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0 PEWNYM ZADANIU OPTYMALIZACJI REAKTORA DO SYNTEZY METANOLU

Streszczenie. W pracy przedstawiono sposób rozwiązania tzw. za
gadnienia minimax-u w odniesieniu do rozkładu temperatury w reakto
rze rurowym adiabatycznym chłodzonym wtryskiem zimnego surowca. 0- 
trzyraane rozwiązania zastosowano w praktyoe w prooesie syntezy me
tanolu .

WST^P

W zagadnieniach optymalizaoJi reaktorów ohemioznyoh można wyróżnić dwie 
grupy zadać:
1 ) zadania optymalizacyjne na etapie projektowania reaktorów,
2 ) zadania optymalizaoy jne na etapie eksploatacji reaktorów,'
Pierwszą grupę można soharakteryzować ogólnie Jako zadania takiego doboru 
parametrów konstrukcyjnych [p1 , p2...., Pm] , aby uzyskać optymalną wartość 
wybranego wskaźnika Jakości Q dla reaktora praoująoego w określonych wa
runkach [*1 >w2 1 • • • >wnl • Poszukuje się więo:

min Q(j3, w ) (1 )
p € S

gdzie: £, w są wektorami o Skladowyoh: £ = £p.j , P2 ,. . . , p j
w = [w1 fw2 ,... ,wj

a S Jest dopuszczalnym obszarem zmian wektora £.
Przykładem tego typu zadania Jest problem znalezienia takiego rozkładu 
warstw masy katalizatora reaktora wielostopniowego, aby uzyskać żądaną pro- 
dukoję, a oałkowita masa katalizatora była minimalna [f] , [2] , [3] .
Druga grupa zadań dotyczy reaktorów Już pracujących, w których nie można 
dokonać żadnyoh zmian konstrukoyJnyoh. Są to głównie reaktory zainstalowa
ne w przeszłości, a zaprojektowane w sposób przybliżony, odbiegająoy od 
optymalnośoi. Zadania optymalizacyjne dotyozą w tyoh przypadkaoh znalezie
nia odpowiednioh nastaw n^,n2 ,...,np , sterująoyoh prooesem, takioh aby 
zoptymalizować określony wskaźnik jakośoi Q. Należy więo wyznaczyć

min Q(tłiw) (2 )
n 6 D
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gdzie n jest wektorem o składowych: ti = [n̂ ,n,>2»• • • t ni
a D jest dopuszozalnym obszarem zmian wektora n.

OGÓLNA CHARAKTERYSTYKA ZADANIA POSZUKIWANIA MINIMUM TEMPERATURY- 
MAKSYMALNEJ

Wśród zagadnień należących do drugiej z omawianych wyżej grup intere- 
sująoe, z punktu widzenia korzyśoi eksploataoyjnyoh, jest zadanie określe
nia takioh warunków praoy reaktora, aby zaohowując wydajność reaktora uzy
skać optymalny profil temperatury; optymalny oznacza, iż ohodzi tu w isto
cie o obniżenie do minimum wartośoi maksymalnej temperatury wzdłuż reakto
ra adiabatyoznego, wielostopniowego oblodzonego wtryskami raiędzystopniowy- 
mi. Wielkościami sterująoymi są: T^ - temperatura mieszaniny gazów na wej
ściu do reaktora, , ) ? , . . . , 1 - ozęści oałkowitego strumienia podawa
nego do reaktora przepływająoe przez odpowieduio 1,2,..,,(N-1)-sze złoże. 
Strukturę reaktora wielostopniowego przedstawia rys. 1 .
Zastosowanie uzyskanyoh rozwiązań optymalnych w praktyce oznacza przedłu
żenie czasu praoy reaktora pomiędzy kolejnymi wymianami katalizatora.Zła
godzenie profilu temperaturowego powoduje zmniejszenie dezaktywaoji kata
lizatora oraz bardziej równomierną eksploatację masy katalizatora w reak
torze.

MODEL MATEMATYCZNY PROCESU

W rozważaniaoh przyjęto model matematyozay kinetyki procesu adiabatyoz
nego zaohodząoego w reaktorze wielostopniowym [j*l . DO • Model ma postać u- 
kładu trzeoh równań różnlozkowyob:

= a T) + b r2; n = 1,2,...,N (3)

dla:
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ozęść strumienia oałko< 
witego przeznaczona na 
wtryski

Całkowity strumień 
podawany do reaktora - F

o wymiennik oiepla

kolejne złota

Rys. 1. Schemat strukturalny reaktora wielostopniowego 
wtryskowego
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Warunki początkowe dla każdego z N stopni reaktora:

i i i » ; )  =

0 ; n = 1

0 - 1

(3a)

n ^» “ ~ 2,3,...,N

:2(s")
O ;
n- 1

n= 1

n- 1
)» 2,3»»• • rN ( 3b)

T (S") =
P' n=1

t ( £ r 1 ) -T J + T 0> = 2,3,... ,N ( 3o)

Warunki (3ą), (3b), (3o) wynikają z adiabatyoznoóoi procesu oraz ze stru
ktury reaktora, w którym po każdym złożu następują wtryski zimnego surow- 
oa. W modelu (3 ) 1 oznaczają stopnie przemiany reakcji 1 1 2  two-
rząoyoh pewien prooes [5] , [9] ,
T oznaoza temperaturę mieszaniny reagująoej; X  -  ozas przebywania w reak
torze} a,b — pewne stale o znanyoh wartoóoiaoh} Z ° ,  - czasy przebywa
nia w reaktorze odpowiednio na końou i początku n-tego złoża.
Dla uproszozenia zapisu w dalszych rozważaniach przyjmuje się następująoe
oznaczenia:

W H p* n 8 1 f 2,•••, N j

□ 2=

T(zk ) E T ki n = 1 t 2,0••,N$

n = 1,2,
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SFORMUŁOWANIE ZADANIA OPTYMALIZACYJNEGO

Przyjmująo Jako zmienne sterujące: T^, , jl? # • • • > > należy znaleźć

“ i n [ j m a J '  B d Z l e :

Tmax = »“  M  * C 6 &**?]- v

Z uwagi na adiabatyoznoóć procesu oraz wtryski międzystopniowe temperatu
ra maksymalna '̂max Jeat równa temperaturze na końcu jednego ze złóż

u  = K - T k  < ] •  (1 ,)

Po uwzględnieniu powyższyoh wyjaśnień i przyjętych uprzednio oznaozeń pro
blem optymalizaoyJny (wyrażony ogólnie wzorem (2 )) można zapisać: wyzna—
ozy ć:

pod warunkiem, że wyznaozona suma końoowyoh stopni przemiany Jest równa 
wartośoi zadanej

K k ^ L ^ z a d  <6 >

D.j - oznacza obszar określonośoi zmiennych , X* , 3?, . , , , ; T^, T^,..
N » •- oznaozają temperatury na końcu każdego złoża w warunkaoh optymal*

noóoi, tzn. dla wartości zmiennych sterujących

Ijj. ....i?-1] = t i.i1,!2.....iN-1]
minimalizujących wskaźnik Jakości (5 ).

ROZWIĄZANIE PROBLEMU OPTYMALIZACYJNEGO

•Postawione zadanie można sprowadzić do zadania minimalizacji funkcji 
wielu zmiennyoh przy ograniozeniaoh [ó] na zmienne sterujące (obszar okre- 
śloności oznaozono przez ) oraz ograniczeniu wynikająoym z warunku (6) 
(obszar ten będzie w dalszych rozważaniaoh oznaozany przez DgJ.FunkoJa ce
lu (wskaźnik Jakośoi) (1») nie jest tu podana w postaci analitycznej i wy
znaczenie Jej wartości dla pewnych T^, ,.. . , przebiega w dwóch
fazach:
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1 - rozwiązanie uKładu równań (3 ) - (3o) (rozwiązanie numery ozne,gdyż rów
nania opisujące kinetykę prooeaów ohemioznyoh są w praktyce równania
mi różniczkowymi nieliniowymi i uzyskanie rozwiązania analitycznego 
jest niemożliwe [jj] ),

2 - obliczenie wartości T wg wzoru ( U ) .max
W wyniku rozwiązania układu równań (3 ) - (3°) otrzymuje się wartoóoi tem
peratur na końcu każdego złoża, będąoe w ogólnym przypadku funkcjami zmien
nych aterująoyoh:

Tk = Tk{Tp' ...... XN"1); o = 1 , 4 , ( 7 )

przy czym zmienne sterujące muszą spełniać warunek (6), tzn.

\r'p , 6 D 2 .... \N-1: + f i k  = £ „ dJ-(7a)

Biorąo pod uwagę (7 ) 1 (?a) można twierdzió, iż wskaźnik Jakoóoi (6) jeat 
funkcją zmiennyoh [t̂ , ̂  , \ Z , . .  . ,  XN~^] , na które ,z kolei narzucone aą ogra
niczenia wynikająoe ze struktury reaktora oraz z warunków praoy reaktora 
(obszar D1 ), t j. :

[jprX1. ^  .̂N“1] « D 1 =

 J ? " 1 : < > T d o p u s ; to Zai n e , n = 1 , 2 , . . . , N - 2| ( 9 )

Ostatecznie zadanie optymalizacyjne ma postać:

znaleźć v
min -imax , . , . ,T?1 f =

f t . * . » ?  J

....... < ]
■ K . i . i 2  s * - ' ]

(1 0)

Omówienia wymaga jeszoze problem przeszukiwania obszaru ograniczeń D1 ^ D2 
oznaozająoy, iż zmienne należąoe do obszaru muszą być tak dobrane,
aby uzyskać sumaryczny stopień przemiany (6)# W tym oelu należy przy wy
znaczaniu wskaźnika Jakośoi rozwiązać układ równań (3 ) - (3o) dla pewnyob

 = i) tak> aby uzyskać warunek

^ 1k +^2k< ^zad (11 a )
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oraz dla [r^,/l1 ,3? ,. • • oby uzyskać warunek

i N fcN*>1k + ¿>2k' ¿>zad C 1 1 b )

Stoaująo z kolei metodę bisekoji p3] , należy rozwiązać równanie nielinio
we

» a . * - 1 < » • >

Z badań symulaoyjnyoh Q6] wynika, 14 warunki (l1a) i (l1b), stanowiące 
założenie metody blsekoji, aą w rozważanych przypadkaoh łatwe do spełnie
nia, Poozynione uwagi pozwalają na skonstruowanie efektywnego algorytmu 
poszukiwania minimum funkoji (lO). Propozyoję takiego algorytmu przedsta
wiono na rys. Z.

PRZYKŁAD OBLIC ZENIOWY

Wykonano obliczenia numeryczne (jcT] ilustrujące przedstawioną metod? 
minimalizaoJi temperatury maksymalnej w reaktorze. W obliozeniaob uwzglę
dniono model matematyczny rzeoaywistego procesu przemysłowego - niskociś
nieniowej syntezy metanolu w reaktorze wielostopniowym adiabatyoznyra zain
stalowanym w ChZA w Chorzowie. Na podstawie posiadanych serii pomiarowyoh 
Q3j (pomiary temperatur w wybranyoh punktach na oałej długości reaktora 
i wartośoi końoowyoh stopni przemiany |J i] ) dokonano identyf ikao Ji modelu 
matematycznego na bazie równań Reyobmana [j] . Przeprowadzenie identyfikacji 
pozwala na odtworzenie przebiegu procesu wg przyjętego modelu.W szczegól
ności Istotne Jest odtworzenie przebiegu temperatury wzdłul reaktora. Dla 
badanego reaktora przemysłowego o 5 stopniaoh (złożaoh) rozważany prze
bieg temperatury miał postaó jak na rys. 3. Przebieg ten odpowiada pewnym 
wartośoiom jr̂ , , ..., dobranym w sposób przypadkowy, tak aby zapew
nić Jedynie poprawną praoę reaktora, bez względu na wskaźnik jakości (6).
V tym przypadku zmienne decyzyjne miały następujące wartośoi:

T 1 = l»71 °K P
V  = 0 ,80l»65 

9? = 0 ,8 5 2 3 1  

= 0 ,9 1 8 7 7
t  = 0 , 9 6 5 0 9

(12a)



, 9Prsy Jąć d o »« wart. 
Tp, X1 , Xs~2

Przyjąć:
:5LN-2

Rozwiązać układ równań 
(3) - (3o) dla slota

n=N-1,N
J L

Zapamiętać:
i  N »N ot 
? 1 k +) 2 k  ~ >ai

X
Przyjąć nowe wartości: 
startowe - dla I iter. 

-lab wart. ze zbioru 
dla dalszyoh iteracji 
różne od startowyoh

( POCZĄTEK )

Przyjąć wart, startowe:
p~' pSTART* A, - ■ As t a r t 

dla n = 1,2.....N-2

Rozwiązać układ równać 
(3) - (3o) dla złota 
n * 1,2,...,N-2

Zapamiętać:
»N-2 »N-2 N-2
>1k ’ ?2k ' *k

Przyjąć:
XN-1 = :%N=1

Rozwiązać układ równać 
(3) - (3o) dla złota
_________ n=N-1,N_______

Zapamiętać:
ON tN _ ł 2
*1k * p2k _ ̂ sura

Rozwiązać równanie:

Obliczyć:
I

T-.z=‘a” K - T k  t 3

Czy
wyznaczone
Tmax="in T»a*

Rozwiązać układ równań 
(3)~(3o) dla wazyat- 
kiob stopni reaktora w 
war. optymalnoćoi

ł/Wydruk rozwiązania/ 
/ optymalnego układiy 

/  równań (3) - ( j a ) /

 .  1( KONIEC)

Rys« 2. Schemat blokowy algorytmu poszukiwania min Tnax
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Rya. 3. Przykładowe przebiegi temperatur dla reaktora o pięciu złożach 
krzywa "1" - przebieg nieoptymalny, krzywa "2" - przebieg optymalny
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y p  - zgodnie z obowiązu jąoyin rozdziałem wtrysków (przez ostatnie złoże 
musi zawsze płynąć oały strumień podawany do reaktora) przyjmuJe war- 
toś ć 1.

Dla wartości jak w (l2a) sumaryczny stopień przemiany d^a N=5) ma
wartość:

£lk + 02128 (t2b)

Sprawdzenie efektywnośoi omawianej metody optymalizaoJi polega na znale
zieniu innyoh niż w (12a) nartoiui zmiennych dooyzyjnych , . . . , -
minimalizująoyoh wskaźnik Jakości' (6).
Poprzez zastosowanie randoraizowaneJ metody poszukiwania minimum funkoji 
wielu zraiennyoh [l5] , [l2j znaleziono optymalne wartośoi zmiennyoh deoyzyj- 
nyoh minimalizująoe temperaturę maksymalną ^Bax Pray zaohowaniu wartośoi 
(12b) (wartość ta określa wydajność metanolu). Dla

T 1 = k 6 9 °K P
X1 = 0,78580

X2 = 0,82128 (13)

X3 = 0,88022 

= 0,91862

uzyskano optymalny przebieg (krzywa fi) przedstawiony na rys. 3.
Z porównania przebiegów temperatury bezpośrednio po identyfikaoji (krzy
wa 1, wzór (12a) i w stanie optymalnym krzywa 2, wzór (l2b)) wynika, iź w 
stanie optymalnym uzyskano istotne złagodzenie profilu temperaturowego 
wskutsk minimalizacji wartośoi Tmax

ZASTOSOWANIA ALGORYTMU V PROCESIE SYNTEZY METANOLU

V praktyos praoę rssozywiatego reaktora do syntezy metanolu, w okresie 
pomiędzy dwoma kolejnymi wymianami katalizatora, mo*na podzielić na 3 eta-
n  Q3] t

I - praoa z nowo usypanym katalizatorem,
II - praoa z katalizatorem ozęśolowo zdezaktywowanym,

H I  - praoa z katalizatorem na krótko przed Jego wymianą.
Dla wymienionyoh trzooh etapów dokonano identyfikaoJi równań kinetyoznyoh 
(w oelu dopasowania pewnyoh nieznanych stałyoh, zależnych od stopnia zu- 
Syoia katalizatora). Pozwala to uzyskać 3 różne (ze względu na wartości 
Identyfikowanyoh stałyoh) modele. Dla kaZdego a trzeoh etapów można wtedy 
dokonać optymalizaoJi profilu temperaturowego wg rozważanej metody. Uzys-
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Rys. k . Optymalne przebiegi temperatur dla trzech etapów pracy reaktora
krzywa "1" - I etap, krzywa "2" - U  etap, krzywa "3" - III "x" - oznacza 
wartoóoi temperatur otrzymane z pomiarów przy optymalnych nastawaoh tem

peratury początkowej i wtrysków dla I etapu pracy reaktora
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kane wyniki (rozwiązania równań (3 ) w warunkach optymalnośoi) dla każdego 
z trzech etapów pracy reaktora przedstawiono na rys. b . Istotnym krokiem 
w badaniaoh nad optymalizacją reaktora jest weryfikacja uzyskanych wyni
ków na drodze teoretycznej w warunkach przemysłowyoh. W przedstawionym tu 
przypadku polega ona na porównaniu pewnych wartości (temperatury w wybra
nych punktach poszczególnych złóż) wynikających z obliczeń z odpowiednimi 
wartościami uzyskanymi z pomiarów, gdy wyznaczone w drodze obliozeń war- 
tośoi zmiennych deoyzyjnyoh Jt^, przyjęto jako wartości deter
minujące nowe warunki praoy reaktora (przewidywane jako optymalne).Z prze
prowadzonego porównania wynika, iż rzeozywisty przebieg temperatury jest w 
zadowalający sposób zbliżony do przewidywanego. Odpowiednie wykres przed
stawia rys. b . Rozwiązania optymalne dla trzech etapów praoy dotyozą reak̂ - 
tora o czterech złożach z nowo usypanym katalizatorem. Identyfikację wsópł- 
współczynników w równaniach kinetyki procesu syntezy metanolu przeprowa
dzono na podstawie próbek pomiarowyoh z reaktora o pięciu złożaoh przy 
wcześniejszym usypaniu katalizatora, 00 Jest poprawne ze względu na nie
zależność kinetyki procesu od ilości złóż.

PODSUMOWANIE

W wyniku przeprowadzonych rozważań i badań nad możliwością optymaliza
cji procesu syntezy metanolu opraoowano algorytm poszukiwania minimum tem
peratury maksymalnej w reaktorze wielostopniowym adiabatycznym. Przedsta
wiono metodykę postępowania w tego typu badaniaoh polegającą na zebraniu 
i opracowaniu odpowiednich danyoh pomiarowych, doborze modelu matematycz
nego oraz napisaniu programów na maszynę cyfrową dla realizacji zadania 
identyfikaoJi i optymalizaoji |jo] . Po sprawdzeniu przydatności przyjęte
go modelu matematycznego i uzyskaniu zadowalająoyoh wyników weryfikacji 
możliwe stało się zastosowanie przedstawionej metody w warunkach przemy
słowych.
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0  HEKOTOPÓa nPOBJCEME OUTHMHSAJJHH PEAK5P0PA. R M  CHHTE3A METAHOJIA

P e 3 ® u e f

B paCoie npeACiaBxeHO MexoA peneHHA Bonpoca onpeAeaesH* ws.BB.uyua waxon- 
MajBHott TeMnepaTypa b tpjChom peaxTope c npoxexyTo'iHHM bboaom xoaoAHoro ca
ps, noxy^eHHue pe3yjibTaTH npH*©HeHO b npoijecce CHHTeaa Meianoaa b npoMH»- 
jeohbom peaxTope.

ON THE CERTAIN OPTIMIZATION PROBLEM 
FOR METHANOL SYNTHESIS REACTOR

S u m m a r y
In the paper the method of solution of the minimax problem for tempe

rature profile in tubular adiabatic reactor with cold—shot cooling is pre
sented. Obtained solutions were applied into low-pressure methanol synthe
sis.


