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Abstrakt

Membranova separicia je jednym z najmodernejsich a najrentabilnejsich separacnych
procesov v chemickom priemysle. Tak ako kazdy technologicky proces je vSak prevadzka
membrénovej filtracie spojend s prevadzkovymi nakladmi, ktoré je ziadiice minimalizo-
vat. V pripade ultrafiltracie sa jednd najmé o vysoku cenu rozpustadla, a spotrebu
elektrickej energie, na ktorej sa podiela najmé cerpadlo zabezpecujiice dostatocny
rozdiel tlakov na membrane. Vznika tak problém z oblasti viackriteridlnej optimalizacie,
kde je cielom dosiahnut ziadané koncentracie tak, aby bol minimalizovany cas vsadzky,
minimalizovana spotreba rozpustadla alebo minimalizované néklady. V tejto praci sme
sa venovali hlavne procesu vsddzkovej ultrafiltracie. V teoretickej casti prace bol najprv
na zaklade materidlovych bilancii odvodeny matematicky model. Nésledne boli na
zéklade Pontryaginovho principu minima odvodené podmienky optimalneho riadenia
procesu. Teoreticka Cast price sa zaoberd aj numerickymi metédami optimalizacie
a odhadom parametrov modelu. V simulac¢nej ¢asti sme otestovali viaceré moznosti
optimalnej prevadzky. Zaroven sme testovali vplyv limitujicej koncentracie na opti-
malne rieSenie, a to pre riadenie v otvorenej slucke na zaklade Casov vypocitanych
pre jednotlivé kroky riadenia membranového procesu, ako aj riadenie zalozené na
sledovani koncentracie zloziek zmesi. Simulacne bol otestovany vplyv Sumu tak na
odhad limitujicej koncentracie, ako aj na samotné riadenie procesu. V poslednej casti
prace bolo testované nelinearne prediktivne riadenie.






Abstract

Membrane separation is one of the most modern and most profitable separation
processes in chemical industry. However, as every technological process, the operation of
a membrane separation is inevitably associated with costs. In the case of ultrafiltration
the costs consist mostly of the price of diluant and the consumption of the eletric
energy, caused by the electromotors of the pumps, which are necessary for obtaining
required transmembrane pressure. This creates multiobjective optimization problem,
where the goal is to reach required concentrations in the way that either the batch
time, diluant consumption, or the overall costs would be minimized. In this work we
focused on the process of batch ultrafiltration. Firstly, based on the mass balances the
mathematical model was derived. After that, using Pontryagin’s minimum principle, we
analytically derived the conditions of the optimal operation of the batch ultrafiltration
process. In the theory we also introduced numerical optimization methods and methods
for the estimation of model parameters. In the simulation part, we tested several modes
of the optimal operation. We also tested the influence of the limiting concentration
on the optimal solution. We performed two sets of simulations: operation in the open
loop, which was based on pre-calculated time intervals for each operation step and
operation in the closed loop based on the measured concentrations. The influence of
the measurment noise on the estimation of limiting concentration was tested. In the
last part of the work, the nonlinear model predictive control was used.
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CVD - Constant Volume Diafiltration - diafiltracia za konstantného objemu
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ODE - Ordinary Differential Equation - norméalna diferencidlna rovnica

OLS - Ordinary Least Squares - metéda najmensich stvorcov

Sh-NMPC - Shrinking Horizon NMPC' - nelinearne prediktivne riadenie so skracujicim
sa horizontom

SQP - Sequantial Quadratic Programming - sekvencné kvadratické programovanie
s.t: - subject to - vzhladom k

TLS -Total Least Squares - metéda totalnych najmensich stvorcov
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KapriToLA 1

Uvod

Hoci Tudstvo zacalo vyuzivat membranové technoldgie len nedavno, v prirode membra-
nové separdcia existuje uz miliény rokov, odkedy existuju eukaryotické bunky. Ako
prvy pozoroval membranové javy francizsky vedec Jean-Antoine Nollet v roku 1748 pri
svojich experimentoch s mocovym mechiurom prasiat. Trvalo dalsich 150 rokov, kym
membrany nasli svoje uplatnenie v priemysle a skutoény ,,boom* v membranovych
technolégiach nastal az v 60. rokoch minulého storocia (32). Dnes st membranové
technol6gie neoddelitelnou sucastou chemického, potravinarskeho ¢i farmaceutického
priemyslu a stale naberaji na popularite vdaka ich relativne nizkym energetickym
narokom, ¢i vysokej separacnej uc¢innosti. Tak ako kazdy technologicky proces su vSak
nevyhnutne spojené s nakladmi, ktoré je ziadtce minimalizovat. V tomto pripade ide
o takzvany problém optimalneho riadenia, kedy sa snazime najst taka trajektériu
riadenia, aby sme ¢o najlepsie splnili ciel optimalizicie a neporusili pritom ziadne
ohranicenia dané procesom. Velky rozvoj optimalizaénych technik nastal v 50. a 60.
rokoch minulého storocia, kedy sa narody pretekali o to, kto bude skor vo vesmire. S
tymto zapolenim prisli dve velké teérie optimélneho riadenia. V roku 1952 publikoval
Richard Bellman princip tzv. dynamického programovania (4) a v roku 1962 publikoval
Pontryagin svoju pracu Matematické metédy optimalneho riadenia, ktora obsahovala
nim formulovany princip minima (25). Tieto dve teérie, hoci uz 60 rokov staré, sa
daju vyuzit aj dnes na rozlicné tlohy dynamickej optimalizacie. Optimalizacia na
zéklade Pontryaginovho principu minima umoznuje riadenie v otvorenej slucke. S
rozvojom pocitacovej techniky isiel ruka v ruke rozvoj numerickych optimaliza¢nych
metod, vdaka ktorym je mozné riesit problémy, u ktorych by bolo velmi obtiazne ziskat
analytické riesenie. Tie umoznili vznik v stcasnosti najvyspelejsej metédy riadenia
procesov, ktora sa nazyva prediktivne riadenie, ktoré na rozdiel od optimalizacie na
zaklade Pontryaginovho principu minima vykonava optimalizaciu online.

Této préaca je rozdelena na dve hlavné casti. V prvej teoretickej casti si najprv pred-
stavené priemyselne najvyznamnejsie membranové procesy. Nasledne je pre proces
ultrafiltracie odvodeny dynamicky matematicky model. Druha vyznamnd zlozka te-
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oretickej Casti prace je optimalizacia procesu ultrafiltracie. V préci je na zdklade
Pontryaginovho principu minima analyticky odvodené optimalne riadenie procesu
ultrafiltracia-diafiltracia. Predstavené si aj numerické metody optimalizdcie a pre-
diktivne riadenie. Teoreticka Cast prace sa zaobera aj regresnymi metédami odhadu
parametrov. V simulacnej Casti je najprv overené analytické rieSenie optimalizacného
problému. Vysledky analytického riesenia st nasledne overené metédami numerickej
optimalizacie. Nakolko optimélne riesenie zavisi od tzv. limitujicej koncentracie, v
simulaciach je ukazané, aky vplyv ma téato koncentracia na optimalitu riadenia procesu
a Co sa stane, ak nevieme urcif spravne jej hodnotu. Simulacie sme vykonali tak pre
riadenie na zdklade vypocitanych ¢asovych intervalov pre jednotlivé operacie, ako aj
riadenie na zaklade merania koncentracii. Nakolko v priemysle sa zvycCajne stretavame
so Sumom, dalSia ¢ast prace sa venuje vplyvu Sumu na odhad limitujicej koncentracie.
Na odhad hodnoty limitujtcej koncentréicie boli vyuzité metéda najmensich stvorcov
a modifikdcia metédy totalnych najmensich stvorcov. V poslednej Casti prace sme
aplikovali na riadenie procesu nelinedrne prediktivne riadenie.



KapriToLA 2

Teoreticka cast

2.1 Membranové separacné procesy

Membranové procesy su v sticasnosti nepostradatelnou sucastou chemického, potra-
vinarskeho ¢i farmaceutického priemyslu. Ako ndzov napovedd, membréanové procesy
vyuzivaji na separaciu zloziek zmesi membranu. Membrana moéze byt definovand ako
bariéra, ktord oddeluje dve fazy a selektivne brani prestupu latky. Vo vSeobecnosti tok
média membranou je definovany ako:

permeabilita membrany

intenzita toku = x hnacia sila (2.1)

hribka membrany
Hnacou silou méze byt gradient tlaku, teploty, koncentracie a elektrického poten-
cidlu (26). Je viacero oblasti, v ktorych prekonavaju konkurencné separacné procesy,
ako destilacia, ¢i extrakcia:

e pri velkej casti membranovych separa¢nych procesov nedochadza k zmene sku-
penstva, z ¢oho vyplyvaju nizke naroky na energie

e nakolko sii membranové separicie energeticky tisporné a na separdciu nie si
nevyhnutné dalsie chemikélie, ich negativny dopad na zivotné prostredie je
vyrazne nizsi, nez pri inych separa¢nych procesoch

e s vynimkou membranovych procesov zalozenych na gradiente teploty, separacia
neprebieha za zvysenej teploty. Tym padom je mozné separovat aj latky, ktoré
su na vysoké teploty citlivé, ako napr. enzymy

Samozrejme, membranové procesy maju aj urcité obmedzenia a nevyhody:

e membrany maji tendenciu sa zanasat, takze castd idrzba je nevyhnutnd
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e hoci technolégie vyroby membran za posledné roky vyrazne pokrocili, membrany
z mnohych materidlov nie si mechanicky robustné a mézu sa pocas procesu
(najmé za vysokého tlaku) poskodit

e hoci celkové prevadzkové naklady membranovych procesov si relativne nizke,
pociatoénd investicia je vysoka (32))

e niektoré typy membréanovych procesov st prilis citlivé na zloZenie separovanej
zmesi - napr. v pripade reverznej osmozy prilis koncentrovand vstupna zmes
sposobuje vysokt hodnotu osmotického tlaku, ktory je potrebné prekonat (26])

2.1.1 Tlakové membranové separacné procesy

Mikrofiltracia

Mikrofiltracia sa vyuziva na separovanie Castic, ktoré maji molekulovii hmotnost aspon
100kDa (26]). Na mikrofiltrdciu sa pouzivaji porézne membrany s vysokou hustotou
pérov. Typicka velkost pérov membrany pri ultrafiltracii je 0,1 — 10 gm. Vzhladom
na velkost a vysokt hustotu porov je hydrodynamicky odpor membran pouzivanych
pri mikrofiltracii maly, a tym padom aj rozdiel tlakov potrebny na separaciu je nizky
- priblizne 200 kPa. Selekénym mechanizmom je sitovy efekt (30). Mikrofiltracia ma
vyznamnu tlohu pri Gprave pitnej vody, kde slizi na odstranenie mikrobiologického
znedistenia. Dalej sltzi na zahustenie olejovych emulzif, ¢ na zahustenie ovocnych
stiav (21).

Ultrafiltracia

Ultrafiltracia sa pouziva na separaciu makromolekularnych latok a koloidnych zmesi.
Na ultrafiltraciu sa najcastejsie vyuzivaju asymetrické membrany s hribkou aktivnej
vrstvy 0,1 — 1 um a s velkostou pérov 1 az 100 nm. Rozdiel tlakov na membrine
potrebny na separaciu je 1 — 10 x 10° Pa (21). Ultrafiltracia méa v priemysle Siroké
moznosti uplatnenia. V potravinarstve sa vyuziva na spracovanie srvatky, na Cirenie
ovocnych Stiav, pri spracovani mésa na separédciu bielkovin a zahustenie zelatiny (21]). Vo
farmaceutickom priemysle sa vyuziva pri produkcii antibiotik, priprave monoklonalnych
protildtok, ¢i purifikdcii DNA (10).
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Nanofiltracia

Nanofiltracia slizi primérne na odstranovanie organickych latok s nizkou molekulovou
hmotnostou a viacvalentnych anorganickych soli. Na nanofiltraciu sa pouzivaju asymet-
rické membrany s malou hribkou aktivnej vrstvy (do 1 pum). Rozdiel tlakov potrebny
na nanofiltrdciu je priblizne 1 — 4 x 108 Pa. Nanofiltracia sa vyuZziva na odstrdnenie
zlicenin dusika pri vyrobe pitnej vody, ¢i na odstranovanie farbiv pri ¢isteni vody z
papierenského a textilného priemyslu (21]).

Reverzna osmodza

Reverzna osméza je proces, pri ktorom cez membranu prechadzaji len molekuly
rozpustadla. Transmembranovy tlak, ktory je potrebné zabezpecit, je velmi vysoky (0,2
- 1 x107 Pa), nakolko na to, aby mohlo prejst rozpistadlo do permedtu, je potrebné
prekonat osmoticky tlak. Na reverznt osmoézu sa najcastejsie vyuzivaji asymetrické
membrény na béze celulézy s velkostou pérov mensou ako 1nm. Asi najvyznamnej$im
vyuzitim reverznej osmézy je odsolovanie morskej vody. Dalsimi aplikdciami st vyroba
velmi ¢istej vody pre farmaceuticky a elektrotechnicky priemysel (21]).

2.1.2 Membranové procesy zalozené na gradiente koncentracie
Dialyza

Dialyza je separac¢ny proces vyuzivajuci rozlicnt schopnost latok difundovat cez mem-
branu. To, ako lahko bude latka difundovat, zavisi hlavne od velkosti Castic a roz-
pustnosti latky. Na dialyzu sa vyuzivaji homogénne neporézne hydrofilné membrény.
Najvyznamnejsie uplatnenie ma dialyza v medicine v hemodialyza¢nych pristrojoch a
pri purifikdcii krvnej plazmy. Mimo toho sa ale da vyuzit aj pri vyrobe nealkoholického
piva, ¢i purifikdcii enzymov (23)).

Membranova separacia plynov

Membranova separacia plynov je proces, ktory ziskal popularitu v 80. rokoch minulého
storoc¢ia. Na membranovi separaciu mozno pouzit tak porézne, ako aj neporézne
membrany.
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o Ak je pouzitd neporézna membrana, tak transport je umozneny rozpustno-
diftznym mechanizmom, ktory pozostéva z 3 krokov: najprv sa absorbuje plynna
latka do materidlu membrany, nasledne difunduje v smere nizsej koncentracie,
poslednym krokom je desorpcia plynu z membrany na strane permeatu.

e V pripade pouzitia poréznej membrany je transportnym mechanizmom tzv.
Knudsenova diftizia, ¢o je tok castic pérmi s priemerom mensim nez je priemerna
volné draha molekil difundujiceho plynu. Treba dodat, Ze v pripade separéacie
plynov maji porézne membrany niz$iu separa¢ni i¢innost nez neporézne (32).

Membranova separécia plynov sa v priemysle vyuziva na c¢istenie zemného plynu,
separaciu vodika pri vyrobe metanolu a amoniaku, ¢i vyrobu vzduchu obohateného o

O2/N2 (23).

Pervaporacia

Pervaporacia je membranovy proces vyuzivany na separaciu miesatelnych kvapalnych
zmesi. Na jednu stranu membréany je privadzany kvapalny nastrek. Na strane permeatu
je nasledne znizeny tlak. Separacia je umoznena na zdklade rozdielnej schopnosti
zloziek zmesi difundovat cez neporéznu membranu. Transportny mechanizmus je
obdobny ako pri membranovej separacii plynov za pouzitia neporéznej membrany,
t.j. solucno-difizny (30). Pervaporicia umoziiuje separaciu zmesi s azeotropickym
zlozenim, ktoré nie je mozné oddelit klasickou destildciou. Ako priklad priemyselnej
aplikdcie pervapordcie moze byt separdcia izomérnych zlicenin (napr. C-8 izoméry), ¢i
dehydratéacia organickych rozpustadiel (23)).

2.1.3 Membranové procesy zalozené na gradiente teploty

Membranova destilacia je typ destilacie za zniZzeného tlaku s vyuzitim hydrofébnych
poréznych membran (30). Zohrievany roztok sa privedie na néstrekovi stranu mem-
brany. Vzhladom na hydrofébny charakter membrany kvapalina neprenikd do pérov
membréany (I8)). Na rozdiel od ostatnych spomenutych membranovych procesov, mem-
brana v tomto pripade slazi len ako bariéra medzi dvomi fazami a separacia je dana
rovnovahou kvapalina-para (23)). Vzhladom na vysoki cenu membréanovych modulov
je v stucasnosti v priemysle relativne malo vyuzivana, do budiicnosti mé vsak potencial
pri desalindcii morskej vody (26]).
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2.1.4 Membranové procesy zaloZzené na gradiente elektrického
potencialu

Elektrodialyza sa vyuziva na separovanie iénov z vodnych roztokov pomocou ionexo-
vych membran - katexové membrany prepustaju len kladne nabité Castice, anexové
membrany len zaporne nabité castice. Katexové a anexové membrany sa striedavo
zoradia medzi dve elektrody, ¢im vytvoria urcité bunky - jedna bunka je tvorena
dvojicou katexovd/anexova membrana. Roztok uréeny na separiciu sa aplikuje do
buniek. Po zavedeni elektrického potencialu medzi anédu a katédu dochddza k migracii
i6nov v roztoku. Kladne nabité iény putuji smerom ku katode, zdporne nabité k andde.
Kationy st schopné prejst katexovou membranou vedlajsej bunky, kde si vSak nasledne
zastavené anexovou membranou. Naopak, aniény st schopné prejst do vedlajsej bunky
cez anexovi membranu, nasledne su vSak zastavené katexovou membrénou. Striedavo
tak vznikaji bunky so sniZenou a zvySenou koncentréciou rozpustenej latky (30).
Elektrodialyza sa vyuziva hlavne pri desalinacii morskej vody, ale napr. aj pri separacii
aminokyselin (23)).

2.2 Matematicky model vsadzkovej ultrafiltracie

V ramci tejto prace sme sa zamerali na optimaliziciu procesu vsddzkovej ultrafiltracie.
Na obrazku je mozné vidief schému zariadenia na vsadzkovi ultrafiltraciu. Zmes
urcend na separaciu sa nadavkuje do zasobnej nadrze. Pritok zmesi do membranového
modulu g¢ je zabezpeceny pomocou ¢erpadla. V membranovom module je zmes separo-
vand na dve Casti. Ako permedt oznacujeme ¢ast roztoku, ktord prestipi cez membranu.
ZvySok roztoku, ktory cez membranu neprejde, oznacujeme ako retentét (prud ¢.). V
tomto pripade moézeme vidief tzv. cross flow usporiadanie, kde prud gy tecie sibezne s
plochou membrany. Takéto usporiadanie vyrazne redukuje tvorbu filtra¢ného kolaca.
Opakom takéhoto usporiadania je tzv. dead end usporiadanie, kde nastrek pradi kolmo
na membranu (21I)). Prad ¢;, zabezpecuje privod ¢istého rozpustadla do zasobnej
nadrze.
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Qin ar

dp

qs

—a

Obr. 2.1: Zjednodusend schéma vsadzkovej ultrafiltracie (2)

Matematicky model bol odvodeny na zdklade materidlovych bilancii a to

o celkovej materidlovej bilancie:

av (¢)

Gnt) = ap(t) + =, (22)
kde g¢;, je prietok ¢éistého rozptstadla, ktoré priddvame do systému, g, je prietok

permeétu, dV/d¢ je ¢asova zmena objemu kvapaliny v systéme,
e a materidlovych bilancii pre jednotlivé zlozky:

d(V(#)ei(t))

Ci,in (1) qin () = ci,p(t)ap(t) + dt

(2.3)

kde ¢; je koncentracia i-tej zlozky (¢; , v permedte, ¢; i, vo vstupujicom prude).

V rdmci tejto priace sme uvazovali, Zze zmes obsahuje len jednu makrozlozku A a
jednu mikrozlozku B. Zaroven, nakolko vstupuje do systému cisté rozpustadlo, kon-
centrédcia tak mikrozlozky, ako aj makrozlozky vo vstupujicom prude ¢; iy, je rovnd nule.

Faktor proporcionality («) je bezrozmernd veli¢ina vyjadrujica pomer prietokov vstup-
ného pridu ¢;, a prudu permedtu gp:

Gin
oa=—

. (2.4)
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Separa¢ni schopnost membrany vyjadruje retencny koeficient, ktory je definovany
nasledovnym vztahom:
s
Ri=1-2 (2.5)

Ci
V idedlnom pripade je retenc¢ny koeficient rovny 1 pre makrozlozku, ¢ize membrana

dokéaze tplne zabranit prestupu makrozlozky do permeatu, a rovny 0 pre mikrozlozku,
¢o by znamenalo, ze membrana nekladie prestupu mikrozlozky ziadny odpor.

Ak vyjadrime ¢; , ako
cip(t) = (1= Ri)ei(t) (2.6)

a q;n ako:
qin = QQp (27)

tak po dosadeni do rovnic (2.2)), (2.3) dostaneme:

T — (0 - g (28)
dcéit) _ 352 0 (t)(Ri — a) (2.9)

Na zéklade hodnoty faktora proporcionality mozno rozlisit nasledujice rezimy pre-
vadzky:

e koncentracny rezim - v pripade koncentra¢ného rezimu nepriddvame do sys-
tému cisté rozpustadlo, ¢ize o = 0. Tym padom dochadza k poklesu objemu
kvapaliny v systéme, ¢o ma za dosledok zvysSenie koncentracie makrozlozky.
Nakolko za idedlnych podmienok membrana nebrani prestupu mikrozlozky do
permeatu, koncentracia mikrozlozky sa nemeni.

o rezim diafiltracie za konstantného objemu - CVD - pri rezime CVD (z
angl. Constant Volume Diafiltration) je vstupujuci prietok ¢istého rozpustadla
¢in rovnaky ako prietok permedtu g, ¢ize objem kvapaliny v systéme ostéva
rovnaky. To ma za doésledok zniZzenie koncentracie mikrozlozky, koncentracia
makrozlozky sa nemeni.

« diafiltracia s premenlivym objemom - VVD - pri VVD rezime (z angl.
Variable Volume Diafiltration) je prietok vstupujiceho ¢istého rozpustadla mensi
nez prietok permeatu. Tento rezim sa vyuziva na subezné zvysovanie koncentrécie
makrozlozky a znizovanie koncentracie mikrozlozky:.
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e riedenie - pri riedeni je zastaveny tok cez membranu a do systému je pridané
¢isté rozpustadlo. Z toho dévodu dojde k poklesu koncentracie makrozlozky aj
mikrozlozky. Zaroven pouzivame zjednodusujici predpoklad, Ze ¢as potrebny na
pridanie rozpustadla je velmi kratky oproti ¢asom potrebnym na koncentracny a
CVD rezim a preto ho mézeme zanedbat.

2.2.1 Modely toku kvapalin cez membrany

Jednym zo zdkonov, opisujtcich prietok kvapalin poréznym médiom (akym je napr.
porézna membrana), je Darcyho zdkon:

KAP
Ji

K je specifickd permeabilita média, AP je rozdiel tlakov na médiu, yu je viskozita
kvapaliny a AL je hribka média. Darcyho zékon vsak neuvazuje retenciu zloziek zmesi,
z ktorej nevyhnutne vyplyvaji javy ako rozdiel osmotického tlaku na membrane, ¢i
koncentracna polarizacia membrany. Zaroven v pripade asymetrickych membran, ktoré
sa vyuzivaju pri ultrafiltracii, je problematické urcit efektivnu hribku membrany. Tym
padom st moznosti jeho aplikacie na opis ultrafiltracie obmedzené, je vSak dobrym
vychodiskovym bodom pre dalsie modely (L6]).

Model sériovo radenych odporov

Model sériovo radenych odporov vychadza z Darcyho zdkona. Podla neho mozno
vyjadrit intenzitu toku permeatu J ako:

AP

J -

(2.11)

kde AP je transmembrénovy tlak, R, je sucet odporov sivisiacich s membranou
(odpor vlastnej membrany, odpor zablokovanych pérov, odpor ¢iastoéne zablokovanych
pérov) a Ry je odpor medznej vrstvy (21)).

Model osmotického tlaku

Hoci je vplyv osmotického tlaku v pripade ultrafiltrdcie nizsi nez u reverznej osmézy a
nanofiltracie, obzvlast pri vyssich koncentraciach zlozky jeho vplyv nemozno zanedbat.
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Preto vznikol matematicky model, ktory znizuje hnaciu silu v podobe hydrostatického
tlaku prave o hodnotu osmotického tlaku.

AP —o0A7

J
r IJ’R77L

(2.12)
kde AP je diferencia tlaku na membréne, og je koeficient osmotickej reflexie, Ar je
diferencia osmotického tlaku naprie¢ membranou, i je viskozita permeédtu a R, je odpor
membrany. V pripade dokonalej retencie makrozlozky je mozné model zjednodusit na:

AP —7
Jp=—— 2.13
o (2.13)
Osmoticky tlak je funkciou koncentracie makrozlozky na membrane
m = Bey, (2.14)

kde B a n st empirické konstanty. Vyhodou modelu osmotického tlaku je, ze plati tak
pre vysoké, ako aj nizke hodnoty transmembranového tlaku.

Rovnica vyjadruje, ze intenzita toku je priamo timerna hnacej sile procesu. V pri-
pade tlakovych procesov je hnacia sila transmembranovy tlak. Mohli by sme ocakévat,
7e so zvysujucou sa hodnotou transmembranového tlaku bude rast aj intenzita toku.
Pri pozorovaniach sa zistilo, ze intenzita toku zavisi od transmembranového tlaku len
v urcitej oblasti a od urcitého bodu sa intenzita toku so zvysujicim tlakom meni len
minimélne. Tento jav mozno vysvetlit dvomi tedériami: koncentra¢nou polarizaciou a
tvorbou gélovej vrstvy.

Model koncentra¢nej polarizacie

Zvysovanie koncentracie separovanej zlozky na membrane sposobuje spatny diftizny
tok zlozky do hlavného pridu, pricom c¢asom dojde k ustdleniu rovnovahy medzi
konvektivnym tokom zlozky k membrane a difiznym tokom c¢astic smerom od membrany.
Diftziu mozno opisat pomocou Fickovho zdkona ako (21)):

dCi
dx

Je=Je, — D (2.15)

Integrovanim rovnice (2.15]) ziskame:

J= gln (CW_CP) (2.16)

Cct — Cp
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kde ¢, je koncentrécia zlozky na povrchu membrény, c; v nastreku a ¢, v permedte.
Pomer D/6 oznacujeme ako koeficient prestupu latky k. Ak predpokladdme uplni
retenciu zlozky, tak jej koncentracia v permedte bude rovna nule:

J=kln (Cw> (2.17)

Hodnotu koeficientu prestupu latky mozno urcit na zaklade kriteridlnych rovnic. Pre
Sherwoodovo kritérium Sh plati:

Sh = A Re*t Sc*? (2.18)

kde A1,a1,a2 st empirické konstanty.

_ kdy

Sh 2.19
- (2.19)
kde je dj je hydraulicky priemer porov. Pre Reynoldsovo kritérium plati:
d
Re — ZE4nPE (2.20)
Ur

kde v je stredna rychlost kvapaliny v nastreku, pr je strednd hustota nastreku a pg
je strednd viskozita nastreku. Schmidtovo kritérium je definované ako:

Se = ;LJTFD (2.21)

membréana

medznd vrstva

Cf

Obr. 2.2: Filmovy model (upravené podla (23))
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2.2.1.1 Model limitujiiceho toku

Uréitou analégiou k filmovej tedrii je model limitujiceho toku (angl. Limiting Fluzx
Model, LF). Niektoré makromolekuldrne ldtky maji tendenciu koagulovat v roztoku,
¢im sa na membréane vytvori gélova vrstva, ktord zvysuje hribku membrany, ¢im je
zniZzend jej hydraulickd permeabilita (26). Intenzita toku kvapaliny sa dd v takom
pripade vypocitat ako:

AP Clim
J=———=kl 2.22
n(Rm + Ry) ! ( €A ) ( )

kde ¢jjm je tzv. limitujica koncentracia, ¢o je najvyssia mozna koncentracia makro-
zlozky, ktori mozno v roztoku dosiahnutﬂ Limitujicu koncentraciu mozno stanovit
experimentdlne na zdklade nameranych tidajov o prietoku permeatu a koncentracie
makrozlozky (13).

Zovseobecneny model limitujticeho toku

Model limitujiceho prietoku predpoklada, ze tok permeatu cez membranu nie je zavisly
od koncentrécie mikrozlozky. Rajagopalan a Cheryan vSak pri pocetnych experimentoch
pozorovali zvysenie toku permeatu aj za situicie, kedy bola koncentracia makrozlozky
konstantnd, hoci podla modelu limitujiceho toku by mal byt konStantny (27). To
viedlo k vytvoreniu zovSeobecneného modelu limitujiceho toku, ktory zahina aj vplyv
mikrozlozky:

J(cacp) = kln ( Glim > (2.23)

2.2.1.2 Vysledny model

Na modelovanie toku permeatu cez membranu sme pouzili model limitujticeho prietoku.
Prietok permeatu mozno potom napisat ako:

g =J,A=FkAIn (C“m> (2.24)

CA

limitujica koncentrécia sa zvykne v literatire oznacovat aj ako koncentricia gélovej vrstvy cg
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Tym padom ziskavame vysledny matematicky model procesu v tvare:

4= C“/“((tt)) (Ra — a(t)) kAln (2}%) (2.252)

p = Cj((tt)) (Rp — a(t)) kAln (2?;) (2.25b)
o . n Clim c
V = (a(t) — 1) kAl <CA(t)> (2.25¢)
;o Clim

Vi =a(t)kAln (CA(t)) (2.25d)

Rovnica vyjadruje objem priddvaného rozpustadla, ktory je dolezity z hla-
diska optimalizacie procesu. Odvodeny matematicky model ma z hladiska riadenia 2
podstatné vlastnosti. Prvou vlastnostou je jeho silna nelinearita. Druhou délezitou
vlastnostou, priznacnou pre vsadzkové procesy, je, ze nemé ustalené stavy. Na druhej
strane, pozitivnou vlastnostou modelu je fakt, ze vSetky stavové veli¢iny vieme merat,
takze nie je nevyhnutné pouzit pozorovace stavov.

2.3 Optimalizacia prevadzky membranového procesu

Tak ako kazdy technologicky proces, aj prevadzku membranovej separécie je vhodné
optimalizovat. Cielom optimalizacie membranového procesu je bud minimalizovat cas,
alebo spotrebu rozpustadla, alebo celkové nédklady. Pozrime sa na posledny pripad,
t.j. minimalizaciu ndkladov. Uvazujme velmi zjednoduseny predpoklad, ze naklady sa
odvijaju len od ceny elektrickej energie a spotreby rozpustadla. Cena energie je za
pripadu konstantného prikonu dana ¢asom vyuzivania spotrebica. Spotreba rozpustadla
je dand prietokom vstupného prudu g;,. Samozrejme, pri optimalizacii nie je mozné
porusit zakony fyziky, preto bude mat optimalizacny problém aj ohranicenia, ktorymi
su diferencidlne rovnice opisujice dynamiku modelu. Optimaliza¢ny problém moze pre
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nas pripad vyzerat nasledovne:

ty
J =pity —i—pd/ agp dt (2.26a)
0

s.t:

. (&

¢ = V(Rz — )gp (2.26b)
V= (a—1)g (2.26¢)
C; (tO) = cz’,O; V(t()) = Vb; Vd(to) = Vd,O (226(31)
ci(ty) =ciy (2.26¢)

Ak by sme chceli minimalizovat ¢as vsadzky, tak z ucelovej funkcie odstranime podin-
tegralny c¢len, a naopak, ak chceme minimalizovat spotrebu rozpustadla, tak z ucelovej
funkcie odstranime ¢len p:t;. Optimalizacia prevddzky membranovej separécie je tzv.
problém optiméalneho riadenia (Optimal Control Problem, OPC), ktory vo vSeobecnosti
mozno zapisat ako (IT)):

J = Glz(to).to,x(ty),ty.p] + ' Flz(t),u(t).t,pldt (2.27a)
S.t:

©(t) = flz(t),u(t)t.p] (2.27D)
hmin < hlz(t),u(t),t,p] < hmax (2.27¢)
Tmin < 7[2(t0),80,2(ts),tr,p] < Tmax (2.27d)

kde rovnica je ucelova funkcia, rovnica predstavuje dynamické ohrani-
Cenia systému v podobe diferencidlnych rovnic, rovnica oznacuje ohranicenia
pre drahu a rovnica ohranicenia v podobe hrani¢nych podmienok. Cielom opti-
malizacie je najst taki trajektoriu riadenia, pri ktorej st splnené vSetky ohranicenia a
pri ktorej je hodnota tcelovej funkcie minimélna.

2.3.1 Nevyhnutné podmienky optimality
Hamiltonian funkcie je dany ako:
H(z(t)ut) b)) = F+ AT f (2.28a)
& = f(x,u) (2.28b)

kde F' je podintegralna funkcia ucelovej funkcie, f je funkcia ohraniceni a A je vektor
adjungovanych premennych. Funkcional potom mézeme upravit do nasledujiceho
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tvaru:

J(u(t),ty) = G (z(ty)) +/O "H - Mg(t)dt (2.29)

Diferencidl funkciondlu musi byt v optime rovny nule (24):

dJ =

O ox G ou

—NT(ty)0wy, + H(ty)dty + AT (tp)a(ty)dty =0

tf )
g, + / <8H(sx + oy My 35 - @Tax) dt
s 0 (2.30)

Z rovnice ([2.30) vyplyvaji nasledovné podmienky optimality:

oG

o 5 - A(ty) =0 (2.31a)
H(t;)=0 (2.31b)

%—Z +AT =0 (2.31c)

%—Ij —i#T =0 (2.31d)

AMty) = % 5 (2.31e)

%—IZ =0 (2.31f)

2.3.2 Analytické riesenie problému optimalizacie membranovej
separacie

V urcitych pripadoch je mozné na ziskanie optimalnej trajektorie vyuzit analytické

metddy dynamickej optimalizacie. V tejto praci bol pouzity Pontryaginov princip

minima. Pontryaginov princip minima hovori o tom, Ze optiméalne riadenie je také,

ktoré riesi nasledujici optimalizaény problém (24)):

o = arg : min ]H(m,)\,a) (2.32a)
Q€ |min;¥maz
H
T = a—; z(to) = xo, x(ty) = x5 (2.32b)
oA
: OH

H=0, Vtelt,ty] (2.32d)
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Optimalizacia procesu vsadzkovej ultrafiltracie pomocou Pontryaginovho
principu minima

Uvazujme idedlnu membrénu (R4 = 1; Rp = 0). Objem je mozné vyjadrit ako funkciu

koncentracie c4:

V= CA,OVO

(2.33)
cA

kde c4,9 je pociatocnd koncentracia makrozlozky a Vj je pociatoény objem. Dosadenim
za V,R4,Rp do rovnic (2.25a)), (2.25b]) dostaneme matematicky model v podobe dvoch
diferencidlnych rovnic:

2
. C
ta=——q(l—a) ca(0)=cap (2.34)
ca,o0Vo
. CcpAC
¢g = _ AT agp CB(O) =CB,0 (2-35)
ca,oVo

Ucelova funkcia, ktora chceme minimalizovat, mé teda tvar:

ty
J =prts +pp/ aq dt (2.36a)
0
2
st a=—A g(l-a)  ca(0)=cao (2.36b)
ca0Vo
. cac
¢ = —ﬁaqp ¢s(0) = cp o, (2.36¢)
ca0Vo

kde pr je cena Casu a pp je cena rozpustadla. Nasledne mozeme zadefinovat Hamiltonian
podla rovnice (2.28a)) ako:

2 )
H =pr +ppagp + Aa A kAlnclﬂ(l —a)

ca,0vo cA (2.37)
ApACB A D — Hy + Hoa
ca,0Vo cA
kde H, je:
OH A CACB
— = — - A 2.38
0 bp =24 ca,0Vo b ca,0Vo (2.38)

Pre adjungované premenné A4, Ap podla rovnice (2.32¢) plati:

Aa

AT (1—-a)(2cagy, + Aqa)+

A = —ppaga —
(2.39)

a(chgp +cACBgA
CA,O‘/O ( p )
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CA

A=A 2.40
B B CA,oVoqpa ( )
kde 5
dp
= £ 2.41
am= 5 (2.41)

Hamiltonian je linedrne zavisly od premennej o. Tym padom minimum bude dosiahnuté
na hrani¢nych hodnotéach «, a to:

e pri maximélnej hodnote «, ak H, < 0

o pri minimélnej hodnote «, ak H, > 0 (24)

Ak je H, rovné nule, tak Hamiltonidn nezavisi od «. Optimélna trajektéria riadenia v
takom pripade moéze byt ziskand ako:

d (OH d
& (80{) = & (prA,OVE) - )‘Aci - )‘BCACB) =0 (242)

Rovnicu (2.42) je dalej mozné upravit ako:
0= —Aach — 2\acaéa — Apcacn — Apéacp — ABcacp (2.43)

Dosadenim rovnic (2.39) a (2.40) za A4, Ap do predoslej rovnice ziskame:

d (oHN _ M a o AB
dat\oa )~ PwdA caoVo AGA CA7OVOAB(]A

Ad o AB
- — = 2.44
+CA,oVo cada CA,OVOCqu (244)
Ak a =0, tak
d [O0H
a (aa> = /\AciqA — )\BCqu =0 (2.45)

Ak H,=0a H =0, potom aj Hy =0

pr + >\A70 =0 (2.46)

)

Rovnicu ([2.46)) je mozné upravit na:

Aach = J;—TCA,OVO (2.47)
p
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Ak v rovnici (2.45) dosadime za Aac?, dostaneme

>\BCB = qu (—pTCAY()VE)> (248)
dp dp

Dosadenim rovnice 2:48|za Agcp v rovnici [2.38] ziskame:

A
0=caoVopp + leA,OVO + CA((JTQPTCA,OVO (2.49)
p p

Upravou rovnice ([2.49) ziskame:

ppq; + prap +caqa) =0 (2.50)

Na zdklade rovnice (2.50) je mozné vyjadrit koncentricie makrozlozky pre jednotlivé
ciele optiméalneho riadenia.

Ak je cielom minimalizovat ¢as vsadzky, tak pp = 0 a teda plati:
Clim

e

i (2.51)
Ak je cielom minimalizovat spotrebu pridaného rozpustadla, tak povazujeme pr =0
C:kﬁl = Clim (252)

V pripade, ze prioritou st minimalne néklady, tak pr aj pp st nenulové, ¢’ sa vypocita

ako:
pr—/P2+4kApDPD

% = Clime ZARPD (2.53)
Na to, aby sme udrzali optimalnu koncentraciu makrozlozky, tak musi byt diferencia
koncentracie nulova, a tym padom sa o = 1. Na zdklade Pontryaginovho principu
minima je teda mozné dokazat, ze optimalne riadenie bude pozostavat z nasledujicich
operacif:
¢ koncentracného rezimu - o = qpin = 0

¢ CVDrezimu-a=1

e riedenia - @ = Qpax = O

Postup optimadlnej prevadzky sa bude 1iSit od toho, ¢i je hodnota c’ vicsia alebo
mensia ako hodnota ziadanej koncentracie makrozlozky
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s cy<cay
1. V prvom kroku sa aplikuje koncentraény mod, az kym nie je dosiahnuté
koncentracia c%
2. Nasledne je koncentracia mikrozlozky znizovana az na jej ziadani hodnotu
3. Po znizeni cp je opét aplikovany koncentra¢ny mod, az kym nie je dosiahnuta
ziadana koncentracia makrozlozky
. C*A < CA,f
1. V prvom kroku sa aplikuje koncentracny méod, az kym nie je dosiahnuta
koncentracia c¥

2. Nésledne je koncentracia mikrozlozky znizovand, az kym nedosiahne urciti
hodnotu, dant ¢iarou riedenia

cp.fc”
CB stop — ijA (254)

3. Poslednym krokom je riedenie, kedy sa po pridani ¢istého rozpustadla znizia
koncentracie c4,cp na ich ziadané hodnoty. Objem cistého rozpustadla,
ktoré je nevyhnutné pridat, sa da vypocitat ako

1 1
Vain = ca,0Vo < - *> (2.55)
CAf  Ca

Tento postup je mozné zndzornit na koncentraénom diagrame (obr. [2.3)
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Cg A

o[ - ~B—————————f - - - - - - - -

Obr. 2.3: Koncentraény diagram (24)

2.3.3 Numerické metédy optimalizacie

Problém optimalizacie vsadzkovej ultrafiltracie je dostatoc¢ne jednoduchy na to,
aby umoznoval analytické rieSenie. V praxi sa vSak casto stretdvame s problémami,
ktoré analytické rieSenie neumozinuji. Nastastie existuju efektivne metédy numericke;
optimalizacie, ktoré umoznuju rieSenie takychto problémov. Met6dy na riesenie OCP
moézeme vo vSeobecnosti rozdelif na dve hlavné skupiny:

e Nepriame metddy su zaloZzené na vyssie spomenutych podmienkach optimality.
Nevyhnutné podmienky optimality st transformované na problém mnohobodo-
vych ohraniceni (multi-point boundary value problem), ktory je nésledne mozno
vyriesit numericky metédami, ako napr. nepriame nastrelovanie (I7).

e Priame metddy transformujui OCP na tzv. nelinedrny program, ktory mozno
vSeobecne zapisat ako:

mllnf(x) (2.56a)
s.t:

h(z)=0 (2.56b)
g(z) <0 (2.56¢)
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Priame metédy mozno rozdelit na dve skupiny. Pri sekvencénom pristupe je
parametrizované len riadenie, a trajektéria stavov je implicitnou funkciou pa-
rametrizovaného riadenia. Pri simultdnnom pristupe si parametrizované tak
riadenie, ako aj trajektorie stavov ako optimalizované premenné NLP. ODE
opisujice dynamiku systému st v tomto pripade implementované do NLP ako
ohranienia v tvare nerovnosti(T2)).

Priame nastrelovanie

Metdda priameho nastrelovania (Direct Single Shooting) patri medzi sekvencéné metddy.
Riesenie OCP zacina rozdelenim zadaného Casového intervalu na N tsekov.

O<nm<.<7my=1 (2.57)

Na tomto ¢asovom intervale je nasledne diskretizované riadenie tak, aby zaviselo od
hodnoty kontrolného parametra q.

q = (40,q1,--,.qn-1) € R. (2.58)

Najcastejsie sa vol{ riadenie, ktoré je na jednotlivych tsekoch konstantné (rovnica
(2.59), je mozné ale pouzit riadenie, ktoré je na jednotlivych tsekoch linedrnou funkciou
q.

u(t) = ¢i,t € [titiga] CT (2.59)

Po zadani pociatoéného odhadu parametrov g ziskame trajektoriu stavov tak, ze
numericky vyriesime diferencidlne rovnice opisujice dynamiku systému. Je viacero
metdd, akymi je mozné numericky vyriesit ODE rovnice, ako priklad mozno uviest
Runge-Kutta metédu 4. rddu, pouziti v tejto préaci (5).

1 h;
] hi
ks = hzf(xz + 5]@2,75,‘ + 5) (260(3)
1
Tit1 = T; + é(kl + 2ko + 2k3 + k4) (2606)

kde h; je dizka kroku.
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Naésledne je pomocou NLP solveru vyrieseny nasledovny optimaliza¢ny problém:

min - &t + G (2(T39)) (2.61a)
s.t:

h(x(t:,9),u(ti,q)) > 0; i=0,.N (2.61b)
r(2(T;q)) =0 (2.61c)

kde x;,; predstavuje koneéni hodnotu podintegrdlnej funkcie ziskani numerickou
integraciou (8)). RieSenim tohto problému sa ziska novy odhad parametrov riadenia.
Tento proces sa opakuje, az kym nie st splnené ohranicenia a tcelova funkcia nedosiahla
minimum. Vyhodou metédy priameho nastrelovania je, ze vedie k relativne malému
NLP problému.

Priama kolokacia

Na rozdiel od priameho nastrelovania, pri priamej kolokacii st diskretizované tak
riadenie, ako aj stavy. Interval je opét rozdeleny na niekolko tsekov. Ozna¢me hodnotu
stavov na krajnych hodnotich usekov ako s; =~ z(t;). Na kazdom tseku sa zvoli
d kolokacnych casov tx; €< tg,tx+1 i = 0,...,d. Na kazdom z tychto usekov je
trajektoria stavov aproximovana polynémom.

Takto aproximované ODE st pridané do optimalizacného problému ako ohranic¢enia v
tvare rovnosti:

Vo — Sk
Pr(tr,1,0%) — f (O, 1tk 1,08)
Ck(VksSkoqQi) = : =0 (2.62)

ok (th,dsVk) — f(Vk,dotk,d k)

Zaroven musi pre kazdy tsek platit podmienka, ktord zabezpeci kontinuitu trajekto-
rie (I5):

Pk (tk+1,08) = Sk41 (2.63)

Jednotlivé kolokacné casy tj ; sa najcastejsie volia ako korene bud Chebyshevovych,
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alebo Legendrovych polynémov (28)). Vysledny nelinedrny program je v tvare:

N—1
1 Z lz 52751+1Qz + E(SN) (264&)
= =0
S.t:
so — o =0 (2.64b)
¢i(Vi,Sk,qr) =0 k=0,..N—1 (2.64c)
h(sk,qr) > 0, k=0,.,N (2.64d)
Pr(try1,vk) — sp41 =10 (2.64¢)
r(sy) =0 (2.64f)

Ako tzv. globédlnu kolokédciu oznacCujeme, ked trajektoria riadenia a stavov si aproxi-
mované na celom intervale polynémom vysokého radu (28)).

Priame viacnasobné nastrelovanie

Priame viacndsobné nastrelovanie (Direct Multiple Shooting) je efektivna metdda,
ktora odstranuje urc¢ité nevyhody jednoduchého priameho nastrelovania, najmé jeho
citlivost na pociatocné podmienky. Tak ako v pripade priameho nastrelovania, je
potrebné parametrizovat riadenie (rovnice (2.57) - (2.59)) (1I). Na rozdiel od priameho
nastrelovania dochadza na kazdom tiseku k vypoctu traJektorle stavovych veli¢in na
kazdom tseku s pociato¢nou hodnotou stavu s;

l‘(t) = f(xl(t)an)a te [thti-‘rl} (265&)

Nakolko integracia zac¢ina na umelych pociatocnych podmienkach, trajektéria nie je
pocas procesu rieSenia problému spojita. Preto je nevyhnutné pridat podmienku:

Sit1 = Ti(tit1,5i,8:) (2.66)

Toto ohranicenie je pocas procesu optimalizacie porusené, ale na konci optimaliza¢ného
procesu musi byt splnené. Priame viacndsobné nastrelovanie vedie na NLP problém v
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tvare:

N-1
min ; li(si,q:) + G(sn) (2.67a)
s.t:
so—xg =20 (2.67b)
Sit1l — Tit1ss,q; =0, 1=0,..,.N—1 (2.67¢)
h(sisgi) >0,  i=0,..,N (2.67d)
r(sy)=0 (2.67¢)

Existuje viacero metdd, ako vyriesit NLP problém, v tejto praci si uvedené dve
najcéastejSie vyuzivané - sekvencné kvadratické programovanie (angl. Sequentional
Quadratic Programming, SQP) a metéda vntitorného bodu (angl. Interior-point Method,
IPM).

Sekvenéné kvadratické programovanie

SQP je iterativna metdda, ktorej zdkladnou myslienkou je lokalne aproximovat NLP
problém na problém kvadratického programovania, t.j. optimaliza¢ny problém, ktory
mé kvadratickd acelovi funkciu a linedrne ohranicenia.

Prvym nevyhnutnym krokom je vhodnda volba kvadratického subproblému. V pripade
linedrnych ohraniceni je mozné aproximovat priamo povodni tcelovi funkciu. Ak vsak
ma& problém nelinearne ohranicenia, je vhodnejsie zvolif ako subproblém minimaliziciu
Lagrangeovej funkcie (6]). Lagrangian mé pre NLP uvedeny v rovnici ([2.56)) tvar:

L(z,uw) = f(z) +ulh(z) + vl g(x) (2.68)

Lagrangeovu funkciu mézeme Taylorovym rozvojom do druhého radu aproximovat
ako:

L(xF b Py + VL(2F b 0P d, + %d;{Vﬁmﬁ(mk,ukvk)dz (2.69)
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QP subproblém ma potom tvar:

1
rginvwc(xhuk,v’f)% + idekdI (2.70)
s.t:

Vh(z*)Td, + h(z*) =0 (2.71)
Vg(z*)Td, + g(z*) <0 (2.72)

Matica By, predstavuje Hesseho maticu Lagrangeovej funkcie a d, = x — 2. Vyriesenim
QP subproblému ziskame smer, v ktorom bude vygenerované x1 v dalsej iteracii.V
novej iteracii potrebujeme aj nové odhady Lagrangeovych nasobicov.

dy = gy — u” (2.73a)
dy = vgp — vF (2.73b)

kde ugp a vgp predstavuju optimalne Lagrangeove ndsobi¢e QP subproblému.

Zakladny algoritmus SQP moZno zhrnit nasledovne:

1. V prvom kroku sa vyriesi QP subproblém (napr. metédou aktivnych ohranicen)

2. Nasledne sa urci velkost kroku « tak, aby:
O (2F + ad,) < @y (a¥)

3. zFtl = 2F + ad,
uktt =k + ad,
v =0k + ad,

4. Ak algoritmus skonvergoval, tak je na tomto mieste preruseny
5. Vypocita sa matica By

6. k:=k + 1, postup sa opakuje

V bode 3 je symbolom ®,; oznacend tzv. hodnotiaca funkcia. Hodnotiaca funkcia (angl.
merit function) uréuje, ¢i prijat alebo neprijat pokusny bod. Jednou moznostou volby
hodnotiacej funkcie je priamo ucelova funkcia. Na zarucenie globéalnej konvergencie je
ale vhodné tito hodnotiacu funkciu upravit. Jednou z prvych vylepsenych hodnotiacich
funkcii bola tzv. funkcia ¢; penalty:

Oy(xm) = f(x) +nl[h(z)|)x (2.74)
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Dalsou hojne vyuzivanou funkciou je hodnotiaca funkcia zaloZend na tzv. rozsirenej
Lagrangeovej funkcii:

Car(z,n) = f(z) + h(z) a(z) + %n\lh(fﬂ)\lg (2.75)

kde 71 je uzivatelom zvolena konstanta a u(z) = —[Vh(x)T'V(2)]"1VaVf(z) (7). Je
vhodné zastavit sa aj pri bode 5. Ako uz bolo spomenuté, matica B predstavuje Hesseho
maticu Lagrangeovej funkcie, t.j. maticu zlozent z druhych derivacii Lagrangeovej
funkcie. T4 je Castokrat zlozitd na vypocet. Preto sa Casto vyuziva len aproximécia.
Na aproximéciu mozno pouzit napr. Broyden—Fletcher-Goldfarb—Shannov vzorec (29):

ykyL  Bysksi By

B =B — 2.76
k+1 k+ Sfyk szksk ( )
kde
Uk = Val(Trir,ur) — Vo L£(xp,ur) (2.77)
Sk = Tk41 — Tk (2.78)

Metéda vniatorného bodu

Nakolko bariérové met6dy st velkou skupinou algoritmov, v tejto praci sa zameriame na
Specificky algoritmus, ktory vyuziva NLP solver IPOPT, ktory bol vyuzity v praktickej
Casti prace (35). IPOPT riesi NLP problém v tvare.

Inm}nf(x) (2.79a)
s.t:

ce(x)=0 (2.79b)
x>0 (2.79¢)

Tak, ako aj ostatné bariérové metédy, IPOPT sa vysporiadava s ohranic¢eniami v tvare
nerovnosti tak, ze ich vhodnym sposobom zahrnie priamo do tcelovej funkcie.

ml}nf(x) - uZln(x(i)) (2.80a)
s.t: c(x) =0 (2.80b)

Logaritmicky clen zabezpecuje, ze ¢im viac sa vektor optimalizovanych premennych
2 blizi k ohranifeniam (v tomto pripade k nule), tym viac narastd hodnota icelovej
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funkcie. Parameter ¢ > 0 mé vplyv na hodnotu tcelovej funkcie a vo vSeobecnosti plati,
ze riesenie bariérového problému konverguje k rieSeniu pévodného optimaliza¢ného
problému s u — 0. Na rozdiel od klasickej bariérovej metddy, ktord pouziva fixna
hodnotu parametra p, metéda vnutorného bodu riesi problém itera¢ne s postupne sa
zmensujucou hodnotou . Karush-Kuhn-Tuckerove podmienky optimality pre problém

(2.80) je mozné zapisat ako:
Vf(x)+ Velx)y—2=0 (
c(x)=0 (2.81b
XZe—pue=0 (2.81c
r,2>0 (2.81d
kde X je diagonalna matica s vektorom x na hlavnej diagonale, Z je diagonalna

matica s vektorom v na hlavnej diagonale a e = (1,..,1)7. Solver IPOPT na rieSenie
bariérového problému vyuziva Newtonovu metédu, ktord aplikuje na problém (2.81]).

W, Ap -1 di Vf(a?k) + A — 2k
AT 0 0 | =- c(xr) (2.82)
Zk 0 Xk dz Xkae — K€

kde W}, oznacuje Hesseho maticu Lagrangianu.

Wk = Vizﬁ(xk)\k,vk) (283)

Ak = Vc(xk) (2.84)
Riesenim rovnice (2.82)) ziskame smer, ktorym algoritmus hladd minimum.
Ak vyjadrime dj ako
F=ui X e — 2z — Sydy (2.85)

kde ¥ = X, ' Z, rovnicu (2.82) mozno upravit na
Wie+2r  Jk dy Vou, + Jek
=— g 2.86
(M ) G (250

Tak ako pri SQP hodnotiace funkcie urcovali, ¢i prijat bod ziskany iteraciou, IPOPT
pouziva filter, ktory zvysuje pravdepodobnost globalnej konvergencie. Pre ticely tohto
filtra je nevyhnutné, aby matica Wy 4+ X bola pozitivne definitna. Preto je k tejto
matici prirdtany ¢len 6,1, kde §,, je pozitivny parameter.
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Wi+ S+ 00 i\ (AP _  (Véu, + Jehe (2.87)
It ~5.1) \a} |

Cr
Po aplikovani Newtonovej metédy na subproblém ([2.87)) sa vypocita velkost kroku tak,
aby platila podmienka

ap®® = max{a € (0;1] : zx + adf) > (1 — 7)zx} (2.88a)
af =max{a € (0;1] : xp + adzy) > (1 — 75) 2k} (2.88b)

kde 7; je parameter voleny v rozsahu 0 az 1. Hodnota optimalizovanej premennej a
lagrangeovych nasobicov sa v nasledujtce]j iteracii vypocita ako:

Tpt1 = T + apdf, (2.89a)
Zht1 = 2k + agd], (2.89b)

Tak SQP, ako aj IPM, st gradientové metdédy optimalizécie. Treba dodat, ze NLP
problém je mozné vyriesit aj heuristickymi metédami, ako je napr. simulované ziha-
nie (28).

Problém (2.26)) je problém s premenlivym ¢asovym horizontom. Priame metédy vSak
vyzaduju fixny casovy horizont. Problémy s premenlivym koncovym c¢asom mozno
normalizovat zavedenim pseudocasu 7

T € [0;1] (2.90)
wrg%?fJ(x(T),u(T),tf) (2.91)
&=ty f(x(t)u(t)) (2.92)

2.3.4 Prediktivne riadenie

V poslednej dobe nabera na popularite tzv. prediktivne riadenie zalozené na modeli
(Model Predictive Control, MPC). Podstatou prediktivneho riadenia je opakované
rieSenie optimalizaéného problému. Pre zvoleny ¢asovy horizont (predikény horizont)
sa vypocCitaju optiméalne akéné zasahy tak, aby bola minimalizovana ucelova funkcia.
Daélezité je, ze do systému sa aplikuje iba prvy vypocitany akény zasah. Nevyhodou
prediktivneho riadenia je jeho vypoctova naroc¢nost, nakolko v kazdej periéde vzorkova-
nia musi byt vypocitané optimélne riadenie, ¢o je problém najmé v pripade systémov
s rychlou dynamikou. Prediktivne riadenie méze na predikciu pouzit Tubovolny ma-
tematicky model. NajcCastejSie sa vyuzivaju na predikciu linedrne modely, akym je
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napr. stavovy opis, je vSak mozné pouzit aj nelinedrne modely, ¢i modely v podobe
umelych neurénovych sieti (20). V tejto praci sme pouzivali na predikciu nelinedarne
diferencialne rovnice, opisujice dynamiku modelu. V takomto pripade hovorime o
nelinedrnom prediktivnom riadeni (Nonlinear Model Predictive Control, NMPC). Na
vypocet optimalneho riadenia mozno pouzit v takomto pripade numerické metody
rieSenenia OCP opfsané v kapitole 2.3.3] Pre vsddzkové procesy sa najéastejsie vyuziva
tzv. NMPC so skracujicim sa horizontom (Shrinking Horizon NMPC, Sh-NMPC).
V pripade Sh-NMPC sa pouziva predikény horizont, ktory siaha az po koniec ¢asu
vsadzky. Na zaklade ¢asu vsadzky a vzorkovacej frekvencie sa urci pocet intervalov.
OCP problém pre Sh-NMPC vyzera obdobne, ako nas optimaliza¢ny problém:

win J = o(z(ty)) (2.93a)
s.t:

i(t) = F(z(t),u?)), 2(tr) = (2.93b)
S(x(t)u(t) <0 (2.93¢)
T(x(tf)) <0 (2.93d)

Algoritmus v pripade Sh-NMPC by sa dal zhrnit nasledovne (3):

1. Najprv sa urci ¢as vsadzky a vzorkovacia frekvencia. Na zdklade tychto udajov
sa ur¢i pocet intervalov riadenia ako n =ty /7. Itera¢nd premenna k sa nastavi
na hodnotu 0.

2. Na zaklade hodnoty stavovych premennych sa vyriesi OCP na casovom

horizonte [kT5, t 7], ¢im sa ziska sekvencia optimélnych akénych zasahov {ufl P Ok

3. prvy clen sekvencie riadenia je pouZzity na riadenie procesu pocas doby [kTs, (k +
1)T,]

4. k=k+1

5. body 2 — 4 sa opakuji, az po k=n—1

2.4 Odhad parametrov

Ako sme spomenuli v kapitole 2.2 v pripade pouzitia modelu limitujiceho toku je
dolezité experimentélne uréit hodnotu limitujicej koncentracie. Rovnicu (2.24) mozno

upravit do tvaru:
gp = kAInclim — kAlncy (2.94)
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Ak by sme uvazovali konstantné hodnoty koeficientu prestupu latky, limitujicej kon-
centracie a plochy membrany, tak vidime ze vo vzfahu zavisi prietok permeéatu
linedrne od prirodzeného logaritmu koncentracie makrozlozky. Jednoduché linedrna
regresia ma tvar:

Nezavisla premenna = sa zvykne oznacovat ako regresor. € je ndhodnd porucha s
nulovou strednou hodnotou a rozptylom o2. Koeficienty (g a ; st koeficienty regresie.
Bo je absolutny ¢len, nazyvany aj ako usek, 31 je smernica linearnej funkcie. Jedna z
najstarsich metéd na urcenie koeficientov linedrnej zavislosti je metéda najmensich
stvorcov (Ordinary Least Squares, OLS).

2.4.1 Metbéda najmensich Stvorcov

Metéda najmensich stvorcov sa snazi minimalizovat druhé mocniny vzdialenosti medzi
pozorovanymi datami y a ocakdvanymi hodnotami

Lis = Zé Z — Bo — Brz;)? (2.96)

=1

Koeficienty ziskané OLS Bo, 31 musia spliiat podmienku:

OLis _ 5N i o B’ (2.97a)
9Po —
%Lﬁlf = —22 — By — Brai)w; (2.97b)
Upravou rovnic dostdvame
nBo + P i T = i Yi (2.98a)
i=1 i=1

n n n
Bo Z z; + B Z z} = Z Yii (2.98b)
i=1 i=1 i=1
7 rovnic [2.98 mbéZzeme optimalne regresné koeficienty vyjadrit ako:

Bo=7— BT (2.99a)

A~

pr =

%
<

(2.99D)

%
8
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kde

Spa=» af - ~— L (2.100a)
; n

n

N n ) n ]
=1

Vyslednd regresnd krivka je potom v tvare (22))

9= Bo+ b (2.101)

Vztah (2.96) sa zvykne oznacovat aj ako suma Stvorcov odchyliek (SSg). Na zdklade
SSE je mozné vypocitat tzv. bodovy nevychyleny odhad ako:
SSE
A2
7= n—2

(2.102)

Alternativne mozno odvodit vypocet parametrov regresie aj pomocou maticového
zépisu. Rovnicu (2.95) mozno upravit do tvaru:

y=XpB+e (2.103)
kde
yl 1 = €1
y2 1 =z €2
y=1|.1|; X=1|. . |; B= <B°) ;oe=| . (2.104)
N N N ﬁl :
Yn 1 In €n

Rovnicu (2.96) mozno v maticovom tvare zapisat ako
&€=@y-Xp) (y—-Xp) (2.105)

Derivovanim rovnice ([2.105)) a polozenim derivéacie rovnej nule sa dopracujeme k vztahu:

X"(y-XpB) (2.106a)
X'xp=X"y (2.106b)

Optimalne hodnoty regresnych parametrov potom mozno vypocitat ako:

B=(XTX)" X"y (2.107)
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Vyhodou maticového zapisu je moznost vyuzit ho aj na situacie, kedy y zavisi od
viacerych premennych (tzv. multilinedrna regresia).

Na urcenie kvality ziskanej regresie slizia tzv. intervaly spolahlivosti. Za predpokladu,

7e pozorovania st nezavislé a normdlne distribuované, 100(1-a)% interval spolahlivosti
mozno ziskat pre smernicu ako:

A~ 6—2 6_
ﬁl - t@/Qvn—Q Sww S ﬂ 1+ ta/Q n—2 57 (2108)

2

a pre usek:

A |1 T
Bo —taj2,n—21/0? {n + g

T

N 1 72
} < Bo < Bo +taj2,n-21/0? [n + ; } (2.109)

kde t4/2,n—2 zodpovedd kritickej hodnote Studentovho t-rozdelenia pre n merani.

2.4.2 Metoda totalnych najmensich Stvorcov

Standardna metéda najmensich stvorcov je velmi efektivny ndstroj pre linedrnu regresiu.
Na to, aby vsSak spravne fungovala, musi byt splnenych viacero predpokladov. Jednym
z tychto predpokladov je, Ze nezavisla premenna x nie je zatazena neurcitostami.
Castokrat sa viak stéva, ze ani hodnoty  nepozndme tplne presne. Tymto problémom
sa zaoberal uz v roku 1877 Adcock, vyuzitie tejto metédy vsak zpopularizoval az Deming
v 40. rokoch minulého storoc¢ia. Oznacme meranti hodnotu nezavislej premennej w ako:

w=1z+¢ (2.110)

kde x je skutocna hodnota nezavislej premennej a £ je ndhodnd velicina. V pripade, ze je
mozné odhadnit pomer Sumov ndhodnych veli¢in, tak Demingova regresia minimalizuje
vazend sumu stvorcov reziduii (33):

N (e e
> (02 + U§> (2.111)
=1 €

Ak vyjadrime pomer rozptylov ndhodnych veli¢in ako:

2
n=c (2.112)
o
3
je mozné upravit rovnicu [2.111| na (9):
min (i = Bo = Brzs) + (wy — 1)? (2.113)

zi,80,61 P} n
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Demingova regresia plati pre univarietny pripad, kedy hodnota zavislej premenne;j
zavisi len od jednej nezavislej premennej. V pripade, ze 7 = 1, hovorime o ortogonalnej
regresii. Zovseobecnenim Demingovej regresie je tzv. metdéda totalnych najmensich
stvorcov (Total Least Squares, TLS). Vyhodou tejto metddy je, Ze ju mozno pouzit aj
na multilinedrnu regresiu. Optimaliza¢ny problém v pripade TLS sa da zapisat ako:
min ||€,Z||F (2.114a)
[e,2],8
s.t: y+e=(X+E) (2.114b)

Na platnost vztahu (2.114)) je nevyhnutné, aby mali neurcitosti € a 2 podobné magni-
tidy (14). Jednym zo sposobov, akym mozno ziskat regresné koeficienty TLS, je vyuzit
metdédu singuldrneho rozkladu matice. Opét upravime regresiu do maticového zapisu:

y~Xp (2.115a)

(Xy)(B";-1)~0 (2.115b)

Riesenie rovnice (2.115b]) pre 8 je mozné ziskat singuldrnym rozkladom matice [Xy].
Singularny rozklad matice je definovany ako

Xy =UxVT (2.116)

kde U = [ul,...,un],ui S Rn, UTU = In, V = [U1,...,Up+1], VTV = dpt1, A
3 = diag(oy,...,0.), r =min{n,p+1},01 > ...0,. > 0.
Ak vpy1,py1 # 0, potom médzeme vypocitat hodnoty regresnych koeficientov ako (34):

5 1
B=———[o1pt1Uppt1]” (2.117)
Up+1,p+1
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Experimentalna cast

3.1 Pripadova studia

V ramci experimentélnej casti prace sme uvazovali nasledujici scenar: vstupnou
surovinou bol roztok proteinov, ktory zaroven obsahoval necistoty. Nasim cielom bolo
zvysit koncentraciu proteinov z 12 g/L na 160 g/L a zdroven desatndsobne znizit
koncentraciu necistot. Pociatoény objem zmesi bol V=200 L, plocha membrany bola
A =1,5m? a koeficient prestupu ldtky mal hodnotu k =1 x 1075 m/s H Experiment
sme chceli uskutocnit tak, aby sme:

1. minimalizovali ¢as vsadzky
2. minimalizovali spotrebu rozpustadla

3. minimalizovali celkové naklady

Na vyhodnotenie nédkladov sme ur¢ili cenu rozptstadla 7,5 €/L, cenu elektrickej energie
sme uvazovali 0,003 €/s. Simuldcie boli vykonané pomocou softvéru Matlab® s vyuzitim
solveru ode45.

Asi najintuitivnejsi pristup je najprv zvysit koncentraciu makrozlozky na ziadand
hodnotu a nasledne znizit koncentraciu necistot na ich ziadant hodnotu. Tento ,klasicky
pristup“ sme vyuzili na vyhodnotenie optimality. Vysledky simuldcie mozno vidiet na
obrazku B.1]

IParametre procesu boli prevzaté z knihy Foley, G: Membrane filtration (I3), str. 164
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koncentracia makrozlozky
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Obr. 3.1: Klasicky pristup

Nésledne sme uskutocnili simulédciu, kde sme minimalizovali ¢as vsadzky (Minimal
Batch Time, MBT). Optimélna koncentracia makrozlozky c¢* mala hodnotu 91,97 g/L,
a teda bola nizsia ako findlna koncentrécia, ktort sme chceli dosiahnut. Preto sme
postupovali nasledovne: najprv sme pomocou koncentra¢ného modu zvysili koncen-
traciu makrozlozky z 10 na 91,97 g/L, nasledne sme pomocou CVD rezimu znizili
koncentraciu mikrozlozky z jej pociato¢nej hodnoty na jej ziadant hodnotu a potom
sme opéat zvysovali koncentriaciu makrozlozky pomocou koncentracného modu, az
kym nebola dosiahnutd pozadovand koncentracia. Na obrazku je mozné vidiet
priebeh jednotlivych veli¢in pri aplikovani MBT rezimu. Nakolko bol velky rozdiel
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medzi hodnotou limitujiicej koncentracie a optiméalnej koncentracie, prietok permeatu
bol po cely c¢as relativne vysoky.

kocentracia makrozlozky
T

T T T
L i et o i et e i i el o 7 7
ofF 4
| L | I I
0 05 1 15 2 25 3
t[h]
koncentracia mikrozlozky
T T T T
10 b
sl
< 6- s
e}
S Ar -
ol i
ok i
1 L L I I
0 05 1 15 2 25 3
t[h]
objem kvapaliny v systéme
200 T T T B
150 - B
=
S 100
50 B
ol i
1 1 1 L 1
0 05 1 15 2 25 3
t[h]
objem pridaného rozpustadla
T T T T
60 [ b
— 40F B
=
-
20 - B
0 4
| L | I I

t[h]

Obr. 3.2: Rezim minimélneho ¢asu vsadzky

V tretej simulacii sme sa zamerali na dosiahnutie ¢o najnizsej spotreby pridaného
rozpustadla (Minimal Diluant Consumption, MDC). V tomto pripade by mala byt
optimélna koncentracia rovna limitnej koncentréicii. Tato koncentricia vsSak nie je
dosiahnutelna, nakolko ¢im viac sa koncentracia makrozlozky blizi k limitnej koncen-
tracii, tym je prietok cez membranu nizsi. Preto sme pre simulaciu vyuzili hodnotu
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optimalnej koncentracie ¢ = 246,1 g/L, ktorej zodpovedd celkovy ¢as vsadzky 24 h.
Najprv bola pomocou koncentracného médu zvysenad koncentracia makrozlozky na
246,10 g/L. Nésledne sme CVD rezimom znizovali koncentréciu necistot, az kym
nedosiahla hodnotu 1,54 g/L (vypocitané podla rovnice [2.54).

246,10 x 1,00

= 1,5381 1
160,00 /538 (3.1)

CB,stop —

Po dosiahnuti tejto hodnoty sme pridali 5,25 L rozpustadla, ¢im sme zriedili makro-
zlozku a mikrozlozku v zmesi na pozadované findlne hodnoty (vypocitané podla rovnice
2.55)).

1 1
Vdil =12 x 200 <

Vysledky simuldcie s zobrazené na obrazku (3.3l Povodne bola pouzitd hodnota
¢4=249,98 g/L. V tomto pripade vSak ¢as vsiddzky presahoval 3 308 hodin, ¢o je
nepripustné pre akikolvek priemyselni aplikidciu. Preto sme hodnotu optimélnej
koncentricie znizili na ¢% = 246,01 g/L. V tomto pripade sme dosiahli ¢as vsadzky
rovny 23,97 h. Ako mozno vidiet, ¢im je koncentracia makrozlozky blizsie k limitujtcej
koncentracii, tym je jej rast pomalsi, rovnako ako aj pokles objemu.
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Obr. 3.3: Rezim minimalnej spotreby rozpustadla

V pripade minimalizacie ndkladov (dalej ako EM, z angl. Economical mode) mala
optimalna koncentricia makrozlozky hodnotu ¢ = 215,07 g/L. Tato hodnota je vacsia,
nez ziadana koncentracia makrozlozky, a tym padom bol postup rovnaky ako v pripade
riadenia na minimalnu spotrebu rozpustadla. Najprv sme zvysili koncentraciu makro-
zlozky na 215,07 g/L, nésledne sme znizili CVD rezimom koncentraciu mikrozlozky na
1,3442 g/L.

215,07 x 1,00

g0~ L2 (3.3)

CB,stop =
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Nakoniec sme pridali 3,84 L ¢istého rozpustadla.

1

Q=12%200( — — —
Vail % (X)(IGO 215,07

—3,84L (3.4)
)

Simuldcia ekonomickej prevadzky (obr. mala v zasade rovnaky postup ako bol
aplikovany v pripade MDC (samozrejme, Casové intervaly a mmnozstvo pridaného
rozpustadla boli rozdielne), nakolko sme vSak operovali v oblasti koncentracii viac
vzdialenej limitujicej koncentrécii, cely postup trval ovela kratsie (4,8 h oproti 24 h).
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Obr. 3.4: Ekonomicky rezim
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3.1.1 Vysledky

V tabulke moézeme vidief porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky. Kazdy z
optiméalnych rezimov splnil poziadavky. MBT rezim usetril 10,03 % casu potrebného na
vsddzku, MDC rezim usetril az 31,79 % pridaného rozptstadla a EM rezim usetril oproti
klasickému rezimu 15,33 % nakladov. Zaroven si mozeme v8imnut dalsiu skutocénost
nevyhnutne spéti s viackriteridlnou optimalizaciou - MBT rezim zabezpecil najkratsi
Cas vsadzky, ale zaroven sposobil najvyssiu spotrebu rozpuistadla. Naopak MDC rezim
usetril najviac rozpustadla, no za cenu najdlhsieho ¢asu vsadzky. Tieto vysledky su
dobre vizualizovatelné pomocou tzv. Paretovho frontu (obr. [3.5)), kde je zobrazena
zévislost spotreby rozpustadla od ¢asu vsadzky. Ako sme spomenuli vyssie, dosiahnuté
spotreba rozpustadla v pripade MDC nie je najnizsia mozna, ale aj pri hodnote c’
blizsej limitujtcej koncentracii je tispora rozpustadla zanedbatelnd, pricom c¢as vsadzky
je neprijatelne dlhy.

Tabulka 3.1: Porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky

klasicky pristup MBT rezim MDC rezim EM rezim

e [g/L] - 91,97 246,10 215,07
Cas vsadzky [h] 3,19 2,87 23,97 4,77
spotreba rozpustadla [L] 34,50 60,06 23,53 26,21

naklady [€] 293,46 481,68 437,27 248,47
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Paretov front
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Obr. 3.5: Paretov front

Potvrdenie vysledkov numerickymi metédami optimalizacie

Vysledky simulacii zalozenych na analytickom rieseni OCP sme nésledne verifikovali
metdédami numerickej optimalizécie. RieSenie bolo implementované v Matlabe pomocou
frameworku CasADi (I)). Na prepis OCP na NLP bola pouzitd metéda priameho
nastrelovania, ako vnoreny ODE solver bola pouzitd uz spomenutd Runge-Kutteho
metoda 4. rdadu. Na riesenie NLP bol pouzity solver IPOPT. Obmedzenia na akény
zasah boli a €< 0;10 >. V pripade MBT rezimu sme dosiahli takmer identické vysledky
ako analytickou optimalizdciou [3.2] Pri numerickom rieSen{ vznikol na riadeni maly
prekmit, kedy docasne mala o hodnotu vyssiu ako 1, na celkovych vysledkoch sa to
ale odrazilo len zanedbatelne.
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Tabulka 3.2: Porovnanie analytickej a numerickej metédy optimalizacie - MBT

Analytické rieSenie Numerické rieSenie

Sas vsédzky [b] 2,87 2,87
spotreba rozpustadla [L] 60,08 60,08
néklady [€] 481,82 481,82

V pripade ekonomického rezimu bol dosiahnuty o nieco kratsi cas, ale za cenu vyssej
spotreby rozpustadla. Numerické riesenie je ale menej presné, co sa odrazilo na mierne
vyssej hodnote ucelovej funkcie, t.j. celkovych nakladov. Vzhladom na to, ze akény
zésah bol obmedzeny na maximalnu hodnotu « = 10, numerické riesenie aproximovalo
riediaci rezim. Je vhodné este spomenuft, ze numericky vypocet riesenia MBT problému
trval E| 3,01s a vypocet problému pre EM trval 5,61s. Tento tdaj je dolezity z toho
hladiska, ze NMPC vyuziva rovnaky postup riesenia optimalizacného problému, pricom
problém musi byt vyrieseny v kratSom case ako periéda vzorkovania.

Tabulka 3.3: Porovnanie analytickej a numerickej metédy optimalizacie - EM

Analytické rieSsenie Numerické rieSenie

Cas vsadzky [h] 4,77 4,70
spotreba rozpustadla [L] 26,21 26,48
néklady [€] 248,47 949,74

2Testované na ASUS S530 (Intel Core i5-8265U @1,6-3,9 GHz, 8 GB RAM)
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(b) Faktor proporcionality

Obr. 3.6: Porovnanie analytického a numerického riesenia OCP - MBT rezim
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3.1.2 Vplyv limitujicej koncentracie na optimalne riesenie

Ako bolo spomenuté v kapitole pred zaciatkom experimentu je nevyhnutné stanovit
limitujiicu koncentraciu. Co by sa stalo, ak by sme tento krok neuéinili a na stanovenie
optimalnych koncentracii by sme vyuzili iba jej odhadnutii hodnotu? Prave touto
otdzkou sa zaoberdme v ramci tejto podkapitoly. Najprv sme na zéklade vztahov [2.51]
a vypocitali optimalne hodnoty koncentracii pre ¢, = 250 g/L. Simuldcie
sme vykonali pri hodnotach ¢y, 225, 250 a 275 g/L. Uvazovali sme dva nasledujiice

pripady:

e V prvom pripade predpokladdme, ze nevieme merat koncentrécie c4, cg. Riadenie
je potom aplikované ¢iste na zaklade znalosti o tom, kolko méa ktory operacny
rezim trvaft.

e V druhom pripade predpokladame, Ze vieme merat koncentricie c4 a cg. Zmena
jednotlivych rezimov prevadzky je teda vykonana na zaklade hodnoty koncentracii
CA & CR

Prv nez sme vykonali tieto simulécie, sme zistili optiméalne rieSsenie MBT, MDC a
EM problému pre ¢, = 225¢/L a ¢jim = 275 g/L, nakolko hodnota optima zévisi od
hodnoty cjim. Vysledky st uvedené v tabulkéch [3:4] a

Tabulka 3.4: Porovnanie jednotlivych reZimov prevadzky pre ¢ = 225¢/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

e [g/L] 82,78 991,49 193,56
Cas vsadzky [h] 3,13 27,79 5,32
spotreba rozpustadla [L] 66,78 23,58 28,74

naklady [€] 535,03 494,26 273,42
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Tabulka 3.5: Porovnanie jednotlivych rezimov previdzky pre ¢y, = 275g/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

& lg/L] 101,6 270,71 236,57
Cas vsadzky [h] 2,67 20,84 4,33

spotreba rozpustadla [L] 54,58 21,84 24,22
néklady [€] 438,43 390,54 298,68

3.1.2.1 Riadenie na zaklade vypocitanych ¢asovych intervalov

Ako sme spomenuli, najprv sme vykonali simulacie na zaklade vypocitanych casovych

intervalov pre jednotlivé rezimy prevadzky. Prirodzene, ak pouzijeme fixné Casy, tak nie
je mozné presne dosiahnut ziadané finalne koncentracie. Otdzkou vsak bolo, k akému
zhorseniu optimélneho rieSenia dojde a ako velmi sa findlne koncentracie budu lisit

od ziadanych. Za horsiu situdciu sme povazovali stav, kedy je findlna koncentricia

makrozlozky nizsia nez ziadana a findlna koncentracia mikrozlozky vyssia nez ziadana.

Pracovné postupy boli nasledovné:

e pre MBT:

1. koncentracny rezim po dobu 5304 s
2. CVD rezim po dobu 4004 s

3. koncentrac¢ny rezim po dobu 1039 s
e pre MDC:

1. koncentraény rezim po dobu 8778 s
2. CVD rezim po dobu 77621 s
3. pridanie 5,25 L ¢istého rozpustadla

e pre EM:

1. koncentra¢ny rezim po dobu 7256 s
2. CVD rezim po dobu 9910 s
3. pridanie 3,84 L c¢istého rozpustadla
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Na obrazku [3.8] je mozné vidiet priebeh simuldcie pre MBT rezim. ZvySend hod-
nota limitujicej koncentracie sposobila zvysSeny tok cez membranu. Z toho dévodu
koncentracia makrozlozky narastala rychlejSie a koncentracia mikrozlozky klesala rych-
lejsie. Findlna hodnota koncentracie makrozlozky bola ca4,; = 191,63 g/L, findlna
koncentricia mikrozlozky bola c¢p y= 0,80 g/L. Naopak, ak bola cim= 225 g/L, tak
bola hnacia sila procesu mensia a ziadané koncentracie ca, 5 a cp, ¢ neboli dosiahnuté
(ca,y =131,92g/L,cp 5 = 1,26 g/L).
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Obr. 3.8: Riadenie na zéklade vypocitanych ¢asovych intervalov - rezim minimalneho
casu vsadzky
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V pripade MDC rezimu (obr. simulécia zacala koncentracnym rezimom. Pri cjyy,
= 275 g/L sme za dany ¢as dosiahli najvyssiu hodnotu koncentracie. Naopak, pri
centracného médu sme zacali znizovat koncentraciu necisto6t pomocu CVD. Tu nastal
urcity zaujimavy jav. Tok cez membranu zavisi od pomeru limitujicej koncentracie
ku koncentrécii makrozlozky (rovnica . V pripade ¢, =275 g/L sme sa najviac
priblizili ku limitujicej koncentrécii a kedze ich pomer bol nizky, tak tok cez mem-
branu bol velmi obmedzeny a koncentricia mikrozlozky klesala len velmi pozvolne, a
ziadand hodnota cp, s nebola dosiahnutd. Naopak, tym ze v pripade cjim = 225 g/L
narastala koncentracia makrozlozky pomalsie, tak vysledny pomer ¢y, /ca bol vacsi, a
teda bol vacsi aj prietok kvapaliny cez membranu. V kone¢nom dosledku bola findlna
koncentricia necistdt este nizsia, nez ziadand. S vacsim prietokom cez membranu vsak
nevyhnutne sivisi spotreba rozpustadla, ktord bola vyssia o 71,6 % (41,60 L namiesto
24,22 L).
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Obr. 3.9: Riadenie na zaklade vypocitanych ¢asovych intervalov - rezim minimalnej
spotreby rozpustadla

V pripade ekonomického rezimu (obr. nastala obdobna situacia ako v pripade
MDC. Pri koncentra¢nom rezime bola v pripade ¢, = 275 g/L dosiahnutd najvyssia
koncentracia makrozlozky, ¢o v kone¢nom désledku obmedzilo prietok cez membranu a
ziadana hodnota mikrozlozky nebola dosiahnuta. Nakolko cas vsadzky bol konstantny,
tak rozdiel v nakladoch spocival v rozdielnej spotrebe rozpustadla. Ta bola najvyssia
v pripade ¢, = 225 g/L, kde boli celkové naklady 322,5 €, oproti 273,42 €, ktoré
sme schopni dosiahnut, ak pozname hodnotu ¢y, .
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Obr. 3.10: Riadenie na zaklade vypocitanych ¢asovych intervalov -

ekonomicky rezim
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Tabulka 3.6: Porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky pre riadenie na zaklade
vypoéitanych ¢asovych intervalove s cjiy, = 275 g/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

¢as vsédzky [L] 2,87 93,97 4,77
spotreba rozpustadla [L] 56,65 14,75 19,78
néklady [€] 456,16 371,41 186,78
cay [g/L] 191,63 169,12 166,06
cp.s [g/L) 0,80 2,14 1,41

Tabulka 3.7: Porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky pre riadenie na zaklade
vypoditanych ¢asovych intervalov s ¢y = 225g/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

Cas vsadzky [h] 2,87 23,97 4,77
spotreba rozpustadla [L] 62,92 41,56 37,09
néklady [€] 503,20 572,47 330,05
cas [g/L] 131,92 146,32 132,93
cp.s lg/L] 1,26 0,25 0,62

3.1.2.2 Riadenie na zaklade hodnoty koncentracii

Najprv bola vykonand simuldcia pre problém minimalizdcie ¢asu vsddzky (obr. .
Zvysenie limitujicej koncentracie sposobilo, ze kazdy z krokov prevadzky trval kratsiu
dobu. Koneény cas bol 2,68 h. V pripade, ze by sme mali informéciu o skutocnej
hodnote cjiy, by sme boli schopni dosiahnuf ¢as vsadzky 2,67 h. V tomto pripade doslo
len k miernemu prediZeniu ¢asu oproti optimalnemu rieSeniu. Naopak, ak bola hodnota
limitujicej koncentracie ¢ = 225 g/L, tak sa celkovy Cas predizil na 3,14 h. Najkratsf
cas, aky je za danej limitujicej koncentracie mozné dosiahnut, je 3,13 h, takze ani v
pripade, ked bola odhadnuta koncentracia vyssSia nez skutocnd, nedoslo k vyraznému
zhorseniu riadenia.
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Obr. 3.11: Riadenie na zdklade merania koncentracii - rezim minimélneho ¢asu
vsadzky

Ovela vacsi vplyv mala limitujica koncentracia na cas vsadzky pri rezime minimalnej
spotreby rozpustadla (obr. [3.12)). Proces trval v pripade cji, =250 g/L 24 hodin, pri
zvyseni tejto koncentracie klesol celkovy ¢as na 5,04 h. Spotreba rozpustadla bola 23,46
L. Ak by sme vSak mali informéciu o redlnej hodnote limitujicej koncentracie, boli
by sme sa schopni dostat na spotrebu rozpustadla 21,84 L, ¢o je uspora rozpustadla
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7,41 %. V pripade ;=225 g/L bola optimélna koncentricia vyssia nez limitujica
koncentracia. Z toho dévodu koncentraciu ¢ nebolo mozné dosiahnut.
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Obr. 3.12: Riadenie na zdklade merania koncentréacii - minimélna spotreba rozpus-
tadla

Ako posledny sme simulovali rezim minimalizacie nakladov (obr. |3.13]). Rozdiel v
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nékladoch spoéival hlavne v rozdielnej dizke ¢asu vsadzky. Ten bol najkratsi v pripade
clim =275 g/L (3,53 ), ¢o znamenalo zaroven najnizsie naklady (235,0 €). Tato hodnota
nie je az tak vzdialend od tej, ktori sme schopni dosiahnut pri znalosti skutoc¢nej
hodnoty ¢ (228,68 €). Pri ey = 225 g/L bol celkovy ¢as procesu 11,48 h, ¢o
znamenalo celkové néklady 321,56 €. V pripade znalosti skuto¢nej hodnoty cjjy, sme

schopni vykonat vsadzku za 273,42 €.
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Obr. 3.13: Riadenie na zaklade merania koncentracii - ekonomicky rezim
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Tabulka 3.8: Porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky pre riadenie na zaklade
hodnoty koncentrécii s ¢, = 275 g/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

¢as vsadzky [h] 2,68 5,04 3,53
spotreba rozpustadla [L] 60,06 23,47 26,20
néklady [€] 479,56 230,84 234,95

Tabulka 3.9: Porovnanie jednotlivych rezimov prevadzky pre riadenie na zaklade
hodnoty koncentricii s ¢jjm = 225g/L

MBT rezim MDC rezim EM rezim

Cas vsadzky [h] 3,14 - 11,48
spotreba rozpustadla [L] 60,06 - 26,22
néklady [€] 484,65 ; 321,56

Ak by sme mali porovnat tieto dve zvolené stratégie, tak samozrejme, vhodnejsi pristup
je riadenie na zaklade informécie o hodnote koncentracii, nakolko pri nom sme schopni
dosiahnut Zelané hodnoty koncentréacii. Vynimku tvori len situacia v pripade MDC
rezimu, kedy je odhadovana hodnota limitujtcej koncentracie vyssia, nez skutoc¢na.

3.2 Vplyv sumu na riadenie

V predchadzajtcej kapitole sme ukazali, ako spravne stanovenie limitujicej koncentracie
ovplyvnuje prevadzku procesu. Vykonané simulécie vsak neuvazovali Sum, ktory ma
vyznamny vplyv na to, ako presne sme schopni urc¢it limitujicu koncentraciu. Data, na
zéklade ktorych by bolo mozné zistit vlastnosti Sumu, pochadzali z pripadovej stidie
zdokumentovanej v praci Sharma a kol. (2018) (31)).
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Obr. 3.14: Experimentalne data - zavislost ¢4 od Casu
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Obr. 3.15: Experimentélne data - zavislost cg od ¢asu
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Obr. 3.16: Experimentalne data - zavislost g, od ¢asu

Ak sa pozrieme na obr. [3.14] vyraznejsi Sum mozno pozorovat pri CVD rezime. Nakolko
nemame presné informécie o experimente, mézeme len odhadnit, ¢o spdsobilo tento
jav. Jednym z moznych vysvetleni je, ze nakolko sa koncentracia makrozlozky urcuje
na zéklade vysky hladiny v zasobniku, ktora v priebehu koncentra¢ného rezimu klesa,
postupom ¢asu narasta vplyv premiesavania zmesi v zasobniku. Kazdopadne, z toho
dovodu sme na odhad sumu zvolili dva roézne pristupy. Jedna moznost, ako zistit
maximéalnu a minimélnu hodnotu Sumu, bola pouzit data z CVD rezimu. Nakolko
pocas CVD by mala byt koncentricia makrozlozky a prietok permedtu konstantné,
Sum sme ziskali tak, ze sme od dat odpocitali ich priemerniti hodnotu.
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Obr. 3.17: Hodnoty c4 ziskané pocas CVD rezimu
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Obr. 3.18: hodnoty ¢, ziskané pocas CVD rezimu

V pripade dat ziskanych pocas koncentra¢ného rezimu sme déta filtrovali pomocou
Butterworthovho filtra 2. rddu. Sum sme ziskali ako rozdiel namerangch a filtrovanych
udajov.
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Obr. 3.19: hodnoty c4 ziskané pocas C rezimu
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Obr. 3.20: hodnoty ¢, ziskané pocas C rezimu
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Obr. 3.21: hodnoty cp ziskané pocas CVD rezimu

Problematické bolo urcéenie Sumu v pripade mikrozlozky, nakolko ak sa pozrieme na déta
ziskané pocas koncentracného rezimu, vidime, ze Sum nie je normalne distribuovany.
7 tohto dévodu sme na modelovanie Sumu v pripade mikrozlozky pouzili len data z
CVD rezimu. Na modelovanie sumu sme vyuzili funkciu randn, ktord sa vyuziva na
generovanie pseudondhodnych ¢isiel s normélnou distribiciou. Cielom bolo vytvorit
taky vektor ndhodnych c¢isiel, ktorého minimélna a maximalna hodnota zodpovedali
minimélnej a maximéalnej hodnote Sumu ziskaného z nameranych dat. V pripade
prietoku sa maximalna a minimélna hodnota Sumu vyrazne nelisili, tym padom sme
pouzili len jednu variantu. V pripade koncentracie makrozlozky sa vsak potvrdil nas
predpoklad a ukéazalo sa, ze poc¢as CVD rezimu bol Sum skuto¢ne vacsi. Preto sme
v nasledujicich simulaciach uvazovali so Sumom s dvomi rozli¢nymi maximélnymi
hodnotami. V ramci tejto prace sme uvazovali normalne rozdelenie sumu:

£~ N(n,o?) (3.5)

kde p je stredna hodnota Sumu a o2 je rozptyl sumu. Vysledné hodnoty sumu, pouzité
v dalsich simulaciach boli nasledované

* &(cas1) ~ N(0;1,99) [g/L]

« &(cas2) ~ N(0;0,159) [g/L]

. &
(

* &

cg) ~ N(0;9,34 x 107%) [g/L]

qp) ~ N(0;1,24 x 1073) [L/h]
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Po ziskani odhadu maximalnej hodnoty Sumu sme pristipili k dalSej sérii simulacii.
Uvazovali sme nasledujuci pripad. Limitujtica koncentréacia aj koeficient prestupu latky
zdvisia od pracovnych podmienok (teplota, transmembranovy tlak). Tym padom je
vhodné v pripade potreby aktualizovat parametre modelu, nanovo vyriesit rovnicu
[2.:53] a pracovat s opravenymi hodnotami optimédlnej koncentracie. V nasledujtcich
simulaciach sme preto overovali, aky vplyv ma Sum na odhad parametrov. Na urcenie
limitujicej koncentracie sme zbierali data pocas koncentra¢ného rezimu po dobu 30 mi-
nut. Predpokladali sme, ze mnozZstvo ziskanych dat je dostatocne velké na uskutocnenie
odhadu limitujicej koncentracie OLS metédou. Zaroven je malo pravdepodobné, ze by
hoci aj v pripade MBT optimalna koncentracia vyzadovala prepnutie z C rezimu na
CVD rezim. Simulaciu sme zopakovali 100-krat, aby sme ziskali relevantné statistické
udaje. Vzorkovacia frekvencia bola Ty = 30s

V prvej sérii simulécii sme uvazovali, ze pozndme hodnotu koeficientu prestupu latky.
V tom pripade mozno limitujicu koncentraciu vypocitat ako:

Clim = eXp (&) (3.6)

Vysledky sd zaznamenané v tabulkdch a Prvé dva riadky oznaduju SNR
(signal-to-noise ratio) pre koncentrdciu makrozlozky a prietok permedtu. SNR vyjadruje
pomer sumy Stvorcov magnitidy signdlu a sumy Stvorcov magnitid Ssumu. SNR bol
zisteny pomocou funkcie Matlabu snr. V dalsich troch riadkoch sa nachddza priemerna,
najnizsia a najvyssia hodnota limitujicej koncentracie, ziskand metdédou najmensich
stvorcov. V poslednom riadku sa nachadza interval spolahlivosti pre uréeni hodnotu
Clim Vypocitany ako:

Clim = [ﬁO,min ;kAﬁO,max] <37)

Bo,min & Bo,max boli urcené pomocou funkcie regress.

Ako mo6zeme vidiet v tabulke hodnoty limitujicej koncentracie, zistené pomocou
metédy najmensich stvorcov, st vyrazne nizsie, nez bola skuto¢na hodnota limitujtcej
koncentrécie. V tabulke 311 st zaznac¢ené hodnoty v pripade nizSieho Sumu.

V dalSej sérii simulécii sme uvazovali situaciu, kedy nepozname ani hodnotu koeficientu
prestupu latky, takze ¢y, aj k st urcené na zéklade linearnej regresie. Inak podmienky
simulécie ostali rovnaké ako v predchadzajicich simulacidch. Vysledky st zaznamenané
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Tabulka 3.10: Stanovenie limitujicej koncentracie pri zndmej hodnote koeficientu

Tabulka 3.11:

latky a hodnote sumu £(cqa,1)

Parameter hodnota
SNR(c4) [dB] 20,72
SNR(g,) [dB] 72,65
Clim (priemer) [g/L] 105,56
Clim (min) [g/L] 79,52
Clim (max) [g/L] 146,06
Clim (interval) 76,44 - 146,01

Stanovenie limitujicej koncentracie pri zndmej hodnote koeficientu

latky a hodnote sumu £(cq,2)

Parameter hodnota
SNR(ca) [dB] 31,93
SNR(g,) [dB] 72,51

Clim (priemer) [g/L] 225,94
Clim (min) [g/L] 193,86
clim (max) [g/L] 273,05
Clim (interval) 198,36 - 257,41
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v tabulkdch [3:12] a [3:13] Limitujtca koncentracia a koeficient prestupu latky boli
vypocitané nasledovne:

k= *751 (3.8a)
Clim = €XP (ﬂo ) (3.8b)
b1
Interval spolahlivosti pre k bol vypocitany ako:
k= [_Bl,max; _/Bl,min] (39)

A

B1,max v tomto pripade predstavuje menej zaporné ¢islo. V pripade limitujicej koncen-
tracie st uvedené dva intervaly spolahlivosti. Prvy je pocitany ako:

[/80 min; 60 max] )
Clim = €Xp : % 3.10
( [7ﬂl,min; 751,max] ( )
Druhy interval spolahlivosti pre ¢y, bol vypoéitany ako:
Clim = €Xp (Wl’mm]”gl’max]> (3.11)
Bo

Prvy interval spolahlivosti uvazuje takt kombinaciu intervalov spolahlivosti pre (g, 81,
spolahlivosti vSak lepsie zodpovedd simula¢ne zistenym maximéalnym a minimalnym
hodnotam ¢jipy,.

Ako mozeme vidiet v tabulke [3:12] pri vysSej hodnote Sumu koncentricie makrozlozky
su vypocitané hodnoty ¢, niekolkondsobne vyssie, ako je jej skuto¢na hodnota.
Pouzitie takejto hodnoty limitujticej koncentracie by sposobilo situdciu opisani v
predchadzajucej kapitole, pre pripad, Ze je vypocitand optimalna koncentracia vyssia
nez limitujica.
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Tabulka 3.12: Stanovenie limitujtcej koncentracie pri neznamej hodnote koeficientu
latky a hodnote Sumu £(cy,1)

Parameter hodnota
SNR(c,) [dB] 16,72
SNR(g,) [dB] 72,56
k(priemer) [m/s x1079] 0,683
k(min) [m/s x107°] 0,579
k(max) [m/s x1075] 0,800

k (interval)[m/s x10~?] 0,561 - 0,805
Clim (priemer) [g/L] 983,04

cim (min) [g/L] 513,76

clim (max) [g/L] 1 875,86
Clim (interval) 227,84- 9 021,21
Clim (interval 2) 602,73 - 1 609,76

V tabulkéich a moézeme vidiet, Ze hoci intervaly spolahlivosti sa oproti
vzorkovacej frekvencii T; = 30s zuzili, samotna hodnota limitujicej koncentracie
ostava prili§ vysoka na to, aby ju bolo mozné pouzit. Problémom je pravdepodobne
skutocnost, ze hoci distribicia Sumu je norméalna pre koncentraciu, toto isté sa neda
povedat o prirodzenom logaritme koncentracie. Mozeme konstatovat, Zze v nasom
pripade je 30 minit prilis malo na stanovenie limitujtcej koncentracie. Usudili sme,
ze bud by bolo vhodné zmenit metdédu regresie, ktord by zahrnovala aj neurcitosti
nezavislej premennej, alebo pouzit variabilny cas identifikdcie. Ako sofistikovanejsiu
regresnti metédu sme pouzili metédu totdlnych najmensich stvorcov. Ulohu TLS sme
implementovali ako nasledovny optimaliza¢ny problém:

. yz
min + E 3.12a
24,80 ,51 ( )

s.t: Ui = ad; + b; Vi (3.12b)

Na z4pis problému do Matlabu sme pouzili toolbox YALMIP (19). Problémom
je vsak opéf vyssie spomenuty fakt, ze hoci pozname rozptyl Sumu pre koncentraciu,
neda sa to isté tvrdit o rozptyle Sumu pre logaritmus koncentracie. Napriek tomu
sme skusili aplikovat tito metodu tak, Zze sme miesto rozptylu Sumu pouzili rozptyl
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Tabulka 3.13: Stanovenie limitujucej koncentrécie pri neznamej hodnote koeficientu
latky a hodnote sSumu £(c4,2)

Parameter hodnota
SNR(c4) [dB] 16,77
SNR(qgp) [dB] 72,48
k(priemer) [m/s x1075] 0,966
k(min) [m/s x1079] 0,891
k(min) [m/s x10~°] 1,025
k (interval)[m/s x107?] 0,919 - 1,014
Clim (priemer) [g/L] 276.78
Clim (min) [g/L] 232,30
349,57

Clim

clim (interval 2)[g/L]

(

Clim (max) [g/L]
(
(

interval) [g/L]

187,74 - 425,72
242,37 - 316,12

Tabulka 3.14: Vplyv vzorkovacej frekvencie na odhad limitujicej koncentracie pri

hodnote Sumu &£(c4,1)

T, [s] k(priemer)  k(min) k(max)  c¢jm(priemer) ¢y, min - ¢y max
[m/s [m/s [m/s (g/L] [g/L] [g/L]
x1077] x1079] x1075]
1 0,662 0,638 0,684 1 047,38 912,31 1 215,67
5 0,662 0,624 0,705 1 055,33 795,54 1 349,82
10 0,667 0,590 0,78 1 045,06 542,04 1 741,59
60 0,689 0,525 0,892 975,48 343,11 3 154,19
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Tabulka 3.15: Vplyv vzorkovacej frekvencie na odhad limitujicej koncentracie pri
hodnote $sumu hodnote Sumu £(c4,2)

T [s] k priemer  k (min) k (max)  cjm(priemer) ¢y, min Cli Max
[s/L] [g/L] [s/L] [s/L]
1 0,961 0,949 0,972 280,13 270,78 290,45
5 0,963 0,938 0,998 278,43 251,28 301,67
10 0,962 0,930 0,990 279,90 956,93 308,68
60 0,963 0,890 1,071 280,29 208,23 354,13

samotného prietoku a logaritmu koncentracie, nie ich sSumov. Nakolko mé problém
nelinearne ohranicenia, na riesenie bol pouzity solver 'fmincon’. Vysledky je
mozné vidiet v tabulke [3.16] V pripade vyssej hodnoty Sumu bola priemernd hodnota
Clim 484,20 g/L. Této hodnota je stéle prilis vzdialena skutocnej hodnote limitujicej
koncentracie, je vsak vyrazne lepsia, nez priemernd hodnota ziskand OLS metdédou
(983,04 g/L). V pripade nizSej hodnoty Sumu bola priemernd zistend hodnota limitujicej
koncentracie 262,83 g/L. Takato hodnota uz patri do 10 % okolia redlnej hodnoty ¢y, .
Riesenie TLS takymto sposobom vsak prindsa aj dve vyznamné nevyhody. Nakolko
ma problém nelinedrne ohranicenia, solver fmincon obc¢as nenajde globalne
minimum, ¢o vyusti do velmi nizkej hodnoty limitujicej koncentracie. Takyto jav
nastava priblizne v 10 - 20 % pripadov. Zaroven, ¢im vacsi je pocet dat, tym viac je v
probléme viac optimalizovanych premennych, ¢im sa predlzuje cas potrebny na
vypocet. Preto je aplikdcia TLS takymto sposobom vyhodnd len pre malé vzorky dét,
zaroven sa neda pouzit na mélo vykonnom hardvéri, akym st napriklad programovatelné
logické regulatory (PLC).

Tabulka 3.16: Metdda totdlnych najmensich stvorcov

£(cas2) &(casl)
Clim (priemer) 262,83 484,20
Clim (min) 227,14 292,86

Clim (Max) 295,70 812,46
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Obr. 3.23: Porovnanie metdd lindrnej regresie pri hodnote Sumu £(c4,2)
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Tabulka 3.17: Porovnanie rozlicnych pristupov k riadeniu pri hodnote sumu hodnote
sumu &(ca,2)

riadenie s riadenie s riadenie so znamou
odhadnutou identifikovanou hodnotou ¢jjy,
hodnotou ¢jjm hodnotou c¢jjm
ca,rlg/L] 160,40 159,42 159,56
cs.r [g/1] 1,03 0,97 0,99
Cas vsadzky [h] 3,93 4,47 4,79
Spotreba 25,89 28,97 26,41
rozpustadla [L]
celkové naklady [€] 245,02 259,01 249,84

Dalsia stratégia, ktor sme vyskusali, bola nasledovné. Predpokladdme, e s postu-
pujucim c¢asom prevadzky sa bude zlepsovat odhad limitujicej koncentracie ziskany
OLS metdédou. Vyhodou OLS je nizka vypoctova narocnost, vdaka ktorej nie je prob-
lém zistit parametre regresie aj pocas vysokej frekvencie vzorkovania. Zaroven ani
vyhodnotenie intervalov spolahlivosti nie je vypoc¢tovo naro¢ny tkon. Na zaciatku
experimentu vypocitame optimalnu koncentraciu na zédklade odhadnutej hodnoty cjip,-
Priebezne vyhodnocujeme tak hodnotu limitujtcej koncentracie ziskani OLS, ako aj
intervaly spolahlivosti. V okamihu, ked je rozdiel medzi hornou a dolnou hranicou
intervalu spolahlivosti mensi ako urcitd hodnota (v pripade nasej simuldcie sme sa
rozhodli pre A < 10), pouzijeme na vypocet optimélnej koncentricie identifikovani
hodnotu c¢jjy,. Pre nasledujici experiment sme zvolili ekonomicky rezim, Ty, = 30 s a
odhadnutti hodnotu limitujtcej koncentrécie nizsiu, nez skutoéni (odhad ¢, = 225
g/L). Simuldcia bola vykonand tak pre £(ca 1), ako aj &(ca,2). Vysledky st zobrazené
v tabulkach B.17 a 318
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V pripade nizsej hodnoty Sumu koncentracie makrozlozky mézeme vidiet, ze vdaka
opatovnej identifikdcii sme schopni dosiahnut podobné vysledky, ako v pripade znamej
hodnoty cjj,. Celkové ndklady st v tomto pripade vysSie len o 1,96 %. V pripade
riadenia s odhadnutou hodnotou ¢, st néklady vyssie o 5,71 %. Co mozeme zaroven
vidiet je, ze Sum znemoznuje dosiahnutie presnej findlnej koncentracie cy4, ¢, nakolko na
vypocet zriedovacieho objemu je pouzita hodnota koncentracie makrozlozky obsahujtica
Sum. V pripade vyssej hodnoty Sumu moézeme priamo pozorovat, kedy dosiahne odhad
limitujicej koncentrécie dostatocnu presnost a reguldtor za¢ne vyuzivat identifikovani
hodnotu (obrézok. V tomto pripade vSak mozeme vidiet, ze priebeznd identifikacia
parametrov priniesla len zanedbatelné znizenie celkovych nakladov.

Tabulka 3.18: Porovnanie rozli¢nych pristupov k riadeniu pri hodnote Sumu £(c4,1)

riadenie s riadenie s riadenie so zndmou
odhadnutou identifikovanou hodnotou ¢y,
hodnotou ¢y, hodnotou ¢y,
ca,rlg/L] 160,52 161,76 159,22
cs,f [g/L] 0,99 1,01 0,98
Cas vsadzky [h] 4,09 3,93 4,79
Spotreba 28,05 28,04 26,43

rozpustadla [L]
celkové niklady [€] 254,55 252,75 249,98
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3.3 NMPC

V poslednej casti prace sme sa zaoberali moznostou pouzitia nelinedrneho prediktivneho
riadenia na optimélnu prevadzku procesu. V pripade nasho optimaliza¢ného problému
nie je mozné pouzit klasické Sh-NMPC, nakolko sme pouzili formulaciu OCP s volnym
koncovym ¢asom. Napriek tomu sme sa rozhodli vyskasat online optimalizaciu procesu,
ktorda ma urcité prvky podobné s Sh-NMPC. Tak ako v pripade Sh-NMPC, bola
opakovane pocitana sekvencia akénych zasahov. Optimaliza¢ny problém, rieseni MPC,

mal tvar:
tr

ngn pity —I—pd/o agp (3.13)

s.t:

. (&

¢ = v (Ri — a)gp (3.14)

V=(a-1)g (3.15)

¢i(t0) = cio; V(to) = Vo3 Valto) = Vao (3.16)

ci(ty) =ciy (3.17)
(3.18)

Pociatoéné podmienky ca.0,cB,0, Vo, Va0 su zistené na zdklade aktualnych merani. Do
systému bol nasledne poslany prvy akény zasah. Zaroven s akénym zasahom funkcia
pocitajuca NMPC vrétila aj dobu trvania akéného zasahu. Na riesenie optimaliza¢ného
problému sme pouzili rovnaké metddy, aké boli spomenuté v kapitole [3:1} Postup by
sa dal zhrnat nasledovne:

1. Inicializuju sa premenné cy4, cg, V, Vj.

2. V dalSom kroku sa vyriesi OCP [3.13] rieSenim sa ziska sekvencia akénych zdsahov.
Vypocita sa doba akéného zésahu ako t,, =ty/N

3. Do systému sa aplikuje prvy vypocitany akény zasah po dobu ¢,

4. Po uplynuti doby ak¢ného zasahu sa nanovo vypocita OCP na zdklade
aktudlnych hodnét ca, cp, V, V4. Postup sa opakuje, az kym nie st dosiahnuté
ziadané findlne koncentracie c4,¢ a cp,f

Vzorkovacia frekvencia bola 30 s, simuldcia bola vykonand pri tak vyssej, ako aj nizsej
hodnote Sumu koncentracie makrozlozky. Ako prva simuldciu sme zvolili minimalizaciu
¢asu vsddzky (pq = 0 €). Vysledky je mozné vidiet na obrdzku Dosiahnuty cas
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vsadzky bol 2,90 h. Tento mierne dlhsi ¢as vsadzky bol pravdepodobne spésobeny
citlivostou NMPC na Sum, ¢o je vidiet hlavne na priebehu trajektérie riadenia - napr.
pocas CVD rezimu je mozné vidiet, Zze hoci hodnota riadenia « by mala po cely cas
byt rovna 1, obcas sa vyskytla aj nizsia hodnota riadenia, ¢o bolo dané snahou zvysit
koncentraciu makrozlozky.

Okrem MBT rezimu sme testovali aj NMPC s ciefom minimalizovat ndklady. Nane-
stastie, v ur¢itych bodoch procesu nenasiel solver I POPT rieSenie optimaliza¢ného
problému. Okrem metédy priameho nastrelovania sme vyskusali aj metodu viacna-
sobného nastrelovania, implementovanii pomocou rozhrania OptiStack. Ani touto
metddou sme vsak neboli schopni ziskat rieSenie OCP v Iubovolnom case simulacie.
Solver IPOPT je schopny vypocitat optimélne riadenie z lubovolnych pociato¢nych
podmienok len vtedy, ak je riadenie obmedzené na « € [0;1], ¢o je v8ak v pripade, Ze
c% > ca,s nedostatocné.

Azda je preto na mieste otdzka, aki vyhodu by mohlo mat NMPC pre proces vsddz-
kovej ultrafiltracie. Za predpokladu dobrej platnosti modelu limitujiceho toku nie
je nevyhnutné pouzit NMPC, nakolko je regulacia zalozend na analytickom rieSeni
OCP vypoctovo ovela menej narocna, pricom v pripade zmeny parametrov modelu je
mozné jednoducho vypocitat nové hodnoty c% a cj. Potencidlne vyuzitie NMPC by
vsak mohlo byt v pripade, kedy by bolo nevyhnutné nahradif model limitujticeho toku
komplexnejsim modelom, kde by nebola mozné analytickd optimalizacia.
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KapriToLA 4

Zaver

Tato praca sa zaoberala modelovanim a optimalizaciou membranovych separa¢nych
procesov. V teoretickej casti bol odvodeny matematicky model procesu vsadzkovej
diafiltracie. Néasledne boli na zéklade Pontryaginovho principu minima odvodené
podmienky optimalneho riadenia tohto procesu. Teoretickéd cast prace sa zaoberala
aj numerickymi moznostami optimalizdcie a metédami linedrnej regresie, ktoré su
nevyhnutné na stanovenie limitujicej koncentrécie.

V praktickej casti prace boli najskor uskutoénené simulécie pre jednotlivé ciele optima-
lizacie procesu (minimélny ¢as vsadzky, minimdlna spotreba rozpustadla, minimélne
naklady). VSetky tri ciele optimalizcie boli splnené. Vysledky riadenia na zdklade
analytickej optimalizacie boli potvrdené aj metédami numerickej optimalizacie, kde
bolo metédou prepisu OCP na NLP priame nastrelovanie.

Nésledne bol testovany vplyv limitujtcej koncentracie na prevadzku procesu. V pripade
riadenia zaloZenom na fixnych ¢asoch jednotlivych krokov sme zistili nasledujtce
vysledky: v pripade zvysenia ¢y, 0 10 % doslo u MDC rezimu k zniZeniu spotreby
rozpustadla, ale ziadand koncentracia necistot nebola dosiahnuta. U EM rezimu klesli
celkové naklady, ale taktiez nebola dosiahnuté Zziadand koncentréacia necistot. Ak doslo k
zniZeniu ¢ 0 10 %, tak v pripade MBT rezimu neboli dosiahnuté Ziadané koncentrécie
ca,r acg,r, uw MDC rezimu doslo k narastu spotreby rozpustadla o 77 % a ziadand
ca,¢ nebola dosiahnutd, v pripade EM rezimu prevadzky doslo k nérastu nédkladov o
29,8 % a ziadand koncentricia ca y nebola dosiahnuta.

Pri riadeni, ktoré na prepinanie rezimov prevadzky vyuzivalo informécie o hodnote
koncentracii, bol vplyv na optimalitu riesenia najmensi v pripade minimalizacie ¢asu
vsddzky. V pripade minimalizdcie spotreby rozpustadla doslo k 7,4 % ndrastu spotreby.
V pripade ¢y, nizsej o 10 % nie sme schopni dosiahnut optimalnu koncentraciu. V
pripade minimalizicie ndkladov neznalost skutoc¢nej hodnoty limitujiicej koncentracie
znamend stratu optimality 17,6 % v pripade cim = 225g/L a 2,67 % v pripade
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Clim = 275g/L.

Dalej sa simula¢né ¢ast zaoberala vplyvom $umu na odhad limitujtcej koncentrécie.
Pri identifikacii, zaloZenej na datach ziskanych pocas prvej polhodiny nie je v pripade
vyssej hodnoty Sumu koncentricie makrozlozky mozné dosiahnut dostato¢ni presnost
urcenia limitujicej koncentracie ani pri vysokej vzorkovacej frekvencii. Na dosiahnutie
lepsej presnosti je mozné pouzit modifikovanii metédu totdlnych najmensich stvorcov,
ktora v pripade nizsej hodnoty Sumu je schopna dosiahnut postacujicu presnost, no za
cenu vysokej vypoctovej naroc¢nosti. Ako lepsi pristup navrhujeme vyuzitie reguldtora,
ktory vyuzije identifikovant hodnotu cjiy,, az ked dosiahne ziadant presnost.

Poslednou castou prace bola aplikicia NMPC riadenia. To bolo tspesne pouzité v
pripade minimalizécie ¢asu vsadzky, problémom vsak bola dosiahnutelnost optimalneho
rieSenia v pripade minimalizacie nakladov. Zaroven vsak moézeme poznamenat, ze
NMPC v pripade pouzitia modelu limitujiceho prietoku neprindsa vyhody oproti
offline optimalizacii.

Primarnou tlohou do budicnosti bude otestovat optimélne riadenie na redlnom labo-
ratérnom procese. Dalej by bolo velmi uzitoéné vyskisat metédy na potlacenie Sumu,
napr. pomocou digitalnych filtrov ako FIR, ¢i IIR, pripadne rozsireného Kalmanovho
filtru. Zaroven by bolo vhodné preskiimat moznosti nelinearneho prediktivneho riade-
nia. V ramci vylepsenia numerického riesenia OCP by bolo ziadtice vyskasat priamu
kolokéciu ako metédy transkripcie OCP na NLP, a vyskusat aj iné NLP solvery, napr.
také, ktoré su zalozené na sekvencnom kvadratickom programovani.
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