом уровне сложности ее элементов.

Элементом ХТС называется часть ХТС, которая в конкретном рассмотрении является неделимой.

В качестве более сложного примера рассмотрим технологическую схему производства аммиака (Рис.1.2 и Рис.1.3).
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Рис.1.2. Функциональная схема производства аммиака
Как видно на Рис.1.2, элементами ХТС производства аммиака являются элементы, условно называемые ХТС-1, ХТС-2, ХТС-3 и ХТС-4, т.е. в конкретном рассмотрении ХТС нет необходимости их детализации. Иным образом, в конкретном рассмотрении они являются своеобразными "черными ящиками", выполняющих функции преобразования входных параметров в выходные. В случае необходимости, каждый их этих элементов (или все указанные элементы) может быть детализован. Например, на Рис.1.3 представлена ХТС оператора ХТС-1 в более детальном – операторном виде. В случае необходимости, элементы схемы, представленной на Рис.1.3 также могут быть детализованы.
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Рис 1.3. Операторная схема ХТС-1
Таким образом, в общем виде, как сама технологическая установка, так и каждый ее элемент (который также является технологической системой, но младшего иерархического уровня) могут быть изображены в виде схемы, представленной на Рис.1.4.
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Рис.1.4. Принципиальная схема элемента (подсистемы) ХТС
В данном случае, к входным и выходным технологическим параметрам (X, Y) относятся параметры технологических потоков: температура, расход, состав, давление, теплота и т.д., к параметрам управления (U) – степень открытия заслонки, мощность двигателя компрессора и т.д., к параметрам установки (К) – текущую активность катализатора, активную поверхность теплообменника и т.д. Так как входные и выходные технологические параметры характеризуют потоки вещества и энергии, то, как для режима работы всей установки, так и для режима работы каждого ее элемента можно составить материальный и энергетический балансы. Таким образом, выходные технологические параметры будут четко зависеть от входных технологических параметров, параметров управления и параметров установки:

Y = f (X, U, K) [1.1]

В данном уравнении функция "f" характеризует протекающие процессы, которые с достаточной степенью точности могут быть отображены через совокупность физико-химических закономерностей протекающих процессов, и связывающих изменение температуры, давления, объема, концентрации и т.д. в этих процессах. Таким образом, каждый элемент ХТС представляет собой некую подсистему, являющуюся одновременно элементом ХТС.

С целью классификации элементов ХТС применяется иерархический принцип. Обычно различают четыре основных уровня иерархии элементов (подсистем) ХТС:

1. Типовые ХТП и их совокупность в масштабах машин и аппаратов;

2. Агрегаты и комплексы, представляющие совокупность типовых процессов в масштабах производств и их отдельных участков;

3. Совокупность производств в масштабе выпуска товарной продукции;

4. Химическое предприятие в целом.

Как было сказано выше, данное деление по уровням иерархии является условным, следовательно, в зависимости от конкретной задачи может появиться необходимость, например, рассмотреть типовые ХТП на уровнях подсистем их элементов (уровень ниже первого) или рассмотреть совокупность предприятий в региональном масштабе (уровень выше четвертого). Однако при переходе на другие уровни или при одновременном рассмотрении ХТС на различных уровнях одновременно, следует учитывать универсальные принципы построения элементов (подсистем) ХТС и их функционирования.

1.2.Типовые технологические операторы ХТС.

Как было показано выше, существует множество иерархических уровней представления ХТС. Однако, при рассмотрении ХТС с целью ее расчета с составлением теплового и материального балансов, расчета и оптимизации ее элементов, рекомендуется использовать в качестве низшего уровня представления элементов ХТС типовые технологические операторы соответствующие первому уровню представления ХТС.

Из всего множества технологических процессов различают только СЕМЬ типовых технологических операторов, с использованием которых возможно синтезировать ХТС любой сложности.

Типовые технологические операторы обычно делят на основные технологические операторы и вспомогательные технологические операторы.

	Основные технологические операторы
	Вспомогательные технологические операторы
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	- химическое превращение
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	- нагрева и охлаждения
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	- смешение
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	- сжатия и расширения
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	- разделение
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	- изменения агрегатного состояния вещества
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	- межфазный массообмен
	
	


Различия между основными и вспомогательными операторами заключаются в том, что основные технологические операторы обеспечивают функционирование ХТС в требуемом целевом направлении, а вспомогательные – повышают эффективность функционирования системы путем изменения ее энергетического и фазового состояний.

Следует добавить, что математическое описание типовых технологических процессов достаточно хорошо представлено в специальной литературе и подробно изучалось в курсе "Моделирование ХТП".

1.3.Виды технологических связей между операторами.

При всей сложности ХТС существуют типовые соединения операторов между собой, объединяющих их в единую схему. К ним относятся: последовательное соединение, параллельное соединение, последовательно-обводное (байпасное) соединение и рециркуляционное соединение. Существует также разновидность сложных соединений, объединяющих несколько типов элементарных соединений одновременно.

Последовательное соединение: 
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Последовательное соединение является основным соединением технологических операторов между собой. При этом соединении весь технологический поток, выходящий из предыдущего элемента ХТС, полностью поступает на последующий элемент ХТС, причем каждый элемент поток проходит только один раз.

Параллельное соединение:
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При параллельном соединении, технологический поток разделяется на несколько потоков, которые поступают на различные элементы ХТС, причем каждый аппарат поток проходит только один раз. Выходящие из элементов потоки могут объединяться в один поток, а могут выходить раздельно.

Последовательно-обводное (байпасное) соединение:
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При последовательно-обводном (байпасном) соединении через ряд последовательно соединенных элементов ХТС проходит только часть потока, а другая часть обходит часть аппаратов, а затем соединяется с частью потока, прошедшего через элементы ХТС.

Рециркуляционное соединение:
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Рециркуляционное соединение характеризуется наличием обратного технологического потока в системе последовательно соединенных элементов, который связывает выход одного из последующих элементов с входом одного из предыдущих элементов. ХТС с использованием этой связи характеризуются коэффициентом рециркуляции, т.е. отношением рециркулирующего потока к суммарному (коэффициент всегда меньше единицы).

Следует учесть, что при синтезе и оптимизации ХТС обычно требуется рассматривать достаточно большое количество вариантов схем, отличающихся технологической топологией. Сократить это количество, а, следовательно, сэкономить время и деньги помогает наряду с интуицией разработчика, его умение предварительно оценить эффект, которого возможно ожидать при различных видах соединений между элементами ХТС.

Так, при изучении курса "Моделирование ХТП" изучалось, что каскад реакторов идеального смешения (РИС), представляющий собой ряд последовательно соединенных реакторов, вследствие изменения гидродинамической обстановки будет приближаться к реактору идеального вытеснения (РИВ). Таким образом, замена одного РИС на каскад РИС дает положительный эффект. Замена одного РИВ на каскад РИВ не дает никакого эффекта, однако в случае, если длина РИВ требуется достаточно большой, то бывает более целесообразно (с точки зрения более компактной планировки оборудования) заменить один большой реактор на каскад меньших реакторов.

В качестве примера рассмотрим некоторые основные эвристики по применению различных видов связей между реакторами:

- замена одного РИС на каскад РИС, т.е. последовательно соединенных аппаратов (без изменения общего времени контакта), позволяет достичь большей степени превращения за счет изменения гидродинамической обстановки и уменьшить конструктивный размер каждого реактора. Замена одного РИВ на каскад РИВ позволяет только сократить конструктивный размер каждого реактора;

- замена одного РИВ или РИС на ряд параллельно работающих реакторов не снижает общую эффективность, но уменьшает конструктивные размеры параллельно работающих реакторов;

- параллельное подключение дополнительного аппарата позволяет увеличить нагрузку по сырью при сохранении неизменной степени превращения или, возможно, достичь более высокой степени превращения (без изменения скорости подачи сырья) за счет увеличения времени пребывания;

- последовательное соединение применяют, когда необходимо провести химическое превращение в несколько стадий для эндо- или экзотермических реакций (особенно обратимых) протекающих в адиабатических реакторах, т.к. позволяет на каждой стадии поддерживать оптимальную температуру (каталитические реактора, например, окисления SO2 в SO3 или синтеза аммиака);

- последовательное соединение применяют, когда необходимо провести технологический процесс с выделением какого либо компонента после каждой стадии (например, в многоступенчатом воздушном компрессоре после каждой ступени сжатия происходит охлаждение газа и выделение капельной влаги );

- параллельное соединение применяют, когда необходимо оптимальным образом распределить нагрузку между параллельно работающими линиями, отличающимися по производительности, например, вследствие падения активности катализатора, загрязнения теплообменной поверхности и пр.;

- параллельное соединение применяют, когда необходимо увеличить надежность производства и обеспечить возможность его работы с минимальной производительностью без снижения эффективности работы оборудования (в случае необходимости, параллельные линии могут быть отключены по экономическим соображениям или для ремонта);

- при байпасном соединении вследствие уменьшения потока, идущего через реактор, увеличивается время пребывания в реакторе и увеличивается степень превращения сырья в продукты (в реакторе);

- байпасное соединение применяется при конструировании реакторов для проведения обратимых экзотермических реакций путем смешения "горячего" потока после реактора с "холодным" байпасным потоком, что позволяет достичь высокой степени превращения и оптимальных температур, и следовательно высоких скоростей химических реакций (каталитические реактора, например, окисления SO2 в SO3 или синтеза аммиака);

- рециркуляция применяется в случаях, когда необходимо увеличить эффективность использования сырья и оборудования за счет увеличения времени пребывания в рециркулируемых аппаратах без изменения размеров оборудования и гидродинамической обстановки, т.е.;

- рециркуляция позволяет достичь максимального использования сырья (особенно для обратимых реакций) и увеличить скорость процесса за счет увеличения концентрации исходных реагентов, которая достигается при выделении целевого продукта на линии рецикла и возвратом исходных реагентов в "голову" процесса (например, цикл синтеза аммиака);

- рециркуляция позволяет уменьшить полноту протекания побочных химических реакций посредством разбавления сырья продуктами реакции, поступающими в "голову" процесса по линии рецикла.

Как было указано, данные эвристики относятся к реакторам, т.е. возможно составить подобные списки эвристик для других элементов ХТС. Кроме того, список эвристик для реакторов может быть расширен за счет эвристик, которые являются следствием указанных выше.

1.4.Свойства ХТС.

Как известно, ХТС представляет собой совокупность технологических операторов – ХТП, взаимосвязанных технологическими связями. Так как каждый ХТП имеет собственную рабочую характеристику, определяющуюся сложностью элемента, то объединение элементов в ХТС будет сопровождаться взаимным наложением рабочих характеристик элементов. Ситуация будет усугубляться при усложнении технологических связей между элементами. Таким образом, благодаря объединению элементов в систему, она приобретает новые качества, которыми не обладают элементы в отдельности. Простейший пример наложения характеристик элементов при их объединении в ХТС представлен на Рис.1.5.
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Рис.1.5. Иллюстрация рабочей характеристики ХТС

На рисунке видно, что рабочие характеристики аппаратов, образующих ХТС, имеют монотонный характер без экстремумов, однако рабочая характеристика ХТС в значительной степени отличается от характеристик ее элементов.

Как известно, реальные производства содержат многие десятки технологических аппаратов, соединенных различными типами соединений и работающих как единое целое. Таким образом, даже при относительной простоте рабочих характеристик аппаратов, рабочая характеристика ХТС будет достаточно сложна, непредсказуема, и зависеть от топологии ХТС. Следует отметить, что рабочая характеристика ХТС в значительной мере может изменяться даже при неизменном наборе элементов, но при изменении ее топологии (данное свойство ХТС называется эмерджентностью). Определение рабочей характеристики ХТС возможно только в результате расчетов или промышленных испытаний.

Рассмотрим другие свойства ХТС, которые необходимо учитывать при проектировании нового или реконструкции существующего производства, а также при эксплуатации существующего:

1. Чувствительность ХТС к внешним и внутренним возмущениям (воздействиям) – это способность системы реагировать на них, т.е. изменять параметры состояния. Необходимо, чтобы система была малочувствительной к возмущениям;

2. Управляемость ХТС – это свойство достигать цели управления. Обычно целью управления является выпуск заданного количества продукции требуемого качества. Для обеспечения требуемой управляемости, проектирование ХТС производится совместно с проектированием системы управления;

3. Надежностьсистемы – свойство сохранять работоспособность в течение заданного времени функционирования. Данная задача решается на этапе проектирования таким образом, чтобы даже при выходе из строя некоторой части вспомогательного оборудования или части системы управления, система сохраняла свою работоспособность;

4. Устойчивость – способность ХТС возвращаться в исходное стационарное состояние после устранения возмущений, вызвавших выход системы из этого состояния.

2. ЗАДАЧИ, РЕШАЕМЫЕ ПРИ ПРОЕКТИРОВАНИИ ХТС.

Прежде, чем приступить к изложению материала, необходимо определить, что относится к всеобъемлющему понятию проектирование. По сути, проектирование обозначает составление проекта, т.е. плана будущих изменений. Таким образом, под это понятие попадает не только создание новых производств и реконструкция существующих, а также модернизация действующих производств, т.к. какие-либо изменения на производстве обязательно должны сопровождаться составлением проектной документации вне зависимости от того, происходит ли замена части технологической схемы либо монтаж дополнительной линии трубопровода. В связи с этим, само понятие проект будет иметь ряд разновидностей, требования к каждой из которых четко определены в соответствующей нормативной документации.

Каждый проект ХТС должен содержать:

1. Технологическую топологию ХТС (технологической топологией называют характер и порядок соединения отдельных аппаратов технологической схеме);

2. Диапазоны изменений значений входных переменных, которыми являются физические параметры входных потоков сырья, а также параметры окружающей среды, влияющие на процесс функционирования ХТС;

3. Диапазоны изменений значений технологических параметров ХТС (степени превращения, степени разделения компонентов, констант скоростей химических реакций, коэффициентов тепло- и массопередачи и т.д.);

4. Конструкционные параметры ХТС (размеры аппаратов, высоты слоев насадки и т.д.);

5. Рекомендуемые параметры технологического режима работы элементов ХТС (температуры, давления, типы катализатора и т.п.);

6. Параметры технологических потоков, обеспечивающих работу ХТС в заданном режиме (температуры, давления, расходы, состав потоков и т.п.).

Для того, чтобы получить указанные выше параметры необходимо решить ряд задач синтеза ХТС, анализа ее структуры, расчета и оптимизации.

Задача синтеза ХТС в общем случае формулируется следующим образом:

Известны элементы, из которых может быть построена система, сырье и целевые продукты. При решении задачи синтеза требуется разработать структуру ХТС, требуемую для реализации технологического процесса, т.е. необходимо выбрать элементы из числа имеющихся; установить связи между ними; определить конструктивные и технологические параметры элементов ХТС.

Обычно задача синтеза является многовариантной, т.е. одни и те же значения выходных параметров могут быть обеспечены при различной структуре системы и разных режимах функционирования элементов. Следует отметить, что задача синтеза имеет особенности для проектирования нового производства (ХТС) и для реконструкции существующего. Суть отличий заключается в том, что при создании новой ХТС обычно имеется много возможностей выбора элементов и связей между ними, а при реконструкции ХТС требуется сохранить все или часть ее элементов, а также все или часть связей между элементами.

Задачи анализа ХТС подразделяются на анализ структуры ХТС и анализ качества функционирования ХТС.

Основная цель анализа структуры ХТС заключается в выявлении ее структурных особенностей и нахождение оптимальной последовательности расчета ее элементов, а цель анализа качества функционирования ХТС – получение количественных оценок ее основных свойств: чувствительности, надежности, устойчивости и т.д.

Задача расчета ХТС заключается в получении количественных характеристик как режимов функционирования элементов ХТС, так и всей системы.

Задача оптимизации ХТС является комплексной, т.к. она включает в себя как оптимизацию структуры, так и оптимизацию режимов функционирования элементов. Основной целью оптимизации ХТС является обеспечение наиболее высоких технико-экономических показателей.

В заключение следует отметить, что между задачами синтеза, анализа, расчета и оптимизации существует взаимосвязь, т.к. при создании нового или реконструкции существующего производства сначала выполняется синтез нескольких альтернативных вариантов ХТС, анализируется их технико-экономические показатели, а затем производится поиск оптимального варианта.

3. СИНТЕЗ ХТС

При проектировании нового или реконструкции существующего производства, одной из главных задач является синтез варианта ХТС, позволяющего достичь высоких технико-экономических показателей. В общем виде задача синтеза ХТС формулируется следующим образом:

Известно: состав и параметры сырьевых потоков; состав и параметры продукционных потоков; показатель критерия оптимальности функционирования ХТС; ограничения на параметры функционирования элементов ХТС.

Необходимо определить: состав ХТС (входящие в ХТС аппараты); структуру ХТС (связи между аппаратами); конструктивные параметры аппаратов ХТС; текущие технологические параметры работы ХТС; параметры управления ХТС, удовлетворяющие оптимальным параметрам функционирования ХТС.

При решении задачи синтеза ХТС, первоначально должен быть определен путь проведения процесса (химизм), и только затем становится возможным произвести синтез структуры ХТС, определение параметров работы ее элементов и параметров потоков, связывающих эти элементы. В связи с тем, что задача синтеза является сложной многовариантной задачей, ее решение возможно только при использовании определенной методологии и соответствующих подходов.

Самым простым способом синтеза может являться метод, основанный на принципах перебора вариантов топологии ХТС, параметров функционирования элементов и т.д. Однако, в связи со сложностью ХТС и многовариантностью решения отдельных задач синтеза (взаимного соединения реакторов, теплообменников и т.п.) данный способ будет требовать большого количества дополнительной информации и времени, что может быть недостаточно эффективно. Например, хорошо известно, что самопроизвольно тепло может передаваться только от горячего потока к холодному, следовательно, схему предполагающую обратное можно не рассматривать. Однако, в случае простого перебора различных вариантов, параметры функционирования элементов могут быть определены только после синтеза топологии ХТС и составления ее математической модели, необходимой для расчета, и самого расчета. Следовательно, в данном случае, даже неосуществимые варианты будут требовать рассмотрения, а, следовательно, дополнительных затрат.

Для снижения количества рассматриваемых вариантов обычно проводят декомпозицию задачи синтеза ХТС на ряд подзадач или уровней (декомпозиционный метод синтеза ХТС). Пример такой декомпозиции на семь уровней представлен на Рис.3.1. При использовании более простой – двухуровневой декомпозиции, на верхнем уровне будет происходить синтез ХТС из подсистем (химического взаимодействия, разделения, смешения и пр.) и определяться значения параметров потоков, связывающих эти подсистемы. На нижнем уровне будет производиться синтез самих подсистем, и определяться значения параметров потоков, связывающих аппараты, входящие в данные подсистемы. В данном случае, если вариант какой либо синтезированной схемы при ее расчете окажется неосуществимым, затраты на синтез, анализ, моделирование и расчет варианта ХТС будут меньше. Однако даже задача синтеза подсистем является достаточно сложной и требует дополнительных декомпозиций или применения других методов синтеза.
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Рис.3.1. Порядок многоуровневой декомпозиция задачи синтеза ХТС

К принципам, позволяющим более эффективно решить задачу синтеза ХТС методом декомпозиции можно отнести эвристический принцип синтеза ХТС, который заключается в математической формализации интуитивно-эвристического метода, широко используемого проектировщиками, и, позволяющего высококвалифицированным специалистам интуитивно выбирать наиболее удачные варианты решения проблемы без полного перебора всех возможных альтернативных вариантов. При использовании данного метода принятие решения происходит без обоснования его с помощью доказательств. Однако данный способ принятия решений не снижает его ценности, так как он использует интуитивные факторы и правила, т.е. обобщающие знания и большой практический опыт высококвалифицированных специалистов.

Рассмотри некоторые эвристики, применяемые при разработке технологических схем ряда функциональных подсистем химических производств. Например, для выбора оптимальной технологической схемы разделения многокомпонентных смесей из множества альтернативных вариантов можно использовать следующие эвристики:

а)выбор варианта с последовательным выделением целевых продуктов в виде легких продуктов элементов подсистемы;

б)выбор варианта, в котором отношение количеств верхнего и нижнего продуктов в каждом элементе подсистемы наиболее близко к 1;

в)выбор варианта, в котором разделение компонентов осуществляется в порядке уменьшения различий в значениях относительных летучестей разделяемых ключевых компонентов;

г)ректификационные колонны, требующие наибольших затрат на разделение вследствие близких относительных летучестей ключевых компонентов или высоких требований к чистоте продуктов, должны быть помещены в конце схемы разделения;

д)выбор варианта, характеризующегося минимальной величиной приведенных затрат на реализацию данного технологического процесса в элементе подсистемы и т.д.

При разработке оптимальных технологических схем тепловых подсистем (систем теплообменников) могут использоваться следующие эвристики:

а)выбирается пара потоков, для которой количество передаваемого тепла является максимальным;

б)выбирается пара потоков, для которой заданные конечные температуры потоков не достигнуты, а стоимость использования вспомогательных теплоносителей для доведения температуры этих потоков до заданных конечных значений является минимальной;

в)выбирается пара потоков, стоимость нагрева/охлаждения которых вспомогательными тепло-/хладоносителями является максимальной;

г)выбирается пара потоков, для которой стоимость теплообмена является минимальной и т.д.

При применении эвристического принципа синтеза успех в основном зависит от того, насколько близки эвристические условия к условиям достижения оптимальности рассматриваемой подсистемы ХТС, а также от порядка применения эвристических условий, типа синтезируемой подсистемы, ее сложности, параметров потоков и пр. Для определения данного порядка применения эвристик используют весовые функции отдельных эвристик.

В качестве примера рассмотрим представленный в литературе /7/ пример синтеза системы теплообменников, обеспечивающей нагрев и охлаждение технологических потоков до заданных температур.

Как и для любой технологической схемы в примере используются следующие ограничения:

- технологическая схема должна максимально использовать энергию самих потоков ("холодные" потоки должны по возможности нагреваться "горячими" потоками);

- технологические потоки нельзя разделять, однако если разделение технологического потока необходимо, то разделяемые части потока должны быть рассмотрены как отдельные потоки;

- синтезируемая тепловая схема должна иметь минимальные затраты на реализацию заданной операции теплообмена между потоками;

- в случае, если для нагрева/охлаждения потоков невозможно или невыгодно использовать другие потоки, могут быть использованы внешние теплоносители: насыщенный пар с давлением 31,6 кгс/см2 и охлаждающая вода с температурой 38ОС, причем воду нельзя нагревать выше 82ОС;

- при теплообмене между технологическими потоками, охлаждении их водой и нагреве паром, соответственно, достигаются следующие коэффициенты теплопередачи: 852, 852, 1136 Вт/м2К;

- при теплообмене между технологическими потоками, охлаждении их водой и нагреве паром, соответственно, минимальное сближение температур обрабатываемых температур в теплообменнике составляет 11, 11 и 13ОС.

Исходные параметры технологических потоков представлены в Таблице 3.1.

Таблица 3.1.

Параметры технологических потоков

	№
потока
	Расход,
т/час
	Начальная Т,
ОС
	Конечная Т,
ОС
	Теплоемкость,
ккал/кг К

	1
	20
	100
	430
	0,80

	2
	40
	440
	150
	0,70

	3
	35
	520
	300
	0,68

	4
	36
	180
	350
	0,91

	5
	31
	200
	400
	0,85

	6
	32
	350
	410
	0,62

	7
	42
	390
	150
	0,80


В соответствии с методологией применения эвристического принципа, порядок синтеза тепловой схемы (ХТС) будет следующий:

1. Все множество потоков разделяется на подмножества потоков, подлежащих нагреву (поток 1, 4, 5 и 6) и охлаждению (поток 2, 3 и 7). Всем эвристикам (будут использоваться описанные выше эвристики) присваиваются весовые коэффициенты, разные 0,5;

2. Перебором потоков обоих подмножеств определяется возможность осуществления операций теплообмена (т.е. сначала потока 1 с потоками 2, 3, 7, затем потока 4 с потоками 2, 3, 7 и т.д.). Пары потоков, для которых теплообмен возможен, заносятся в таблицу пар обрабатываемых потоков;

3. При помощи эвристики, выбранной с учетом весовых коэффициентов, из таблицы пар обрабатываемых потоков выбирается одна пара и для нее производится расчет теплообменника, т.е. рассчитываются конечные температуры потоков;

4. Если рассчитанные конечные температуры потоков соответствуют заданным конечным температурам, то эти потоки вычеркиваются из списков. В противном случае потоки, имеющие рассчитанные конечные температуры заносятся в таблицы в качестве оставшихся необработанных потоков;

5. Пункты 2-5 повторяются до тех пор, пока не будут исчерпаны все пары обрабатываемых потоков;

6. Оставшиеся потоки, не достигшие конечных температур, подвергаются нагреву/охлаждению вспомогательными потоками. Рассчитываются приведенные затраты на реализацию синтезированной схемы;

7. Рассчитанная, с помощью какой-либо методики, величина приведенных затрат сравнивается с минимальным значением, полученным ранее (первоначальная стоимость системы теплообменников рассчитывается для системы, в которой нагрев и охлаждение проводится только вспомогательными потоками воды и пара). Если полученное решение получится более экономичным, то весовые коэффициенты использованных эвристик увеличиваются, в противном случае – уменьшаются. Если весовой коэффициент эвристики будет равен нулю, то данная эвристика далее не используется.

Процесс синтеза ХТС ведут до тех пор, пока снижается приведенная стоимость затрат. При стабилизации приведенной стоимости затрат на некотором минимальном значении, расчеты прекращают. Синтезированная операторная схема системы теплообмена (для данного примера) представлена на Рис.3.2.
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Рис.3.2. Операторная схема синтезированной системы теплообмена
Снижение приведенных затрат в процессе синтеза тепловой схемы представлено на Рис.3.3.
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Рис.3.3. Изменение приведенных затрат в процессе синтеза тепловых схем.

Как видно из рисунков, синтезированная тепловая схема имеет минимальные приведенные затраты и состоит из восьми теплообменников, пять из которых передают теплоту от охлаждающихся потоков к нагревающимся, и только в три теплообменника подается внешний хладагент.

Рассмотренные принципы синтеза ХТС достаточно широко применяются при синтезе новых производств, однако при реконструкции существующих производств, применение данных принципов приведет к рассмотрению избыточного количества вариантов и может быть недостаточно эффективно. Для целей модернизации существующей технологической схемы, а также и для синтеза новых ХТС может использоваться эволюционный принцип синтеза.

Методологическая основа эволюционного принципа синтеза ХТС заключается в последовательной модификации аппаратурного оформления и коррекции структуры технологических связей некоторого исходного варианта ХТС с использованием методов эвристики и оптимизации. Иным образом, при использовании эволюционного принципа синтеза ХТС, сначала создается исходный вариант технологической топологии ХТС, например, с помощью эвристического принципа синтеза. С помощью методов анализа для данного варианта находится "узкое" место ХТС, определяется критерий оптимальности, и производится соответствующая модификация аппаратурного оформления и структуры технологических связей. После указанной модификации снова производится расчет критерия оптимальности и новый поиск "узкого" места ХТС. Процесс модификации ХТС производится до тех пор, пока не будет достигнуто требуемое значение критерия оптимальности. Таким образом, логически, этот процесс состоит из последовательного итерационного чередования этапов синтеза, анализа, оптимизации и модификации некоторого первоначально заданного технологического решения задачи синтеза ХТС или существующей технологической схемы.

Таким образом, практическая реализация эволюционного принципа синтеза связана с необходимостью использования следующих типов эвристик: эвристики обобщающие практический опыт (позволяющие выделить наименее эффективные элементы или узкие места в исходном варианте технологической топологии ХТС); интуитивные эвристики (позволяющие определить возможные варианты модификации или усовершенствования узких мест ХТС); эвристики, базирующиеся на знаниях высококвалифицированных специалистов (обеспечивающие возможность "стыковки" модифицированного элемента ХТС с немодифицированной частью ХТС).

В заключение, следует отметить, что, к сожалению, использование эволюционного принципа синтеза ХТС позволяет с наибольшей эффективностью получить локальные оптимальные результаты, что обусловлено тем, что результат решения в значительной мере определяется принятыми на первом этапе основными концепциями при разработке исходного варианта технологической топологии ХТС. 

4. Основные МЕТОДЫ расчета ХТС.

Основной задачей расчета ХТС при заданных параметрах функционирования технологических операторов, является нахождение параметров состояния потоков, связывающих указанные технологические операторы. Методы решения этой задачи обычно разделяют на две группы: интегральные (они еще называются композиционными) и декомпозиционные. В свою очередь, в зависимости от принципов построения моделей, каждый из методов имеет различные способы расчетов.
4.1.Интегральные и декомпозиционные методы расчета ХТС.

Суть интегральных методов расчета ХТС заключается в объединении систем уравнений, описывающих работу отдельных аппаратов, в одну большую систему уравнений с дальнейшим решением этой системы. При декомпозиционном методе расчета ХТС представляется в виде отдельных блоков, соответствующих элементам ХТС, и, расчет ХТС сводится к последовательному расчету отдельных блоков. В данном случае размерность каждой отдельной системы уравнений, соответствующей блоку ХТС, относительно невелика. Сравним характеристики интегрального и декомпозиционного методов расчета ХТС:

Как было указано выше, суть интегрального метода заключается в объединении систем уравнений, описывающих работу отдельных аппаратов, в одну большую систему уравнений с дальнейшим решением этой системы. Таким образом, линейные уравнения материального и теплового балансов объединяются с нелинейными уравнениями равновесия химических реакций, дифференциальными линейными и нелинейными уравнениями, уравнениями гидродинамики в частных производных и т.д. в единую "большую" систему уравнений, например, в общем виде:
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Данная система уравнений содержит множество уравнений различного типа от линейных до дифференциальных уравнений в частных производных. Такие системы уравнений называются смешанными и требуют специальных математических методов для своего решения. Более того, в зависимости от типа уравнений (сложность которых определяется типом модулей), методы решения системы уравнений могут иметь чисто математические ограничения и требовать специального представления задачи. Это приведет к тому, что для конкретной ХТС должна составляется уникальная система уравнений. В связи со сложностью, система уравнений может быть трудноразрешима, и требовать применения специальных математических методов. Следовательно, перед использованием интегрального метода необходимо с математической точки зрения предварительно проанализировать математические зависимости, лежащие в основе модулей ХТС.

Таким образом, для использования интегрального метода проектировщику необходимо иметь достаточно серьезную математическую подготовку и специальные компьютерные программы для решения смешанных систем уравнений (линейных, нелинейных, дифференциальных, в частных производных и др.). Однако даже в этом случае, с целью оперативного получения результатов расчета, интегральный способ расчета можно рекомендовать только для простых ХТС или для ХТС, где необходимо рассчитать только материальные балансы без учета кинетики, термодинамики и т.д. (т.е. решить линейную систему уравнений).

Суть декомпозиционного метода расчета заключается в том, что ХТС представляется в виде отдельных блоков, соответствующих элементам ХТС. Расчет ХТС сводится к последовательному расчету отдельных блоков. В этом случае, при расчете отдельного модуля требуется рассчитать только ограниченное количество уравнений, соответствующих конкретному модулю, т.е. выполнить проверочный расчет конкретного процесса. Следует отметить, что при наличии ограниченного количества возможных модулей ХТС, их алгоритмы расчета давно разработаны и приведены в специальной литературе и в виде компьютерных программ (данные алгоритмы также преподавались в курсе "Моделирование ХТП"). Именно поэтому, вследствие своей универсальности, наибольшее распространение, как при расчете сложных, так и простых ХТС, получил декомпозиционный способ расчета.

Как известно, большинство ХТС имеет рециркуляционные соединения, образующие замкнутую ХТС, непосредственный расчет которой с помощью декомпомпозиционного принципа невозможен. Для решения таких систем их структуру сначала необходимо привести к разомкнутому виду, и, только затем производить расчет с использованием декомпозиционногоспособа расчета. Однако, не смотря на то, что теория и алгоритмы анализа структуры ХТС с целью определения оптимального множества разрываемых связей с целью перевода структуры из замкнутого к разомкнутому виду, и нахождения оптимальной последовательности расчета ХТС, достаточно хорошо разработаны, каждая ХТС сама по себе уникальна. В связи с этим, в конкретном случае могут возникнуть проблемы нахождения оптимального множества разрываемых связей и оптимальной последовательности расчета декомпозиционным способом.

Существуют разновидности декомпозиционного способа расчета замкнутых ХТС, наиболее простым из которых является итерационный способ расчета. Рассмотрим итерационный способ расчета замкнутых ХТС на примере простейшей схемы, представленной на Рис.4.1.
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Рис.4.1. Иллюстрация итерационного способа расчета ХТС

Как видно на Рис.4.1а, простейшая замкнутая ХТС состоит из двух модулей (А и В), связанных четырьмя технологическими связями, из которых связь 4 является рециркуляционной. Исходя из исходной задачи расчета ХТС, исходными данными для расчета указанной ХТС будут параметры функционирования элементов А и В, а также параметры входящего в ХТС потока номер 1. Однако, провести расчет модуля А с целью получения параметров потока 2 невозможно, т.к. неизвестны параметры потока 4. Расчет модуля В произвести также невозможно, т.к. неизвестен поток 2, входящий в этот модуль. Таким образом, непосредственное применение декомпозиционного способа расчета этой замкнутой ХТС невозможно.

Для того чтобы декомпозиционный способ можно было применить, необходимо привести ХТС из замкнутого вида к разомкнутому. Для этого, в случае указанной ХТС, можно "разорвать" любой поток, входящий в рецикл, т.е. поток 2 или 4. В случае разрыва потока 4 (см.Рис.4.1б), выходящего из модуля В и входящего в модуль А, образуется новый входящий в ХТС и в модуль А поток 4'. В связи с тем, что деление потока на 4 и 4' является условным (применяемым только для цели перевода структуры ХТС из замкнутого к разомкнутому виду), то при применении итерационного способа расчета, в место разрыва помещается дополнительный модуль – итерационный блок (ИБ) (см.Рис.4.1в). В этом случае, исходя из исходной задачи расчета ХТС, исходными данными для расчета указанной ХТС будут являться параметры функционирования элементов А и В, а также параметры входящих потоков 1 и 4'. Первоначальные параметры потока 4' могут определяться с применением какого-либо алгоритма расчета и на основании заданных исходных данных.

С указанным набором исходных данных появляется возможность выполнить ПЕРВЫЙ расчет ХТС, т.е. определить параметры потока 2, зная которые рассчитать параметры потоков 3 и 4. В данном случае, параметры потока 4 будут отличаться от параметров потока 4', поэтому, итерационный блок, проанализировав оба набора данных (потоков 4 и 4'), рассчитает суммарную погрешность и присвоит новые значения параметров потока 4'. Так как новые значения потока 4' будут формироваться итерационным блоком с учетом расчетных параметров потока 4, то при выполнении ВТОРОГО расчета ХТС, суммарная погрешность будет меньше, чем при первом расчете. Далее, циклические расчеты (итерации) проводятся до тех пор, пока значения суммарной погрешности не будут ниже требуемой точности расчета.

Итерационный метод расчета ХТС обычно применяется для расчета относительно простых ХТС, т.к. применение данного метода для сложных ХТС является не достаточно эффективным, т.к. предусматривает последовательные приближения искомых параметров потоков. В связи с тем, что элементы ХТС, исходя из их физико-химической природы, могут функционировать лишь в заданных интервалах изменения параметров, применение итерационного метода иногда может быть невозможно, т.к. в процессе сходимости этого математического метода, значения технологических параметров могут выйти за пределы функционирования элементов ХТС. При расчете ХТС, имеющей несколько разрываемых потоков (наличие нескольких рециклов), применение итерационного метода вообще может быть достаточно проблематично, т.к. вследствие наличия технологических связей, итерационные процессы будут взаимосвязаны, что негативно повлияет на достижение решения для всей системы.

При расчете сложных ХТС, имеющих несколько разрываемых потоков, обычно применяются методы многомерной минимизации суммарной погрешности, описанные в специальной литературе (например /9/). Суть этих методов заключается в том, что в отличие от итерационного метода, искомые значения параметров потоков рассчитываются при проведении расчета, с помощью специальных математических методов с ограничениями, наличие которых не позволяет выйти за пределы функционирования технологических операторов (в процессе нахождения решения), что позволяет достичь сходимости намного быстрее и надежнее.

Как было указано выше, рецикл можно привести из замкнутого вида к разомкнутому виду путем разрыва одной из технологических связей, входящих в рецикл. На Рис.4.1г представлен вариант разрыва потока 2. В этом случае, имея начальные приближения параметров потока 2', сначала будет рассчитываться модуль В с определением параметров потоков 3 и 4, а затем модуль А с определением параметров потока 2. В отличие от предыдущего варианта, итерации будут проводиться по параметрам потока 2, а не потока 4. Вопросы выбора оптимальных вариантов перевода ХТС из замкнутого к разомкнутому виду будут рассмотрены далее.

Сравнение особенностей интегрального и декомпозиционного методов расчета ХТС представлены в Таблице 4.1.

Таблица 4.1.

Сравнительные характеристики интегрального и
декомпозиционного методов расчета ХТС.

	Интегральный метод
	Декомпозиционный метод

	Способ представления задачи

	Глобальная система уравнений
	Отдельные моделирующие блоки, стыкующиеся с помощью координирующей программы

	Способ решения задачи

	Совместное решение уравнений
	Последовательный расчет с использованием итерационного метода расчета, и, с предварительным анализом ХТС для выявления оптимальной последовательности расчета ХТС.

	Достоинства

	Возможность проведения расчета для любого набора неизвестных переменных
	Меньшее количество вычислений, наглядность

	Недостатки

	Большая размерность единой системы уравнений наряду с отсутствием надежных методов решения смешанных систем линейных, нелинейных и дифференциальных уравнений большой размерности. Уникальность каждой системы уравнений.
	Трудность построения оптимального алгоритма расчета ХТС.

	Рекомендации

	Применять только при расчетах упрощенных ХТС
	Применять для расчета ХТС произвольной сложности.


4.2. Анализ структуры ХТС

При рассмотрении основных методов расчета ХТС было показано, что декомпозиционный метод расчета имеет ряд преимуществ и может использоваться для расчета ХТС произвольной сложности. Однако в этом случае, при расчете замкнутой ХТС, возникают проблемы с определением оптимальной последовательности расчета. Так как ХТС замкнутая, то произвести ее непосредственный расчет без перевода из замкнутого в разомкнутый вид – невозможно, поэтому в данном случае следует говорить об определении оптимального множества разрываемых потоков, позволяющих с минимальным количеством вычислений рассчитать ХТС произвольной сложности.

Применительно к ХТС произвольной сложности, перед ее расчетом необходимо решить следующие задачи:

- определить наличие в ХТС групп аппаратов, рассчитываемых совместно (комплексов) и выделить эти комплексы;

- определить предварительную последовательность расчета комплексов и аппаратов, не входящих в комплексы;

- для каждого комплекса определить оптимальное множество разрываемых потоков и последовательность расчета комплекса;

- определить окончательную последовательность расчета всей ХТС.

Совокупность указанных задач и называется анализом структуры ХТС.

4.2.1. Представление ХТС в виде графов, матриц и таблиц.

Структуру ХТС обычно рассматривают в терминах теории графов, т.е. в виде ориентированного графа, вершины которого соответствуют аппаратам, а дуги – потокам (например, так как на Рис.4.2). На Рис.4.2 номера вершин обозначены большим курсивом (справа сверху от вершины), а номера потоков – малым прямым шрифтом (под линией соответствующего потока).
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Рис.4.2. Представление ХТС в виде ориентированного графа
Последовательность сцепленных дуг, позволяющая пройти от одной вершины к другой, называется путем. Путь можно обозначить как через последовательность дуг, так и через последовательность вершин. Путь, начальная вершина которого совпадает с конечной, причем каждая вершина, за исключением начальной, проходится только один раз, называется контуром. Например, на Рис.4.2 имеются три контура (по вершинам): 2-3-4-2, 3-4-3 и 6-7-6.

Комплексом, называется часть графа, вершины которого обладают следующими свойствами:

- каждая из вершин и дуг комплекса входит в один из контуров графа;

- если вершина i входит в комплекс, то в этот комплекс входят также все вершины, входящие в контуры, которые содержат вершину i.

Например, на графе, представленном на Рис.4.2 имеются два комплекса (по вершинам): 2-3-4 и 6-7. В первый комплекс входят два контура (2-3-4-2 и 3-4-3), а во второй – один (6-7-6).

Представленная на Рис.4.2 схема движения материальных потоков (граф) является достаточно простой, и, поэтому позволяет проводить свой анализ без применения каких либо программных продуктов. В случае более сложной схемы, проводить анализ становится затруднительно, т.к. при поиске оптимального множества разрываемых потоков комплексов необходимо проводить анализ достаточно большого количества информации и быстродействия. При использовании для анализа структуры ХТС специальных алгоритмов возникает проблема ввода в компьютер структурной схемы, т.е. ее формализация в каком либо числовом виде. В зависимости от выбранного способа анализа, структуру ХТС обычно формализуют в виде матрицы смежности или в виде списка смежности.

Матрица смежности представляет собой двоичную таблицу, количество строк и столбцов которой равны количеству вершин графа. Для учета входных и выходных потоков матрицу смежности добавляют нулевой строкой и столбцом, учитывая как нулевую вершину – окружающую среду. В случае если между двумя вершинами есть связь, то элементу матрицы смежности, находящемся на пересечении столбца и строки с соответствующими номерами вершин, присваивается значение "1", а в случае отсутствия связи – "0". Например, для графа, представленного на Рис.4.2 можно составить следующую матрицу смежности:

	
	0
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	0
	0
	1
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	1
	0
	0
	1
	0
	0
	1
	0
	0

	2
	0
	0
	0
	1
	0
	0
	0
	0

	3
	0
	0
	0
	0
	1
	0
	0
	0

	4
	0
	0
	1
	1
	0
	1
	0
	0

	5
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	6
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	1

	7
	1
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0


Рис.4.3. Матрица смежности
Список смежности для графа, представленного на Рис.4.2 можно представить в виде:

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12

	0
	1
	1
	2
	3
	4
	4
	4
	5
	7
	6
	7

	1
	2
	5
	3
	4
	3
	2
	5
	6
	6
	7
	0


Рис.4.4. Список смежности
В данном списке, первая строка матрицы обозначает номер связи графа. Во второй строке указывается номер вершины, откуда указанная связь выходит, а в третьей – в какую вершину графа связь входит.

Кроме списка смежности, связи графа можно представить в таблицах связей. Например, для графа, представленного на Рис.4.2 таблицы связей будут выглядеть следующим образом:

	Таблица А
	
	
	Таблица В

	1
	2
	5
	
	
	
	
	1
	0
	

	2
	3
	
	
	
	
	
	2
	1
	4

	3
	4
	
	
	
	
	
	3
	2
	4

	4
	2
	3
	5
	
	
	
	4
	3
	

	5
	6
	
	
	
	
	
	5
	1
	4

	6
	7
	
	
	
	
	
	6
	5
	7

	7
	6
	
	
	
	
	
	7
	6
	


Рис.4.5. Таблицы связей
Таблица А называется таблицей входных связей, в таблицу В – таблицу выходных связей. В первом столбце таблицы А указываются все вершины графа, а в последующих – номера вершин графа, куда идут связи из соответствующих номеров вершин, указанных в первом столбце таблицы. В таблице В указываются номера вершин графа, откуда идут связи в соответствующие номера вершин, указанные в первом столбце таблицы В.

Модификацией А и В таблиц связи являются NA и NB таблицы связей, отличающихся от А и В таблиц тем, что в них указываются номера входящих и выходящих в заданную вершину связей:

	Таблица NА
	
	
	Таблица NВ

	1
	2
	3
	
	
	
	
	1
	1
	

	2
	4
	
	
	
	
	
	2
	2
	7

	3
	5
	
	
	
	
	
	3
	4
	6

	4
	6
	7
	8
	
	
	
	4
	5
	

	5
	9
	
	
	
	
	
	5
	3
	8

	6
	11
	
	
	
	
	
	6
	9
	10

	7
	10
	12
	
	
	
	
	7
	11
	


Рис.4.6. Модифицированные таблицы связей
Из указанных способов формализации ХТС сложно выбрать один, т.к. все способы одинаково хорошо выполняют свои функции и могут использоваться без каких либо ограничений для формализации и ввода в компьютер структуры ХТС любой сложности. Основным критерием выбора того или иного способа формализации ХТС является выбранный алгоритм поиска оптимального множества разрываемых связей с целью перевода ХТС из замкнутого в разомкнутый вид.

4.2.2. Определение оптимальной последовательности расчета ХТС.

Задача определения оптимальной последовательности расчета ХТС завершает анализ структуры ХТС и выполняется в два этапа. На первом этапе производят анализ структуры ХТС в целом с выделением комплексов ХТС и определением предварительного порядка расчета ХТС, а также определяют все контуры, входящие в выделенные комплексы. На втором этапе производят анализ структуры комплексов, определяют связи, разрыв которых позволяет перевести комплексы к разомкнутому виду, и определяют окончательную последовательность расчета ХТС.

Существует множество различных алгоритмов выделения комплексов, которые связаны с вариантом формализации ХТС. Обычно, данные алгоритмы связаны с матричными операциями, и с дальнейшим преобразованием получившихся матриц с помощью логических операций. Данные методы достаточно хорошо разработаны и подробно представлены в литературе. В связи с тем, что специалист, проводящий анализ структуры ХТС обычно автоматически использует уже готовые разработки, в настоящем конспекте лекций данные методы не приводятся.

В отличие от методов выделения комплексов, алгоритмы поиска оптимального множества разрываемых связей комплекса, не имеют однозначного решения, т.к. сама структура графа не содержит информацию об особенностях его связей.

Понятие параметричности связи (потока), т.е. количества параметров, характеризующим поток в конкретном рассмотрении, является обобщающим, и связано как со свойствами потока, так и с алгоритмом расчета модулей, откуда интересующая связь выходит и куда направлена. При поиске оптимального множества разрываемых связей необходимо учитывать правило: суммарная параметричность разрываемых связей комплекса должна быть минимальна. Рассмотрим понятие параметричности на примере.

В качестве примера рассмотрим схему движения материальных потоков в радиантной части котла с естественной циркуляцией (Рис.4.7).
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Рис.4.7. Принципиальная технологическая схема котла
В соответствии с технологической схемой, питательная вода из барабана котла (4) по опускным трубам (1) подается в коллектор (2), а затем распределяется по испарительным трубам (3). Образовавшаяся в испарительных трубах паровая фаза за счет разности плотностей поднимается вместе с жидкостью вверх, в барабан. В барабане котла сухой насыщенный пар сепарируется от жидкости и подается потребителю. Расход пара компенсируется подачей питательной воды таким образом, чтобы уровень в барабане котла оставался постоянным. Операторная схема и граф указанной технологической схемы представлены на Рис.4.8.
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Рис.4.8. Операторная схема (а) и граф схемы (б) котла
Граф, представленный на рисунке имеет один комплекс, включающий потоки 1, 2 и 3, входящие в один контур. Перед тем, как определить количество параметров, которыми можно охарактеризовать состояние потоков, входящих в комплекс, рассмотрим фазовое состояние потоков: 1 – Жидкость, 2 – Пар+Жидкость, 3 – Жидкость. Для того, чтобы охарактеризовать состояние жидких потоков (1 и 3), состоящих из воды, необходимо знать их: общий расход и температуру. Для того, чтобы охарактеризовать параметры парожидкостного потока (2), необходимо знать: общий расход, температуру и долю паровой фазы (степень сухости). Кроме того, так как в системе есть барабан, т.е. модуль, где достигается парожидкостное равновесие, то необходимо знать давление каждого потока. Однако можно допустить, что в котле (т.е. для всех потоков) происходит изобарный процесс, поэтому давление из параметров потоков можно исключить.

Таким образом, параметричность потоков (количество характеризующих в данном рассмотрении параметров) будет следующая:

	Поток
	Параметричность

	1
	2

	2
	3

	3
	2


В соответствии с правилом выбора разрываемых потоков "суммарная параметричность разрываемых связей комплекса должна быть минимальна" можно заключить, что для перевода комплекса из замкнутого в разомкнутое состояние, можно разорвать поток 1 или 3.

При разрыве потока 1, входными в данную ХТС потоками будут потоки: 5 и 1', а выходными: 4 и 1, причем, при достижении решения, расход и температура потоков 1 и 1' должны быть одинаковые. Для обеспечения возможности расчета ХТС, в место разрыва будет установлен итерационный блок ИБ (см.Рис.4.9), основными задачами которого будут: определение суммарной погрешности по изменяющимся в процессе расчета параметрам (расходу и температуре) потоков 1 и 1', и определение параметров потока 1' при известных параметрах потока 1 в соответствии с выбранным математическим методом сходимости.
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Рис.4.9. Операторная схема с итерационным блоком
Так как параметричность характеризует количество параметров, которые могут изменяться, то решение ХТС декомпозиционным методом будет происходить до тех пор, пока величина суммарной погрешности (Err), с учетом заданных весовых коэффициентов (wG, wTи т.д.), не будет меньше или равна заданной точности расчета (Eps):
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Величины весовых коэффициентов обычно выбираются таким образом, чтобы уравнять вклад различных по абсолютной величине значений параметров в ошибку.

Следует отметить, что в случае разрыва потока 2, имеющего большую параметричность, точность расчета комплекса необходимо будет рассчитывать не по двум параметрам (G и T), а по трем (G, T и X), что значительно сложнее и потребует больших затрат на достижение решения. Кроме того, необходимо учесть, что всегда существуют математические проблемы сходимости расчета систем вне зависимости от способа их расчета.

При расчете более сложных ХТС достаточно часто встречаются случаи, когда комплекс имеет более одного контура, и один из потоков является общим (см.Рис.4.10).
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Рис.4.10. Иллюстрация комплекса, имеющего два контура
Для разрыва контура 2-3-4-2 (по вершинам), в зависимости от параметричности потоков, можно разорвать любой из потоков: 4, 5 или 7. Для разрыва контура 3-4-3 (по вершинам), в зависимости от параметричности потоков, можно разорвать поток 5 или 6. Таким образом, поток 5 является общим, следовательно, при его разрыве одновременно будут разорваны оба контура. При этом можно утверждать, что параметричность одного потока всегда будет меньше суммарной параметричности двух потоков, которые необходимо было бы разорвать при разрыве двух контуров. В случае более сложной структуры комплекса (три и более контуров комплекса имеют один общий поток), последнее утверждение уже не будет вызывать сомнений.

Таким образом, можно сформулировать следующие правила перевода комплекса из замкнутого вида к разомкнутому (разрыва потоков):

1. В комплексе всегда разрывается множество потоков, имеющих наименьшую суммарную параметричность;

2. Если в комплексе имеются потоки, одновременно входящие в несколько контуров комплекса, то эти потоки могут быть разорваны без дополнительного анализа величины их параметричности.

После определения оптимального множества разрываемых контуров, суммарная параметричность которых минимальна, появляется возможность определить окончательную последовательность расчета всей ХТС с учетом разрываемых потоков, т.е. с учетом выходящих из итерационных блоков потоков, которые для ХТС переведенной из замкнутого к разомкнутому виду также будут входными. Далее, окончательная последовательность расчета ХТС передается в координирующее программное обеспечение, которое позволяет составить из модулей базы данных составить ХТС заданного вида и произвести ее расчет.

4.3. Детерминированные и статистические модели элементов ХТС.

Ранее было отмечено, что в связи с большей наглядностью, меньшим количеством вычислений и ограниченным количеством модулей, алгоритмы расчета которых хорошо известны, наибольшее распространение получил декомпозиционный метод расчета ХТС, заключающийся в последовательном расчете ХТС от модуля к модулю.

Ввиду сложности технологических процессов при разработке их математических моделей обычно вводят ряд упрощающих допущений. Например, для описания структуры потока в аппарате часто используют два предельных режима: идеального вытеснения и идеального смешения. В качестве допущений может приниматься постоянство температуры или давления в определенной зоне аппарата, постоянство скорости потока или скорости химической реакции и т.д. При этом, структура и степень детализации математического описания для одноименных модулей может быть различная, и зависит от целей их использования, объема информации, положенной в основу модели, и других факторов.

Когда процесс достаточно сложен, его рассматривают как "черный ящик", т.е. анализируют только взаимосвязь входных и выходных параметров, не рассматривая физико-химические закономерности самого процесса. В этих случаях на основании экспериментальных данных с помощью статистических методов строят регрессионную модель процесса (зависимости выходных параметров от входных), адекватно описывающую реальный технологический объект на некотором интервале изменения его параметров. Таким образом, различают два типа моделей: детерминированные и статистические.

Детерминированные или физико-химические математические модели отражают закономерности процессов, протекающие в элементах ХТС. При разработке таких моделей используют законы сохранения массы и энергии, законы переноса вещества, энергии и импульса, закономерности кинетики протекающих химических реакций, гидродинамику потоков и т.д. При составлении математических моделей процессов используется блочный принцип построения моделей, согласно которому математическое описание объекта в целом получают как совокупность описаний отдельных элементарных процессов, протекающих в рассматриваемом объекте.

Построенную математическую модель проверяют на адекватность экспериментальным данным, и, в случае необходимости, корректируют ее параметры. Затем разрабатывают алгоритм решения уравнений и формируют модуль в виде соответствующей программы для компьютера.

В настоящее время существует специализированное программное обеспечение, содержащее в своих базах данных адекватные математические модели различных процессов. Более подробно такие программные продукты будут рассмотрены в следующих главах.

Статистические модели элементов ХТС не включают детальное описание закономерностей процессов, происходящих в моделируемых объектах. Обычно математическое описание элемента строится в виде регрессионных зависимостей выходных параметров объекта от входных переменных и представляет собой адекватные линейные и нелинейные полиномиальные уравнения. Коэффициенты этих уравнений находят путем обработки данных полного факторного или пассивного эксперимента, что позволяет значительно сократить трудоемкость составления модели и все расчетные процедуры.

Рассмотрим способы построения детерминированных и статистических моделей элементов ХТС более подробно.

4.4. Основы построения детерминированных математических моделей элементов ХТС

Как было сказано выше, детерминированные или физико-химические математические модели отражают теоретические закономерности процессов, протекающие в элементах ХТС. При разработке таких моделей используют законы сохранения массы и энергии, законы переноса вещества, энергии и импульса, закономерности кинетики протекающих химических реакций, гидродинамику потоков и т.д. В связи со сложностью реальных технологических процессов, при разработке их математических моделей обычно вводят ряд допущений, упрощающих описание реального процесса, и позволяющих применить блочный принцип построения моделей, согласно которому математическое описание объекта в целом получают как совокупность описаний отдельных элементарных процессов, протекающих в рассматриваемом объекте. Рассмотрим основы построения детерминированных математических моделей процессов на некоторых примерах.

Модуль смесителя:
Модуль смесителя является одним из наиболее простых модулей. В соответствии с исходной задачей, два потока вещества, имеющие расходы G1 и G2(моль/сек), температуры T1 и T2 (град.К), составы X1i и X2i(мольные доли), теплоту Q1 и Q2(Вт) подаются в смеситель, откуда выходит один поток с расходом G3, температурой T3, составом Х3i и теплотой Q3(см.Рис.4.11).
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Рис.4.11. Схема модуля смесителя

Физико-химическая модель смесителя предназначена для расчета материального и теплового балансов процесса смешения двух потоков вещества. Существуют модули для смешения нескольких потоков вещества, но они являются расширенной модификацией смесителя для смешения двух потоков.

Обычно при составлении упрощенной детерминированной модели принимаются некоторые допущения. Для смесителя, допущения будут следующие:

1) Структура потока в аппарате соответствует режиму идеального смешения;
В противном случае, поток на выходе смесителя будет не полностью перемешанный, и, в таком случае необходимо будет либо усложнять модель с учетом коэффициента перемешивания, либо усложнять модель с учетом гидродинамики потоков в аппарате. Это может быть не оправдано по удельным затратам времени на разработку модели, а при неполном учете в модели всех протекающих физико-химических явлений приводить к значительным ошибкам.

2) Процесс смешения – адиабатический, не учитывается теплота смешения;
В противном случае необходимо учитывать процессы подвода и отвода теплоты, а также теплоту смешения, выделяющуюся при смешении веществ (в особых случаях, в тепловом балансе смесителя требуется учитывать теплоту смешения).

3) Все потоки имеют одно фазовое состояние;
В противном случае модель нужно будет значительно усложнить, т.к. необходимо использовать смеситель, имеющий 2 или 3 выходных потока (газ, жидкость и твердое), т.к. одним потоком невозможно одновременно выразить различные фазовые состояния, будет необходимо учитывать фазовое равновесие в системе твердое-жидкость-газ, и условия его установления, а также тепловой баланс процессов установления фазового равновесия.

4) Давление входных и выходных потоков – одинаковое;
При изменении давления могут возникнуть условия, приводящие к изменению фазового состояния (см.выше).

При соблюдении всех указанных выше допущений рассмотрим уравнения, входящие в основу математического описания модели смесителя.

Общее уравнение материального баланса запишется:
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С использованием уравнения материального баланса для вещества можно рассчитать состав выходного потока:
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, при i=1…k [4.3]

При составлении материального баланса особое внимание требуется обратить на единицы измерения расходов и составов. Обычно рекомендуется использовать мольный расход [моль/сек] и состав [%мольн.] или массовый расход [кг/сек] и состав [%масс.] или, при смешении газовых потоков, объемный расход при нормальных термодинамических условиях (0ОС и 1 атм), т.е. [нм3/сек], и объемный состав [%об.]. 

Следует отметить, что при расчетах состав потока обычно используется не в процентах, а в долях (сумма = 1), а использование различных единиц измерения для расхода и состава недопустимо.

Общее уравнение теплового баланса запишется:
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При неизвестной теплоте потока, она может быть рассчитана на основании материального баланса по уравнению:
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где СР – удельная изобарная теплоемкость потока (смеси веществ), которая рассчитывается по правилу аддитивности:
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где СРi – изобарная теплоемкость i-го компонента потока, которая может быть рассчитана по уравнению:
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коэффициенты a, b, c и d которого для i-го вещества берутся из справочника.

Температура выходного потока рассчитывается методом итераций:
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Модуль делителя:
Модуль делителя является одним из наиболее простых модулей. В соответствии с исходной задачей, поток вещества, имеющий расход G1 (моль/сек), температуру T1 (град.К), составы X1i (мольные доли) и теплоту Q1 (Вт) подается в делитель, откуда выходят два потока с расходами G2 иG3, температурами T2 и T3, составами X2i и Х3i и теплотой Q2 и Q3(см.Рис.4.12).
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Рис.4.12. Схема модуля делителя

Физико-химическая модель делителя предназначена для расчета материального и теплового балансов процесса деления одного потока вещества на два потока. Существуют модули для деления потока на большее количество потоков, но они являются расширенной модификацией делителя на два потока.

Для делителя, допущения будут следующие:

1) Состав, температура и давление выходных потоков равны составу, температуре и давлению входного потока;

2) Все потоки имеют одно фазовое состояние.

Известно два способа деления потока. Для ПЕРВОГО способа требуется знать расход первого выходящего потока, а для ВТОРОГО – коэффициент деления потока. В зависимости от типа связанного с делителем оборудования, применяться могут оба способа, однако ПЕРВЫЙ способ имеет ограничения, которые заключаются в том, что используются абсолютные значения, а не относительные. Например, в процессе расчетов, расход входящего потока будет меньше заданного расхода первого выходящего потока, т.е. второй выходящий поток будет иметь отрицательный расход, что невозможно. ВТОРОЙ способ более стабильный в расчетах, т.к. используются относительные значения, однако, в зависимости от типа связанного с делителем оборудования, использование фиксированного коэффициента деления может не соответствовать реальной ХТС.

Для реализации ПЕРВОГО способа необходимо знать: расход G1 (моль/сек), температура T1 (град.К), состав X1i (мольные доли) и теплота Q1 (Вт), также расход первого выходящего потока G2.

Основное уравнение материального баланса запишется:

[image: image36.png]


[4.9]

Исходя из допущения, состав выходных потоков будет равен составу входного потока:
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, при i=1…k [4.10]

Теплоты выходящих потоков могут быть рассчитаны пропорционально расходам выходящих потоков (температура и состав выходящих потоков равны входящему) или рассчитаны на основании материального баланса по уравнению:
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где СР – удельная изобарная теплоемкость потока (смеси веществ), которая рассчитывается по правилу аддитивности:
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где СРi – изобарная теплоемкость i-го компонента потока, которая может быть рассчитана по уравнению:
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коэффициенты a, b, c и d которого для i-го вещества берутся из справочника.

Для реализации ВТОРОГО способа расчета должны быть известны: расход G1 (моль/сек), температура T1 (град.К), состав X1i (мольные доли) и теплота Q1 (Вт), также задан коэффициент деления входящего потока Kf (в соответствии с обозначениями на Рис.4.3, Kf = G2/G1).

В данном случае расходы выходящих из делителя потоков могут быть рассчитаны по формулам:
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Далее, алгоритм расчета не отличается от алгоритма ПЕРВОГО способа расчета, приведенного выше.

Модуль теплообменника:
В отличие от модулей смесителя и делителя, модуль теплообменника не является столь простым, т.к. при изменении температуры потоков возможно изменение их фазового состояния, а, следовательно, при расчете необходимо учитывать такие изменения. В связи с этим, например, только для систем газ-газ, жидкость-жидкость и газ-жидкость различают следующие модели теплообменников:

1) Теплообменник газ-газ или жидкость-жидкость без фазовых переходов (нагреватели и холодильники);

2) Теплообменник газ-газ или жидкость-жидкость с фазовым переходом (для системы газ-газ он называется конденсатор, а для системы жидкость-жидкость – испаритель, также существует более сложный вариант, когда тепло от конденсирующегося газа используется для испарения жидкости);

Кроме того, так как на процесс расчета теплообменника оказывает влияние его конструкция, то для каждого указанного выше типа теплообменников различают следующие модели:

1) Противоточный ("холодный" и "горячий" агенты идут навстречу друг другу, т.е. противотоком);

2) Прямоточный ("холодный" и "горячий" агенты идут параллельно, т.е. прямотоком);

3) Перекрестноточный (промежуточный вариант между указанными выше);

4) Одноходовой или многоходовой теплообменники (в многоходовых теплообменниках часть труб работает в режиме противотока, а часть – в режиме прямотока, или в многоходовом перекрестноточном теплообменнике жидкость или газ по трубам может двигаться по ходу или против хода потока в межтрубном пространстве);

5) Варианты, когда один из агентов (или оба агента) движется за счет естественной конвекции, которые, по интенсивности перемешивания потока за счет естественной конвекции, в свою очередь делятся на горизонтальные и вертикальные;

6) Теплообменники смешения ("холодный" и "горячий" агенты непосредственно контактируют друг с другом, например, в аппарате с насадкой).

И, наконец, теплообменники, различающиеся по режиму работы на:

1) периодические;

2) непрерывные.

Следует отметить, что согласно исходной задачи для модуля ХТС, требуется рассчитать параметры выходных потоков при известных параметрах входных потоков и параметров элемента ХТС (в случае теплообменника, при известной площади теплообмена и коэффициента теплопередачи), что соответствует проверочному расчету теплообменника. Однако иногда возникает необходимость рассчитать размеры теплообменника, входящего в ХТС. В таком случае необходимо использовать проектный расчет теплообменника.

В качестве примера рассмотрим проверочный расчет теплообменника-подогревателя для системы газ-газ, жидкость-жидкость или газ-жидкость с учетом следующих допущений:

- Одноходовой кожухотрубный теплообменник в стационарном режиме;

- Теплопередача не сопровождается изменением агрегатного состояния;

- Коэффициенты теплоотдачи для "холодного" и "горячего" потоков рассчитывается при начальных температурах теплоносителей;

- Схема движения потоков – противоточная;

- Потери теплоты отсутствуют.

Схема теплообменника представлена на Рис.4.13.
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Рис.4.13. Схема теплообменника

В соответствии с исходной задачей, для входного "горячего" потока известен расход GГН, температура ТГН, состав ХГН и теплота QГН., для входного "холодного" потока – расход GХН, температура ТХН, состав ХХН и теплота QХН. Кроме параметров потока, для теплообменника известны коэффициенты теплоотдачи для "холодного" и "горячего" потоков aХ и aГ, и площадь теплопередачи F.

В связи с тем, что фазового перехода не происходит, материальный баланс теплообменника запишется равенствами расходов и составов выходных потоков входным:
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В соответствии с тепловым балансом:
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или
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где, коэффициент теплопередачи:
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где, dСТ и lСТ – толщина и теплопроводность стенки

"движущая сила" теплопередачи:
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где DtБ и DtМ – большая и меньшая разности температур на входах и выходов теплообменника с учетом взаимного хода потоков, например, для противотока:
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т.е. DtБ = большее из (ТГН - ТГК), ( ТХК - ТХН) [4.22]

DtМ = меньшее из (ТГН - ТГК), ( ТХК - ТХН) [4.23]

Так как температуры "горячего" и "холодного" потоков на выходе теплообменника неизвестны, то провести простой расчет не представляется возможным, поэтому, можно рекомендовать проведение расчета методом перебора или минимизации в соответствии со следующим алгоритмом:

1. Задается некоторое первоначальное значение температуры "холодного" потока на выходе из теплообменника. Обычно: ТХК = ТХН+0,1;

2. При известной температуре "холодного" потока на выходе, его составе и расходе, по формуле [4.11] с учетом формул [4.12 и 4.13] рассчитывается его теплосодержание QХК;

3. С использованием формулы теплового баланса [4.18] рассчитывается тепловая нагрузка на теплообменник QТП и теплосодержание выходного "горячего" потока QГК;

4. По величине теплосодержания выходного "горячего" потока QГК определяется его температура (см. [4.7]) и движущая сила теплопередачи [4.21];

5. Определяется разность теплоты теплопередачи, рассчитанной в п.3 и по формуле основного уравнения теплопередачи [4.19];

6. Если разность, определенная в п.5, меньше заданной точности расчета, то расчет заканчивается. В противном случае температура выходящего "холодного" потока увеличивается на некоторое значение, и расчет повторяется с п.2.

При использовании математических методов минимизации, в п.4 необходимо добавить логические условия по анализу пересечения линий нагревания/охлаждения, т.е. чтобы температура "холодного" потока на входе и выходе теплообменника не была выше температуры "горячего" потока.

В заключение следует отметить, что кроме указанного алгоритма поверочного расчета теплообменника, существуют другие алгоритмы, приводящие к аналогичным результатам.

Из всего разнообразия теплообменного оборудования, исходя из начальных условий, выше был рассмотрен простейший вариант одноходового противоточного кожухотрубного теплообменника-подогревателя без учета фазовых переходов и потерь. При возникновении фазовых переходов расчет значительно усложняется, т.к. в данном случае требуется не только учитывать в тепловом балансе теплоту фазовых переходов, их полноту и "излом" линий нагрева/охлаждения, но и пересчитывать материальный баланс с учетом фазового равновесия и изменения состава и массы потоков вследствие фазовых переходов. Несомненно, данная задача является достаточно сложной и не универсальной, т.к. требует создания алгоритмов расчета для каждого конкретного случая.

Кроме рассмотренного выше интегрального подхода к расчету теплообменника, существует и дифференциальный подход, заключающийся в интегрировании дифференциальных уравнений материального и теплового баланса теплообменника по площади теплообмена с учетом всех нюансов. Основным преимуществом дифференциального подхода является отсутствие сложных методов учета всех особенностей теплопередачи для всего теплообменника и его универсальность, т.к. различные особенности теплообмена всегда учитываются в дифференциальных уравнениях для элементарной площади теплопередачи dF. Именно поэтому, данный подход используется большинством программных продуктов для расчета ХТС, речь о которых пойдет в последних главах.

В связи с относительно высокой сложностью алгоритмов расчета теплообменников с учетом фазовых переходов, модулей реакторов, модулей фазового равновесия, межфазного массообмена и т.д., в настоящем конспекте лекций они не приводятся. Полное описание алгоритмов расчета этих модулей, а также дополнительные алгоритмы расчета смесителя, делителя и теплообменника, можно найти в литературе по моделированию химико-технологических процессов.

4.5. Основы построения статистических моделей элементов ХТС

При разработке статистических моделей модулей ХТС не ставится задача детального описания закономерностей процессов, происходящих в объекте, т.к. его математическое описание строится в виде регрессионных зависимостей выходных параметров объекта от входных и представляет собой линейные или нелинейные полиномиальные уравнения. Коэффициенты полиномиальных уравнений находят путем обработки экспериментальных данных, полученных на производстве или на уточненной физико-химической модели объекта с использованием метода наименьших квадратов. Таким образом, подход к технологическому объекту как к "черному ящику", т.е. без учета процессов, проходящих внутри самого объекта, позволяет создать модель с минимальными затратами на сбор и обработку информации.

Суть метода наименьших квадратов заключается в том, что через ряд экспериментальных точек проводят такую зависимость (Y=f(X1,X2,Xm)), сумма квадратов отклонений которой от экспериментальных значений при соответствующих значениях X1, X2 и Xm – минимальна (см. Рис.4.14).
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Рис.4.14. Иллюстрация метода наименьших квадратов
Вид зависимости Y=f(X1,X2,Xm) может быть различный. Однако обычно зависимость Y=f(X1,X2,Xm) представляет собой полином:
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где ai – коэффициенты полинома;

Xi – изменяемые факторы;

m – количество факторов.

Коэффициенты полинома ai, при которых сумма квадратов разностей экспериментальных (YiЭ) и расчетных (YiР) значений будет минимальна (уравнение 4.25), могут быть рассчитаны с использованием различных математических методов (решение системы линейных уравнений, минимизации и т.п.).
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Следует отметить, что метод наименьших квадратов достаточно широко используется при обработке экспериментальных данных, т.к. позволяет не только определять параметры полиномиальных зависимостей, описывающих работу объекта, и не имеющих физического смысла, но и уточнять параметры физико-химических моделей.

Например, при расчете коэффициента теплопередачи (уравнение 4.21) используются коэффициенты теплоотдачи (aХ и aГ), зависящие от параметров движения потока горячего и холодного теплоносителей, которые можно рассчитать по критериальным зависимостям, которые являются разновидностями физико-химических моделей:
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где параметры A, B, C и D находятся в результате обработки экспериментальных данных методом наименьших квадратов.

В качестве другого примера можно привести уравнение зависимости константы скорости химической реакции паровой конверсии монооксида углерода для железохромовых катализаторов в интервале температур 400-500ОС, лежащей в основе физико-химической модели реактора:
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где значения коэффициентов: "34000", "4,57" и "10,2" также были найдены путем обработки данных эксперимента по изучению кинетики паровой конверсии монооксида углерода методом наименьших квадратов.

Еще одним примером может быть полиномиальное уравнение зависимости изобарной теплоемкости от температуры (уравнение 4.13), использующееся в физико-химической модели. Коэффициенты этого уравнения были также получены обработкой экспериментальных данных методом наименьших квадратов.

Кроме указанных, можно привести еще множество аналогичных примеров, где понятия статистическая модель и физико-химическая модель достаточно тесно переплелись между собой. Однако следует отметить, что грань между физико-химическими и статистическими моделями весьма тонка, т.к. по сути, различия зависят только от глубины рассмотрения процессов, происходящих в реальном объекте и полноты их математического описания.

Особенность физико-химических моделей заключается в том, что при их использовании процесс рассматривается на двух уровнях: нижнем – уровне изменения параметров процессов и свойств потоков, и, верхнем – уровне, описывающем особенности процессов.

Например, уравнение Аррениуса достаточно широко используется как зависимость константы скорости различных химических реакций от температуры:
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где коэффициенты k0 и EАКТ (имеющие физический смысл) могут быть определены, например для процесса паровой конверсии метана, обработкой экспериментальных данных методом наименьших квадратов. Для другого процесса коэффициенты и EАКТ будут иметь другие значения, но вид самого уравнения останется прежним. Более того, экспериментально и теоретически доказано, что, например, при снижении активности катализатора величина энергии активации (EАКТ) останется неизменной, а изменится только параметр k0. Таким образом, зная общий вид физико-химической зависимости и значения двух констант, появляется возможность описания достаточно сложной зависимости константы скорости от температуры в широком интервале изменения параметров процесса.

В случае использования статистических моделей объект рассматривается как единое целое без детализации происходящих в нем процессов, т.е. в виде "черного ящика", для которого определяются функции преобразования входных параметров в выходные. Данные функции преобразования могут иметь различный вид даже для одинаковых технологических объектов, т.к. не имеют какого либо физического смысла. Например, статистическая модель созданная для аппарата паровоздушной конверсии метана в производстве аммиака на ОАО "Минеральные удобрения" (г.Пермь) не может использоваться для аналогичной установки паровоздушной конверсии метана в производстве аммиака ОАО "Азот" (г.Березники). Более того, если установка, для которой была составлена статистическая модель, перейдет в режим работы, параметры которого не использовались при составлении модели, то ее статистическая модель должна быть построена заново, т.к. применение статистической модели ограничено пределами варьирования входных и выходных параметров в пределах данных, использовавшихся при составлении модели (см.Рис.4.15), т.е. в пределах, для которых была доказана ее адекватность реальному объекту.
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Рис.4.15. Иллюстрация пределов применимости статистической модели
На Рис.4.5. видно, что зависимость выходного параметра (Y) от входного (Xm) удовлетворительно описывает экспериментальные точки лишь в пределах варьирования входного параметра от Xmin до Xmax, и выходного параметра от Ymin до Ymax. За пределами варьирования параметров зависимость может проходить произвольно. Таким образом, в отличие от физико-химической модели, статистическая модель не может быть экстраполирована за пределы варьирования параметров. Для расширения параметров варьирования необходимо собрать дополнительные данные и заново составить модель.

Обычно к статистическим моделям относят модели, полученные обработкой данных активного (факторного) или пассивного эксперимента на реальном объекте или с помощью адекватной модели. В случае активного факторного эксперимента, если наблюдаются линейные зависимости между выходными и входными переменными, то используются планы первого порядка: полный факторный эксперимент (ПФЭ) и дробный факторный эксперимент (ДФЭ). В случае, если зависимости между выходными и входными переменными активного факторного эксперимента имеют явно нелинейный характер, то для получения математического описания объекта используют композиционные планы второго порядка, например, ортогональный центральный композиционный план (ОЦКП). При обработке данных пассивного эксперимента получают регрессионное уравнение, сложность которого определяется в зависимости от сложности объекта, количества исходных данных и требуемой точности.

ПФЭ по сравнению с пассивными статистическими методами получения математического описания модели имеет преимущество в том, что позволяет при минимальном количестве опытов получить максимум информации об объекте. Однако ПФЭ в основном применяется для получения статистической модели объекта на основе его физико-химической модели или в случае, если на установке имеется возможность планировать изменение технологических режимов без ущерба для производства. Еще одним условием использования ПФЭ является существенность и взаимная независимость исходных параметров.

В общем виде, уравнение регрессии объекта может быть представлено с помощью полинома:
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где ai – коэффициенты полинома;

Xi – изменяемые факторы;

m – количество факторов.

В ПФЭ все факторы варьируются на двух уровнях: верхнем (обозначается: +1) и нижнем (обозначается: -1). При проведении экспериментов реализуются всевозможные комбинации факторов на выбранных уровнях. Для учета взаимного влияния двух факторов используют их парные произведения. В этом случае, количество серий опытов может быть подсчитан по формуле:

N=2m [4.30]

Пример матрицы планирования двухфакторного эксперимента представлен в Таблице 4.2.

Таблица 4.2

Матрица планирования двухфакторного эксперимента

	№ серии экспериментов
	Факторы
	Х1.Х2

	
	Х1
	Х2
	

	1
	+1
	+1
	+1

	2
	+1
	-1
	-1

	3
	-1
	+1
	-1

	4
	-1
	-1
	+1


При обработке результатов ПФЭ определяются коэффициенты регрессионного уравнения, дисперсия адекватности, дисперсия среднего, критерий Фишера, по которому определяется адекватность регрессионного уравнения и т.д. По окончании обработки данных делается вывод об адекватности модели. В случае, если модель неадекватна, то, например, изменяют исходные данные, изменяют вид регрессионного уравнения, и проводят обработку заново.

Однако методы обработки данных активного эксперимента не всегда применимы для создания моделей модулей ХТС на основании производственных данных, т.к. в условиях реальной промышленной установки достаточно сложно соблюсти требуемые интервалы варьирования параметров, заданные в плане. Именно поэтому, наибольшее распространение для создания статистических моделей модулей ХТС получили методы обработки производственных данных методом пассивного эксперимента.

Для получения статистической модели на основе обработки данных пассивного эксперимента, сбор данных производят с действующей установки и представляют их в виде, представленном на Таблице 4.3.

Таблица 4.3.

Форма представления исходных данных
	№ п/п (1…N)
	Факторы (1…К)
	Отклик Y

	
	Х1
	Х2
	…
	ХК
	

	1
	X11
	X21
	…
	XK1
	Y1

	2
	X12
	X22
	…
	XK2
	Y2

	3
	X13
	X23
	…
	XK3
	Y3

	…
	…
	…
	…
	…
	…

	N
	X1N
	X2N
	…
	XKN
	YN


Выше было указано, что статистическая модель "работает" лишь в пределах варьирования параметров, поэтому сбор исходных данных необходимо производить для всех установившихся режимов работы установки в максимально широких пределах их варьирования. Обычно, план изменения параметров разрабатывают с помощью методов, принятых в ПФЭ, т.к. данные методы позволяют получить максимальную информацию об объекте с минимальным количеством изменений параметров.

При сборе данных следует учитывать принцип: чем больше собрано данных – тем лучше. Особое внимание следует обратить на режим работы установки, т.к. составить статистическую модель элемента технологической установки возможно лишь для стационарных режимов ее работы. Однако, реально, после изменения каких-либо параметров, стационарный режим работы установки достигается только через определенное время. Более того, если установка не имеет АСУ, то процесс достижения ей стационарного режима работы может тормозиться за счет переходных процессов. Именно поэтому, перед началом сбора данных нужно максимально снизить влияние системы управления обследуемого элемента установки на изменение режимов его работы, например, переводом элемента установки на ручное управление. Если перевод на ручное управление невозможен, то в этом случае необходимо по окончании изменения параметров технологического режима определить время стабилизации режима работы установки, и начинать сбор данных только по истечении этого времени.

В связи с тем, что основным режимом работы любой технологической установки является динамический режим, т.е. установка постоянно находится в процессе перехода из одного состояния в другое (вопрос лишь заключается в скорости данного перехода), при сборе текущих технологических параметров необходимо по величинам расхода, температуры, состава и т.д. определить примерное время перехода установки к стационарному (псевдостационарному) режиму после изменения какого-либо параметра ее работы, и, начинать сбор данных только по истечении этого времени.

В соответствии с Табл.4.3, факторами называются входные переменные (ХKN), а откликом – выходной параметр (YN). Например, откликом может быть концентрация вещества на выходе из реактора, а факторами – температура, давление, исходные концентрации реагентов, время пребывания и т.п. При наличии нескольких выходных параметров составляют несколько исходных таблиц и составляют несколько регрессионных уравнений.

Уравнение, описывающее функцию отклика (Y) обычно представляется в виде ряда Тейлора для многомерной функции. Это уравнение называется уравнением регрессии:
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где YP – расчетное значение функции отклика

ХК – значения параметров, при которых рассчитывается функция отклика

В связи с высокой сложностью регрессионного уравнения, обработку экспериментальных данных начинают с использованием более простого уравнения, включающего только линейные члены. Далее, при неудовлетворительном результате, переходят к более сложным уравнениям, включающим квадратичные, перекрестные, кубические и более сложные члены. Однако при выборе вида уравнения следует учесть, что с увеличением сложности регрессионного уравнения снижается вероятность того, что в результате расчетов удастся получить гладкую зависимость даже в пределах варьирования параметров, поэтому обычно ограничиваются небольшим числом членов уравнения 4.30. Это связано с тем, что адекватная зависимость, имеющая множество локальных минимумов и максимумов в пределах варьирования параметров не пригодна для целей оптимизации и анализа (см.Рис.4.16), т.к. данная зависимость противоречит физической природе реального объекта (в природе, за редким исключением, все свойства объектов имеют плавные зависимости).
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Рис.4.16. Иллюстрация недопустимого вида статистической модели
В случае если количество параметров, реально влияющих на работу объекта велико, то необходимо рассмотреть физико-химическую сущность объекта и провести его инженерный анализ. По результатам анализа объекта, в зависимости от лежащих в основе объекта физико-химических зависимостей, и от характера данного влияния, необходимо провести комбинирование (объединение) влияющих параметров в минимальное количество факторов и перестроить таблицу факторов.

Например, уравнение регрессии, включающее линейные, перекрестные и квадратичные члены для двух факторов запишется:
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Данное уравнение регрессии будет линейно относительно коэффициентов регрессии (bJ) в случае, если уравнение упростить, т.е произвести замену факторов:
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Более того, если ввести фактор х0=1, то в общем виде, уравнение регрессии примет вид:

[image: image63.png]


[4.34]

Таким образом, т.к. в уравнение 4.34 факторы входят линейно и независимо, то под значением фактора ХJ могут быть скрыты и более сложные выражения, чем линейные, перекрестные или степенные члены. Таким образом, уравнение может иметь любой реальный вид, а выражение, скрытое за фактором ХJ может быть выбрано не случайно, а на основе теоретических соображений с учетом того, чтобы получаемая зависимость имела наиболее гладкий вид.

Расчет коэффициентов регрессионного уравнения bJ осуществляется методом наименьших квадратов, суть которого описана выше.

После вычисления коэффициентов регрессии переходят к статистическому анализу этого уравнения, который включает следующие этапы:

- оценивается адекватность модели (способность достоверно описывать функцию отклика);

- оценивается значимость факторов, входящих в уравнение регрессии.

Проверка адекватности регрессионного уравнения осуществляется с помощью критерия Фишера (FP) по условию:
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где
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где [image: image66.png]


- дисперсия среднего;
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- дисперсия адекватности.
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где N – количество экспериментальных точек;

m – число коэффициентов регрессии в уравнении, включая свободный член

Таким образом, чем больше будет массив данных исходных данных, собранных в Табл.4.3 (величина N), и проще будет вид регрессионного уравнения (величина m), тем будет выше вероятность того, что получаемое уравнение регрессии будет адекватно. Следует отметить, что в соответствии с принципами статистики, недопустимы попытки получения сложного уравнения регрессии по небольшому количеству экспериментальных данных, например, расчет уравнения линии по одной точке или параболы – по двум, т.е. всегда должно соблюдаться условие: N>m. 

Оценка значимости факторов, используемых при описании функции отклика осуществляется с помощью критерия Стьюдента (tP) по условию:
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где
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где bJ – коэффициент регрессии при оцениваемом факторе;
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– среднеквадратическое отклонение коэффициента регрессии.

Обычно величина критерия Стьюдента находится в пределах 2-4, поэтому, если среднеквадратическое отклонение коэффициента регрессии будет больше 25-50% величины самого коэффициента регрессии (по модулю), то данный коэффициент считается незначимым и может быть исключен из уравнения регрессии.

После исключения всех незначимых членов, уравнение регрессии приобретает новый вид. Следовательно, на следующем шаге необходимо будет снова оценить коэффициенты регрессии и снова проверить их значимость. Данный цикл операций производится до тех пор, пока не будет получено адекватное регрессионное уравнение, все факторы которого являются значимыми.

Следует отметить, что при моделировании ХТС допускается использовать только адекватные математические модели процессов во всем диапазоне изменения входных параметров вне зависимости от того, является модель физико-химической или статистической.

В качестве примера составления статистической модели, рассмотрим выбор параметров для определения зависимостей, лежащих в основе системы параметрического мониторинга выбросов энергетического котла, работающего на природном газе.

При работе котла на газовом топливе, измеряемыми технологическими параметрами, определяющими режим работы котла, являются:

- давление топливного газа на горелках (РГАЗА)

- давление воздуха на горелках (РВОЗДУХА)

- атмосферное давление (РАТМ)

- температура дымовых газов после водяного экономайзера (ВЭК.) в параллельных дымоходах (tВЭК-1…4)

- степени открытия заслонок нагнетания воздуха дутьевых вентиляторов (%.засл.воздуха1…2) 

- температура горячего воздуха после воздухоподогревателей (tГОР.ВОЗДУХА-1…2)

- степень открытия заслонок дымососов (% засл.ДС1…2)

Так как непосредственное использование данных факторов, их квадратов и парных произведений не позволяет получить адекватные зависимости, данные факторы комбинировались с учетом физического смысла, в следующие комплексы:
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Комбинирование технологических параметров в комплексы данного вида можно объяснить следующими соображениями:

- горелка котла, по сути, представляет собой сужающее устройство, следовательно, количество подаваемого на сжигание топлива и воздуха будут зависеть от температуры потока, давления перед горелкой и атмосферного давления. Таким образом, в комплексы Х1 и Х2 включены параметры, позволяющие учесть отклонение параметров потоков от нормальных термодинамических условий (по атмосферному давлению и температуре потока, подаваемого в горелку);

- так как образование оксидов азота и недожог топлива зависят от КПД котла, определяющегося в основном температурой дымовых газов, вводят комплекс Х3 –среднюю температуру дымовых газов;

- на образование оксидов азота и недожог топлива также влияет вид факела горящего топлива, зависящий (сложным образом) от гидравлики тракта дымовых газов, на которую оказывает влияние степень открытия заслонок дутьевых вентиляторов и дымососов, объединенных в комплексы Х4, Х5 и Х6 (данный вид комплексов был получен после нескольких неудачных попыток учесть влияние заслонок на содержание в дымовых газах загрязняющих веществ).

Следует отметить, что объединение факторов в указанные комплексы производилось на основе эмпирик, характерных для конкретного энерготехнологического агрегата. Для других котлов, даже однотипных, или для данного котла после капитального ремонта топки, тракта дымовых газов или замены горелок, вид комплексов (особенно Х4, Х5 и Х6) может быть другой. Кроме того, в качестве гипотез, при составлении статистической модели могут быть использованы и другие параметры работы объекта, которые при обработке данных могут быть "отсеяны", как несущественные.

Объединение указанных факторов в комплексы позволило получить адекватные зависимости концентрации NOX в дымовых газах после дымососа:
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концентрации СО в дымовых газах после дымососа:
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, ppm [4.48]

коэффициента избытка воздуха после дымососа:
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Величины коэффициентов данных зависимостей представлены в Таблице 4.4.

Таблица 4.4.

Значения коэффициентов математических моделей для расчета состава дымовых газов при работе котла на газовом топливе 

	Расчет
	Номер коэффициента в уравнении

	
	0
	1
	2
	3
	4

	NOX
	1,792726×102
	-3,709418×102
	1,388268
	7,190076×10-2
	-1,189317×101

	CO
	1,310595×103
	-3,560766×102
	4,162166×102
	-1,807937×10-1
	-1,730371×103

	a
	6,932277
	-1,269301×10-1
	7,281846×10-4
	-
	-


Результаты обработки экспериментальных данных, погрешности расчетов и статистические параметры моделей представлены в Таблице 4.5 и на графиках Рис.4.17 и Рис.4.18.

Таблица 4.5.

Основные параметры статистических моделей, полученные в результате обработки экспериментальных данных методом наименьших квадратов.

	Расчет
	Средняя абс. погрешность
	Коэффициент множ. корреляции
	Критерий Фишера (расч).

	NOX
	2,0 ppm
	95,94%
	10,89

	CO
	4,8 ppm
	80,65%
	2,95

	a
	0,02
	97,11%
	16,36


Табличный критерий Фишера для соответствующих степеней свободы составил 2,45, т.е. полученные статистические зависимости адекватны.
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Рис.4.17. Результаты обработки экспериментальных данных: концентрация NOX и СО в дымовых газах после дымососа
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Рис.4.18. Результаты обработки экспериментальных данных: коэффициент избытка воздуха после дымососа
5. ОСНОВНЫЕ ПРОГРАММНЫЕ ПРОДУКТЫ ДЛЯ РАСЧЕТА ХТС.

Хорошо известно, что в последнее время особое внимание в промышленности стало обращаться на инженерный анализ и оптимизацию производственных процессов. Однако из-за высокой интеграции химико-технологических процессов их анализ и оптимизация весьма сложны и неизменно требуют применения вычислительной техники. Отсутствие соответствующего программного обеспечения, наряду с ограничением стоимости работ и времени, необходимых для выполнения работ, может привести к анализу и оптимизации только части существующей технологии или рассмотрению меньшего количества вариантов технических решений. Кроме того, для более полной проработки режимов работы технологии и управления в масштабах завода в некоторых случаях возникает необходимость моделирования химико-технологических систем в динамических условиях. 

Ранее, процесс моделирования технологических процессов и систем требовал применения языков программирования и поэтому использовался исключительно специалистами, свободно разбирающимися в химической технологии, моделировании и программировании. Бурное развитие мощных персональных компьютеров и интуитивных графических интерфейсов пользователя позволило создать специализированные программные оболочки, автоматизирующие сложные вычисления и наглядно отображающие результаты расчета. Сейчас в мире существует небольшой выбор конкурентоспособных программных оболочек, позволяющих рассчитывать материальный и тепловой балансы технологических систем с учетом физико-химических закономерностей, и предназначенных для моделирования стационарных, динамических и периодических химико-технологических систем. При использовании этих программных оболочек пользователю уже нет необходимости хорошо знать языки программирования, так как процесс составления модели производства заключается в использовании экранного интерфейса, с помощью которого на экране компьютера в удобном виде составляется технологическая схема. Далее программное обеспечение само определяет оптимальную последовательность расчета ХТС, взаимодействует с базами данных по процессам и веществам, запускает процесс решения задачи и выводит результаты в удобном для пользователя виде.

До конца 90-х годов такое программное обеспечение в России не применялось, что вероятно было связано с тем, что наряду с относительно высокой ценой на приобретение лицензии по его использованию и достаточно высокими затратами на подготовку квалифицированных пользователей оно относилось к разряду “высоких технологий”, на которые до недавнего времени существовало ограничение на продажу в Россию по политическим соображениям. В настоящее время данных ограничений не существует, однако в отличие от стран Западной Европы и Америки, в России широкого использования подобного программного обеспечения не произошло. Вероятно это связано с уровнем подготовки инженерных кадров, так как для успешного применения подобных программных оболочек необходимо наличие на предприятии высококвалифицированных специалистов-технологов, имеющих соответствующую теоретическую подготовку и опыт работы с подобными программными продуктами.

Существуют два семейства программных оболочек: off-line и on-line. Семейство on-line оболочек связано с приборами КИП в режиме реального времени. При его функционировании в режиме реального времени собирается информация от систем, датчиков и контроллеров, далее эта информация архивируется и предоставляется операторам, технологам и менеджерам в удобной для них форме. Эти данные также переносятся в оперативную базу данных, откуда забираются программным обеспечением для обработки. При наличии обратной связи (системы "интеллектуального" регулирования работы производством), на основе полученной информации соответствующие модули вычисляют оптимальные значения управляющих параметров, передают их на внешние устройства и отслеживают реакцию процесса, последовательно оптимизируя режим работы производства. Однако для работы on-line продуктов необходимо иметь работающую систему распределенного управления (АСУ ТП: датчики, контроллеры, оборудование с автоматическим управлением) и адекватные модели основных процессов и системы (цеха или завода) в целом. В общем виде, схема работы on-line программного обеспечения (без обратной связи) представлена на Рис.5.1.

[image: image84.jpg]Cupre

ACY TIT
— Oneparupnas
Tipouece 6aza manHbIX
Texnonorireck
Tepcoman
Tiponyxrer
ON-LINE
mporparaoe
obecriewerte





Рис.5.1. Схема работы on-line программного обеспечения.
Примером on-line программного обеспечения может быть оптимизатор соотношения H2/N2 в производстве аммиака, поставляемый на некоторые новые производства аммиака, позволяющий поддерживать заданное соотношение H2/N2 в азотоводородной смеси, подаваемой в цикл синтеза.

Cемейство off-line оболочек (не взаимодействующих непосредственно с технологическим процессом) используется в инженерно-технических отделах компаний. Они позволяют проектировать новое производство, помогают устранять узкие места в технологической цепочке, моделируют отдельные установки или весь завод, позволяют моделировать реконструкцию действующих установок для оценки возможностей перехода от существующей технологии к перспективной. В целях оптимизации производства или анализа существующих проблем и аварийных ситуаций, эти системы помогают оценивать экономические аспекты производства, планировать ресурсы, продукцию и график работ, и т.д.. Схема работы off-line программного обеспечения представлена на Рис.5.2.
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Рис.5.2. Схема работы off-line программного обеспечения: (а) – на производстве; (б) – при проектировании.
Следует отметить, что данные оболочки являются универсальными, т.е. могут одновременно применяться для различных производств. Кроме того, в зависимости от требований к расчетам, существуют программные оболочки как для моделирования ХТС в стационарных (установившихся) режимах работы (steadystate), так и в динамических (dynamic) режимах. Наиболее широкое применение нашли программные продукты для моделирования ХТС в стационарных режимах работы, реализующие итерационный метод расчета. Программные оболочки, предназначенные для моделирования динамических режимов работы производства, применяются достаточно редко и в основном для разработки систем управления (разработка системы управления переходными процессами).

В настоящее время в мире существует относительно небольшой выбор конкурентоспособных программных оболочек для уточненного моделирования ХТС в стационарных и динамических режимах работы. Основные принципы функционирования оболочек едины и достаточно хорошо описаны в отечественной и зарубежной литературе, а также в настоящем конспекте лекций.

Бурное развитие компьютерного моделирования ХТС началось в 1958 году, и было связано с переводом расчета материальных и тепловых балансов ХТС на компьютер. Расчеты проводились с помощью моделирующей программы FlexibleFlowsheet. В дальнейшем, в течение 60-70-х годов, происходило бурное развитие как самой концепции компьютерного моделирования ХТС, так и программных продуктов реализующих данную концепцию. Кроме FlexibleFlowsheet за рубежом были созданы программы: Cheops, Macsim, Chess, Flowtran, Process и др. Наиболее бурное развитие программные продукты получили с появлением персональных компьютеров. Ряд программ для моделирования ХТС был создан и в СССР: РСС и РОСС (НИФХИ), АСТР и БАСТР (ГИАП), НЕФТЕХИМ (ВНИПИНЕФТЬ), САМХТС (НИУИФ), SYNSYS-78 (МХТИ) и др. Однако, с началом переходного периода, большинство отечественных программных продуктов прекратило свое существование, поэтому в настоящее время отечественные программные продукты практически не используются. Основными поставщиками программного обеспечения для моделирования ХТС в настоящее время являются американские компании: AspenTechInc.(http://www.aspentech.com) и Simulation Science Inc. (http://www.simsci.com). Некоторое время назад поставщиков программного обеспечения было больше, однако в мире непрерывно идут процессы укрупнения одних компаний за счет покупки других, что приводит к уменьшению их количества.

Как было сказано выше, все программные продукты для расчета ХТС основаны на единых теоретических основах синтеза, анализа, расчета и оптимизации. Вероятно, именно этим можно объяснить единую функциональную структуру указанных оболочек, представленную на Рис 5.3.
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Рис. 5.3. Функциональная структура программных продуктов для моделирования ХТС
В соответствии с функциональной структурой программных продуктов, основой программной оболочки является функциональное ядро системы, которое непосредственно производит анализ структуры ХТС и расчеты материальных и тепловых балансов, обменивается данными с базами данных, производит ввод/вывод и т.п.

Необходимой частью программного обеспечения являются заполненные фирмой-изготовителем базы данных по чистым веществам (вязкость, плотность, теплоемкость, теплопроводность и т.п.) и термодинамическим правилам их смешения, а также базы данных по элементарным процессам (уточненные модели реакторов, смесителей, делителей, колонн ректификации, теплообменников и т.д.). Так как абсолютно все существующие в природе вещества и абсолютно все процессы заложить в базы данных невозможно, то программные продукты обычно имеют возможность расширять базы данных по веществам и по процессам, формируя временные базы данных пользователя. Таким образом, при единых основах и одной функциональной структуре программные оболочки отличаются друг от друга лишь различным набором баз данных по веществам и по процессам, качеством интерфейса и возможностями ядра системы. В свою очередь данные отличия отражаются на цене программного продукта и условиях его приобретения.

Рассмотрим некоторые возможности программного обеспечения для моделирования стационарных режимов работы ХТС на примере программного продукта Design-IIforWindows, выпускаемого WinSimInc. (http://www.winsim.com), и применяемого для учебного процесса на химико-технологическом факультете (ХТФ) Пермского государственного технического университета (ПГТУ).

Как и большинство программных продуктов для моделирования ХТС,Design-IIforWindows предназначен для уточненного моделирования стационарных химических и нефтехимических процессов, включая ректификацию, охлаждение, движение жидкости и газа по трубопроводам и других процессов нефтепереработки, газопереработки, производств аммиака, метанола и водорода. База данных по веществам содержит данные по 886 веществам и 50 термодинамических методов их смешения, таблицы свойств насыщенного и перегретого пара, параметры моделей парожидкостного равновесия для смесей и т.д.. База данных по процессам содержит 63 модели процессов, включая их разновидности и модификации. Наряду с возможностями производить моделирование и оптимизацию сложных химико-технологических систем эта программная оболочка позволяет одновременно производить проектный расчет параметров некоторого технологического оборудования и имеет возможности, отсутствующие у других программных оболочек:

– уточненного моделирования системы трубопроводов (горизонтальных, вертикальных, наклонных) для двухфазных систем с учетом теплопередачи;

– расчета параметров различных смесей аминов, позволяющих моделировать колонные аппараты (со смесями аминов) с учетом кинетики массопередачи;

– уточненного расчета ректификационных колонн с определением их диаметра;

– расчета конструктивных параметров теплообменников и сепараторов;

– детальной настройки режимов расчета каждого модуля с помощью ключевых слов и посредством внедрения программ пользователя на алгоритмическом языке FORTRAN;

– обработки экспериментальных данных и расчета недостающих свойств веществ по существующим свойствам и структуре веществ с одновременным созданием файла базы данных пользователя;

– возможного расширения баз данных по веществам и процессам;

– создания ХТС неограниченных размеров посредством "сшивки листов";

– доступа пользователей к базе данных по свойствам чистых веществ, включающей: молекулярную массу, структуру, критические свойства, давление насыщенного пара, теплоту парообразования, теплоемкость идеального газа, вязкость газа и жидкости, теплопроводность газа и жидкости, удельный объем, поверхностное натяжение и др. как к справочнику;

– экспорта результатов расчета в MS Excel.

Вид экрана при решении задачи по моделированию цикла синтеза аммиака представлен на Рис.5.4.

Графический интерфейс программной оболочки не очень удобен, однако достаточно низка и цена его лицензии, которая на начало 2003 года составляет US$3895 в год при ежегодном заключении договора, или US$6995 при покупке бессрочной лицензии (прим.: другие поставщики не продают бессрочную лицензию). Кроме разового платежа необходимо оплачивать US$1295 в год за поддержку программного продукта. Таким образом, не являясь "фаворитом" на рынке программного обеспечения для технологических расчетов, но, имея эффективно работающее ядро и расширенные возможности, Design-IIforWindows позволяет достичь результата за меньшие деньги и приобретается небольшими инжиниринговыми фирмами.
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Рис.5.4. Копия экрана при решении задачи в Design-IIforWindows
Если исключить влияние на цену лицензии переменной маркетинговой составляющей, то стоимость лицензии обычно определяется удобством пользования программной оболочкой (графический интерфейс), объемом баз данных по веществам и процессам, а также производительностью ядра. Кроме того, несомненное влияние на цену оказывает торговая марка фирмы. Однако следует отметить, что стоимость лицензии самых дорогих программных продуктов, отличающихся от стоимости лицензии Design-IIforWindows на порядки, не сравнима со стоимостью капитальных затрат на реконструкцию химического завода, исчисляемых миллионами долларов. Например, стоимость одного кубического метра катализатора, загружаемого в реактор десятками кубических метров, обычно составляет US$30000–US$50000. Таким образом, даже при стандартных нормативах, полученная в результате реконструкции прибыль будет во много раз больше, чем стоимость самого дорогого инструмента для расчетов. Однако при решении небольших инжиниринговых задач, имеющих относительно невысокую доходность, цена программного обеспечения будет являться определяющей, т.к. окупаемость менее дорогостоящего, и даже менее производительного программного обеспечения, может быть достигнута быстрее, чем более производительного и более дорогостоящего.

Следует отметить, что при проведении любых расчетов необходимы корректные исходные данные, т.к. программное обеспечение для моделирования ХТС принимает введенные пользователем исходные данные как истину. Следовательно, при использовании ошибочных исходных данных результаты расчетов могут быть далеки от реальности. Причиной использования в расчетах ошибочных исходных данных может быть связано с тем, что параметры работы производства (температура, давление, расход и состав) измеряются контрольно-измерительными приборами (КИП) с некоторой погрешностью. В зависимости от параметра потока, величина погрешности может достигать 5-10%. Кроме того, сами КИП могут выйти из строя, показывая правдоподобные, но неверные значения.

Из указанных параметров потоков, необходимых для расчета материального и теплового балансов, температура и давление могут быть измерены достаточно точно и дешево, а состав потока можно проверить в лаборатории предприятия на образцовом лабораторном оборудовании. Таким образом, основные проблемы на производстве возникают с измерением расходов потоков, т.к. наиболее широко использующийся метод измерения расхода с помощью перепада давления на диафрагме имеет достаточно большие погрешности. Следовательно, величины расходов потоков полученных от КИП не могут быть использованы для оценки работы производства без дополнительной обработки. Использование приборов основанных на других физических принципах и позволяющих измерять расход с высокой точностью приведет к достаточно высоким затратам на их приобретение и обслуживание, и не исключает ошибок.

Для первичной обработки данных расходов потоков, полученных от расходомеров, имеется программное обеспечение, позволяющее производить первичную обработку измеренных расходов с последующим их согласованием. Одновременно с согласованием расходов материальных потоков программное обеспечение определяет датчики, измеряющие расход с погрешностью, превышающей заданную. В связи с тем, что технологическая схема может содержать как непрерывные процессы (реактора, колонны, смесители и т.д) и периодические процессы (емкости, резервуары и т.д.) согласование данных по количеству вещества производится за сутки с учетом структуры движения материальных потоков и погрешностей датчиков. Примерами данного программного обеспечения могут быть DATACON (SimSciInc.), SIGMAFINE (OSISoftwareInc.) и некоторые другие. Принцип работы программного обеспечения представлен на Рис.5.5.
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Рис.5.5. Схема функционирования программного обеспечения по согласованию первичной информации
В соответствии со схемой, данные о процессе передаются в оперативную базу данных "несогласованные данные" через АСУ ТП и/или вводятся технологическим персоналом (при отсутствии АСУ ТП или если АСУ ТП не охватывает всю установку), и далее передаются в программное обеспечение по согласованию данных. Согласованные данные записываются в оперативную базу данных "согласованные данные" и могут быть использованы как для ввода в программу уточненного расчета ХТС, так и для анализа корректности показаний КИП или для других целей.

Пример представления технологической схемы установки АТ-6 в программном продукте SIGMAFINE и результаты согласования представлены на Рис.5.6.
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Рис.5.6. Результаты согласования данных для АТ-6 с помощью SigmaFine
Информацию о работоспособности датчиков расхода потоков и уровней в емкостях можно получить, сравнивая согласованные и несогласованные данные (на Рис.5.6. рядом с датчиком – кружком с цифрой – согласованное значение массового суточного расхода потока находится под несогласованным). Как видно из Рис.5.6, согласованные данные отличаются от несогласованных, несмотря на то, что КИП выдают показания, не превышающие их погрешности. Таким образом, реальные данные, полученные от КИП установки, первоначально должны быть согласованы, и только после этого могут быть использованы в уточненных расчетах.

Любая математическая модель объекта или ХТС является лишь его аналогом в рамках принятых допущений и ограничений. При проведении технологических расчетов с использованием специализированного программного обеспечения для расчета ХТС, выпускаемого известными фирмами, или проводя расчеты с помощью калькулятора или собственных программ, необходимо особое внимание обратить на адекватность используемой модели. Если адекватность модели или ее близость к реальному объекту не доказана, то результаты расчета не могут быть использованы для того, чтобы делать на их основании какие либо технологические выводы и рекомендации. Существует несколько способов оценки адекватности модели, однако их суть сводится к сравнению расчетных и экспериментальных данных с помощью статистических критериев, на основании которых делают вывод об адекватности или неадекватности модели.

В качестве примера рассмотрим систему параметрического мониторинга котла, вырабатывающего сухой насыщенный пар, технологическая схема которого представлена на Рис.5.7. 

[image: image90.png][EESIEEE Crpoxa knonox naposrc Tepexoa 5

e e — S oxso RoTeABHOR
ioate Texyuwe: nara u .pmu—,..,..._.,\,,
Buop owna [ o Koromn

TNone susyanusauus
cocrasa u @
Fopenus Tonausa
Tone susyanusaumm
‘napameTpos
/0 oGopunosanun

Jlumoowe

SR T o (o e e o]

] i

1

40401 01258 e





Рис.5.7. Схема движения материальных потоков котла, вырабатывающего сухой насыщенный пар.
Суть работы параметрической системы мониторинга заключается в том, что выброс загрязняющих веществ в атмосферу непрерывно рассчитывается на основании расхода дымовых газов, определенного из материального и теплового балансов, и концентраций загрязняющих веществ, рассчитанных по адекватной модели котла. Пример обработки экспериментальных данных при составлении модели представлен на Рис.5.8.
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Рис.5.8. Пример обработки экспериментальных данных при составлении математической модели выбросов оксида азота (NO).
Как видно из рисунка, обе математические модели (линии) достаточно хорошо описывают соответствующие наборы экспериментальных значений (точки). Средняя погрешность моделей составляет 2,52% и 2,76%. Адекватность моделей была проверена по критерию Фишера, который в обоих случаях превышает табличное значение, следовательно, обе модели адекватны, и могут использоваться для расчета массового выброса оксида азота в окружающую среду.

В случае если адекватность математической модели не доказана, т.е. математическая модель не соответствует технологическому процессу, то данной моделью пользоваться недопустимо. Таким образом, проверка адекватности модели для всех планируемых интервалов изменения параметров является необходимой процедурой перед использованием любой математической модели для целей оптимизации.

6. ОПТИМИЗАЦИЯ ХТС

Оптимизацией, например, в соответствии с /12/, называется целенаправленная деятельность, заключающаяся в получении наилучших результатов при соответствующих условиях.

Исторически, сама проблема оптимизации возникла с техническим прогрессом и появлением конкуренции, т.е. производители одинаковых товаров стали искать условия выпуска продукции, позволяющие выпускать один и тот же товар с минимальными издержками. Поиски оптимальных решений привели к созданию специальных математических методов и уже в 18 веке были заложены математические основы оптимизации (вариационное исчисление, численные методы и др). Однако до второй половины 20 века методы оптимизации во многих областях науки и техники применялись очень редко, поскольку практическое использование математических методов оптимизации требовало огромной вычислительной работы, которую без ЭВМ реализовать было крайне трудно, а в ряде случаев – невозможно. Особенно большие трудности возникали при решении задач оптимизации процессов в химической технологии из-за большого числа параметров и их сложной взаимосвязи между собой.

При постановке задачи оптимизации необходимо:

1) Наличие цели оптимизации. При этом формулировка каждой задачи оптимизации должна требовать экстремального значения лишь одной величины, т.е. одновременно системе не должно приписываться два и более критериев оптимизации, т.к. обычно экстремум (минимум или максимум) одного критерия не соответствует экстремуму другого. 

Типичный пример неправильной постановки задачи оптимизации: "Получить максимальную производительность при минимальной себестоимости". Ошибка заключается в том, что ставится задача поиска оптимума 2-х величин, противоречащих друг другу по своей сути. 

Правильная постановка задачи должна быть следующая: 

а)получить максимальную производительность при заданной себестоимости; 

б)получить минимальную себестоимость при заданной производительности; 

В первом случае критерий оптимизации – производительность, а во втором – себестоимость.

2) Наличие ресурсов оптимизации, под которыми понимают возможность выбора значений некоторых параметров оптимизируемого объекта. Объект должен обладать определенными степенями свободы - управляющими воздействиями. 

3) Возможность количественной оценки оптимизируемой величины, поскольку только в этом случае можно сравнивать эффекты от выбора тех или иных управляющих воздействий. 

4) Обычно оптимизируемая величина связана с экономичностью работы рассматриваемого объекта (аппарат, цех, завод), следовательно, оптимизируемый вариант работы объекта должен оцениваться какой-то количественной мерой – критерием оптимальности. 

В заключение, следует отметить, что принято различать задачи статической оптимизации для процессов, протекающих в установившихся режимах, и задачи динамической оптимизации. В первом случае решаются вопросы создания и реализации оптимальной модели процесса, а во втором – задачи создания и реализации системы оптимального управления процессом при неустановившихся режимах эксплуатации. 

6.1.Критерий оптимальности.

Критерием оптимальности называется количественная оценка оптимизируемого качества объекта. Иным образом, критерий оптимальности – это главный признак, по которому судят о том, насколько хорошо функционирует технологическая система, работает данный процесс, и т.д., а также, насколько хорошо решена задача оптимизации.

Критерий оптимальности является одним из выходов системы, и, к нему предъявляются следующие требования:

1. Критерий оптимальности должен выражаться количественно;

2. Критерий оптимальности должен быть единственным;

3. Величина критерия оптимальности должна изменяться монотонно (без разрывов и скачков);

4. Критерий оптимальности должен отражать наиболее существенные стороны процесса;

5. Желательно чтобы критерий оптимальности имел ясный физический смысл и легко рассчитывался. 

На основании выбранного критерия оптимальности составляется целевая функция, представляющая собой зависимость критерия оптимальности от параметров, влияющих на ее значение. Вид критерия оптимальности или целевой функции определяется конкретной задачей оптимизации. Таким образом, задача оптимизации сводится к нахождению экстремума целевой функции. 

Наиболее общей постановкой оптимальной задачи является выражение критерия оптимальности в виде экономической оценки (производительность, себестоимость продукции, прибыль, рентабельность). Однако в частных задачах оптимизации, когда объект является частью технологического процесса, не всегда удается или не всегда целесообразно выделять прямой экономический показатель, который бы полностью характеризовал эффективность работы рассматриваемого объекта. В таких случаях критерием оптимальности может служить технологическая характеристика, косвенно оценивающая экономичность работы агрегата (время контакта, выход продукта, степень превращения, температура). Например, устанавливается оптимальный температурный профиль, длительность цикла - "реакция - регенерация" и т.п.. Однако, в любом случае критерий оптимальности имеет экономическую природу.

Различают простые и сложные критерии оптимизации. Критерий оптимальности называется простым, если требуется определить экстремум целевой функции без задания условий на какие-либо другие величины. Такие критерии обычно используются при решении частных задач оптимизации (например, определение максимальной концентрации целевого продукта, оптимального времени пребывания реакционной смеси в аппарате и др.). 

Критерий оптимальности называется сложным, если необходимо установить экстремум целевой функции при некоторых условиях, которые накладываются на ряд других величин и ограничений. Таким образом, процедура решения задачи оптимизации обязательно включает, помимо выбора управляющих параметров, еще и установление ограничений на эти параметры. Ограничения могут накладываться как по технологическим, так и по экономическим соображениям. Различают следующие основные ограничения:

1. По количеству и качеству сырья и продукции (состав сырья, качество продукции, производительность и др.);

2. По условиям технологии (размеры аппарата, время пребывания, температура зажигания и деструктурирования катализатора и др.);

3. По экономическим соображениям;

4. По охране труда и окружающей среды;

Таким образом, для решения задачи оптимизации необходимо: 

1) составить математическую модель объекта оптимизации;

2) выбрать критерий оптимальности и составить целевую функцию;

3) установить возможные ограничения, которые должны накладываться на переменные;

4) выбрать метод оптимизации, который позволит найти экстремальные значения искомых величин. 

6.2.Аналитические и численные методы нахождения оптимума.

Основной задачей оптимизации является нахождение экстремума (минимума или максимума) функции критерия оптимальности. Нахождение экстремума функции возможно различными методами. Выбор того или иного метода нахождения оптимума является одним из важнейших этапов оптимизации. Методы поиска оптимума можно разделить на следующие группы:

- аналитические методы;

- методы математического программирования.

Группа аналитических методов оптимизации объединяет аналитический поиск экстремума функции, метод множителей Лагранжа, вариационные методы и принцип максимума. Аналитический поиск экстремума функции, заданных без ограничений на независимые переменные является наиболее простым, но применяется к задачам, у которых оптимизируемая функция имеет аналитическое выражение, дифференцируемое во всем диапазоне исследования, а число переменных невелико.

Группа методов математического программирования включает: динамическое программирование, линейное программирование и нелинейное программирование. 

Динамическое программирование – эффективный метод решения задач оптимизации многостадийных процессов. Метод предполагает разбивку анализируемого процесса на стадии (во времени или в пространстве)- например, реактор в каскаде или тарелка в колонне. Рассмотрение задачи начинается с последней стадии процесса и оптимальный режим определяется постадийно. 

Линейное программирование – метод для решения задач оптимизации с линейными выражениями для критерия оптимальности и линейными ограничениями на область изменения переменных. Подобные задачи решаются итерационными способами. Эти методы используются при оптимальном планировании производства при ограниченном количестве ресурсов, для транспортных задач и др. 

Методы нелинейного программирования объединяют различные способы решения оптимальных задач: градиентные, безградиентные и случайного поиска. Общим для методов нелинейного программирования является то, что их используют при решении задач с нелинейными критериями оптимальности. Все методы нелинейного программирования – это численные методы поискового типа. Суть их заключается в определении набора независимых переменных, дающих наибольшее приращение оптимизируемой функции. Данная группа методов применяется как для детерминированных, так и стохастических процессов. 
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