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ABSTRAKT

Tato diplomova praca sa zaobera opisom a analyzou chemického prietokového
reaktora s mieSanim. V praci je uvedeny opis tohto zariadenia s vysvetlenim funkcie
jednotlivych ¢asti a technickych moznosti. Dalej st definované predpoklady k odvodeniu,
odvodenie matematického modelu reaktora (nelinearny MM, linedrny MM) a optimdlny

odhad stavovych veli¢in reaktora pomocou Kalmanovho filtra.
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ABSTRACT

This diploma thesis deals with description and analysis of continue stirred tank
reactor. The work contains plant description and explanation of reactor’s parts functionality
and technical options of used plant. It also includes assumes deductions, matematical model
of reactor deduction (non-linear and linear mathematical model) and optimal state estimation

of reactor by using Kalman filter.
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1. UVOD

Pocas poslednych desatroci doslo k velkej expanzii chémie na celom svete. Tuto
skuto¢nost’ spdsobuje rast teoretickych poznatkov skibenych spolu s praktickym vyuZitim.
Pocas prave tychto rokov sa transformoval pdvodny zidklad chemického priemyslu,
alchymia, na jedno z veducich odvetvi narodnych hospodarstiev vo vyspelych krajinach
sveta.

Dnes chemicky priemysel nadobtida coraz v&a¢$i vyznam v mnohych inych
odvetviach, ako napriklad v strojarenstve, textilnom, stavebnom, ¢i vo farmaceutickom
priemysle. Na zaklade tejto skutoCnosti je potrebné si uvedomit’, ze okrem Specializovanych
pracovnikov odboru chémie sa dostavaju do styku stale SirSie okruhy neodbornikov, ktori nie
su priamo pracujuci v chemickom priemysle, ale st odbornikmi v inych oblastiach,
respektive st zamerani na iné vyrobné odvetvie.

U takychto ludi, ako napriklad biologovia, lekari, farmaceuti, agrondémovia,
geoldgovia, atd. nema chémia, alebo chemické procesy urcujicu tlohu. No vzhl'adom na
prudky nérast informac¢ného toku sa musi rieSit’ problematika odovzdavania vysledkov
badania prave takymto skupinam, aby bolo mozné vypracovanie konkrétneho komplexného
vyrobného systému, ktory je vysledkom parciadlnych rieSeni vychadzajucich z jednotlivych
vetiev vyvojového timu.

Medzi jednu z vetiev patri aj proces obecnej automatizacie a teda v chemickom
priemysle ide o automatizaciu chemicko - technologickych procesov. Automatizacia je
nevyhnutnd uz pri samotnej vyskumnej ¢innosti ktoréhokol'vek druhu, pri predavani,
respektive premiestiiovani akychkol'vek informaécii.

Bez pouzitia automatizdcie nie je mozné splnit’ hlavné ulohy chémie, ako su
napriklad skimanie prirodnych dejov, pri ktorych latky vznikaju, alebo sa rozkladaja a to po
stranke kvalitativnej, tak aj kvantitativnej, zistovat’ podmienky chemickych reakcii, sledovat’
deje sprevadzajice reakcie, skiumat’ zlozenie, vnitorni stavbu latok a napokon dolezité
praktické pouzitie vysledkov, skusenosti, laboratornych vyskumov a teoretické poznatky na
pripravu zndmych aj novych latok, potrebnych pre prax aj pre d’alSie vedecké badanie.

Automatizacia chemicko - technologickych procesov nema vyznam len v tazkej

chémii, alebo vyrobe chemikalii, ale zasahuje aj do d’alSich odvetvi priemyselnej vyroby. Je
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to napriklad priprava flota¢nych chemikalii na pripravu rudnych koncentratov pre hutnicke
spracovanie kovov. Dalej priprava &istych monokrystalov prakticky idedlne ¢&istého
germania a kremika doddva material pre elektronicky priemysel. Syntetické Zivice na vyrobu
lakov, pigmenty, farbiva, ochranné natery proti kordzii slizia stavebnictvu, Cisté chemikalie
st spotrebuvané taktiez vo farmaceutickom, potravinarskom, alebo fotografickom priemysle.
Dalsi vel'ky vyznam mé priemysel spracovania dreva a tiez priemysel syntetickych hmot.

Jednou z najddlezitejSich casti chemického vyrobného procesu je chemicka reakcia,
ktord prebieha. Prave preto automatizacia chemickych reaktorov patri ku kl'icovej
problematike riadenia chemicko-technologickych procesov. S tym je spojeny problém
merania a regulacie. PretoZze nie vsetky procesy a ich veli¢iny st rovnako ,lacno*
meratelné, je mozné pouzit optimalny odhad stavu, ktory ak je aplikovany, dokaze
s dostato¢nou presnost'ou odhadovat’ hodnotu stavovej veli¢iny, bez nutnosti jej merania, na
zaklade znamych hodnét inej meratel'nej veliciny.

Praca je zamerana na opis a Studium deja v laboratornom prietokovom chemickom

reaktore a na vyuzitie optimalneho odhadu stavu.
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2. FORMULACIA CIELCOV PRACE

Hlavnym cielom tejto prace je ukazat’ moznost' vyuzitia tedrie automatického
riadenia pre ndvrh riadenia prietokového chemického reaktora s mieSanim, v ktorom
prebieha katalyticky rozklad peroxidu vodika dvojchromanom draselnym. Vysledkom by
mali byt informécie o matematickom modeli reaktora, spdsoby prevadzky takéhoto reaktora
z hl'adiska optimalnej ¢innosti a bezpecnosti prace. Pre splnenie uvedeného ciel’a je potrebné

splnit’ parcidlne ulohy, ktoré mézu byt’ sformulované a rozdelené nasledovne:

1. Klasifikovanie chemickej reakcie.
Ziskanie vhodného matematického modelu reaktora z hl'adiska riadenia.

Optimalny odhad stavu pomocou Kalmanovho filtra.

Eal e

Realizovanie odhadu stavu v prostredi MATLAB

Tato praca je Clenena tak, Ze rieSenia uvedenych uloh st usporiadané za sebou, pricom

sa nachadzaju v samostatnych castiach.
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3. KLASIFIKACIA CHEMICKEJ REAKCIE

Chemicka reakcia, ktoréa prebieha v reaktore sa d4 zapisat’ stechiometrickou rovnicou
1
H,0, 594 1,0+ -0, AH =-98300 J.mol”"

Z rovnice vyplyvaja dva dolezité zavery:

1. Reakcia je exotermickd, z ¢oho vyplyva pre riadenie nutnost’ chladenia.
2. Produktmi reakcie su voda a kyslik, ktoré tvoria heterogénne prostredie. Je nutné pri

navrhu konStrukcie reaktora a aj z bezpe¢nostnych dovodov tento fakt zobrat’ do Givahy.

Reakcia sa dalej vyznacuje aj farebnymi zmenami. Roztok peroxidu vodika je
bezfarebny, roztok dvojchromanu draselného ma oranzovu farbu. Pri reakcii dojde ku zmene
farby z oranZovej na hnedoCierni a az po dostatocnom rozloZeni peroxidu sa zacne
obnovovat’ farba na povodna oranzovi. Dalej je nutné este zdoraznit, Ze presna kinetika
reakcie nie je doteraz znama. Z chemického hladiska bola tato reakcia podrobnejSie

sktimana v praci [1].
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4. MATEMATICKE MODELOVANIE LABORATORNEHO
CHEMICKEHO PRIETOKOVEHO REAKTORA

4.1 Opis chemického reaktora

Obrazok 4.1 zobrazuje laboratorny chemicky prietokovy reaktor vybaveny dvomi
peristaltickymi cerpadlami 1 a 2, ktoré Cerpaji vodné roztoky peroxidu vodika a
dvojchromanu draselného do reaktora, kde st premieSavané mieSadlom 5. Prietok
chladiaceho média zabezpecuje Cerpadlo termostatu a nasledné Skrtenie pneumaticky
ovladanym ventilom 3, cez ktory pradi médium d’alej do chladiaceho hada 9 a ohriate sa
vracia z hada 4. Prebytocny objem reakénej zmesi, ale aj produkovany kyslik opusta vnuatro
reaktora cez prepad 10 a nésledne sa separuje tento tok na kvapalny a plynny podiel 7 a 8.

Tri snimace teploty zabezpeCuji snimanie teploty reakénej zmesi 6, teploty vody na

vstupe a vystupe z chladiaceho hada 9.
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Obr. 4.1 Schéma laboratérneho chemického prietokového reaktora.
Detailnejsi opis reaktora je uvedeny v praci [3]. Pri nabehu reaktora je reakéna zmes

privadzand do reaktora, ktory je naplneny vodou, pricom prietok chladiva je maximalny.
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Takymto sposobom je realizovana tzv. ndbehova faza reaktora. Po Case dosiahnuty ustaleny
stav sa nazve dolnym, pretoze je dosiahnuty pri maximalnom prietoku ( podobne pri
nulovom prietoku chladiva sa dosiahne horny ustaleny stav ). Od tohto stavu sa uz moéze
prejst na fazu samotného riadenia. Na zdklade znalosti o kinetike chemickej reakcie,
materidlovej a entalpickej bilancii je mozné odvodit’ matematicky model takéhoto reaktora.
Je nutné definovat’ predpoklady, za ktorych bude model odvodeny. Zakladna predstava je
zostavenie stavového modelu s tromi stavovymi veliCinami:

- koncentracia peroxidu vodika

- teplota reak¢nej zmesi

- teplota vystupujuceho chladiaceho média

Predpoklady odvodenia

a) Homogénna koncentrdcia peroxidu vodika a dvojchromanu draselného vo vnutri
reaktora, ¢o je zabezpecené dokonalym mieSanim.

b) Homogénna teplota reak¢nej zmesi, o je zabezpecené dokonalym mieSanim.

c) Chladiace médium v hade ma spravanie, ktoré je mozné aproximovat systémom so
sustredenymi parametrami.

d) Koncentracia dvojchromanu draselného v reakénej zmesi pri zmene podmienok je
v okamziku ustalena.

e) Reak¢na rychlost’ sa sprava podl'a definovaného vztahu.

f) Tepelna kapacita stavebnych prvkov reaktora ako su napriklad had, plast, veka,
skrutky, snimace, mieSadlo, privodné a odvodné elementy je zanedbatel'na oproti
tepelnej kapacite reakénej zmesi.

g) Tepelné kapacity, hustoty reaktantov, produktov, chladiaceho média, ako aj . thrnné

koeficienty prechodu tepla a tepelnych strat su konstantné.

Zavedenie symbolov pre fyzikilno - chemické veliiny
Pre jednoduchost’ sa zavedie oznaCenie peroxidu vodika ako zlozka A, a

dvojchromanu draselného ako zlozka B.

10
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A - prestupova plocha chladiaceho hada [m?]

C4 - koncentrécia peroxidu vodika v reakénej zmesi [mol.cm™]

cay - koncentracia peroxidu vodika vo vstupnom prade [mol.cm™]

cB - koncentracia dvojchrémanu draselného v reakénej zmesi [mol.cm™]
csy - koncentricia dvojchromanu draselného vo vstupnom pride [mol.cm™]
Cp - stredné $pecificka tepelnd kapacita reakénej zmesi [J.kg" K]

Cpeyr - stredné $pecificka tepelna kapacita chladiaceho média [J.kg™ K]
E - aktivacnd energia [J .mol™]

AH - reakend entalpia [J .mol™]

k - rychlostna konStanta reakcie [mol.cm™.s™']

ks - koeficient stratového tepla [1]

q4 - vstupny prietok peroxidu vodika [em’.s™]

qs - vstupny prietok dvojchromanu draselného [cm’.s”]
gcw - prietok chladiaceho média [em’.s™']

R - univerzalna plynové konstanta [J.mol.K™']

V - reakény objem reaktora [cm’]

Vew - objem chladiaceho hada [cm’]

v,z - koeficienty udavajuce poriadok reakcie [1]

t - Cas [s]

a - thrnny koeficient prechodu tepla [W.m™2.K™]

r - reakéna rychlost [mol.s™.cm™]

g - teplota reak¢nej zmesi [K]

% - teplota, pri ktorej su definované konstanty &, y a z [K]

Yen - teplota chladiaceho média na vystupe z hada [K]
Yeny - teplota chladiaceho média na vstupe do hada [K]
Sour - teplota okolia [K]

Gy - strednd teplota pri ktorej prichadzaju reaktanty do reaktora [K]
P - stredn4 hodnota hustoty reakénej zmesi [kg.cm™]
per - stredna hodnota hustoty chladiaceho média [kg.cm™]

11
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4.2 Materialova a entalpicka bilancia
Sucet hmotnosti vSetkych latkovych tokov do systému m; je rovny suctu hmotnosti
vSetkych vystupujucich latkovych tokov m, a hmotnosti akumulovanych casti tokov pradov

v systéme Amy

Zm[ =Zmn+ZAmk (4.1)

Latkova bilancia peroxidu vodika

Mnozstvo vstupujuceho peroxidu vodika do reaktora
g =494Ca (4.2)
Mnozstvo vystupujuceho peroxidu vodika z reaktora
n,,=(q,+4q5)c, (4.3)
Mnozstvo peroxidu vodika, ktoré zreaguje
n,, =r(c,,cg, 9V (4.4)
Potom, pre ¢asovu diferenciu koncentracie peroxidu vodika plati

dc 1
th :;(qACAV -(q, +QB)CA)_’”(CAvCBo‘9) 4.5)

Stcet mnozstva tepla, ktorych nosi¢mi su vSetky latkové toky do systému Q;, je
rovny suctu mnozstva tepla, ktorych nosi¢mi st vSetky vystupujice latkové toky Q,, tepla

vzniknutych reakciou O, a akumulovanych €asti tepla v systéme AQy
2.0,=20,+2.0,+2 A0, . (4.6)
i 4 r k

Tepelna bilancia reakénej zmesi

ly=0°C (4.7)
Mnozstvo tepla, ktorého nosi¢om je zmes reaktantov
O, =(q.4+45)PCr, (4.8)
Mnozstvo tepla, ktoré vznikne reakciou
0, =(-AH)r(c  ,cz, PV (4.9)

12
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Mnozstvo tepla, ktoré sa vymeni medzi reakénou zmesou a chladiacim médiom

O, =4a(3-9Y.) (4.10)
Mnozstvo tepla, ktoré odide vo forme tepelnych strat
O, =ksAa(3—Yyr) (4.11)
Mnozstvo tepla, ktorého nosi¢om je zmes produktov
Os =(q,4 +495)pCp8 (4.12)
Potom pre Casova akumulaciu tepla plati
d
% _0,+0,-0,-0,-0, (4.13)
kde
0=C,Vp9 (4.14)

Po tiprave je mozné zapisat’

9L catiyrte, e, 9)+ 2479519, - g)-
dt C,p 4
p A (4.15)
a a
- (19_‘901)_ - (‘9_‘90UT)
CVp CVp
Tepelna bilancia chladiaceho média
Ly =0°C (4.16)
Mnozstvo tepla, ktorého nosic¢om je vstupny prud chladiva
O =9 Pen CrenSenr (4.17)
Mnozstvo tepla, ktoré sa vymeni medzi chladiacim médiom a reakénou zmesou
0, =A4Aa(8-9) (4.18)
Mnozstvo tepla, ktorého nosi¢om je vystupny prud chladiva
Qs =9cuPenCrenSen (4.19)
Potom pre Casovu akumulaciu tepla plati
do
E =0,-0,+0, (4.20)
kde
O = CoeVer PerrSen (4.21)

13
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Po tprave je mozné zapisat’

d9 q
d;H = VZ: (S = Fen) +

(9= 9y) (4.22)
CPCHVCHIOCH <

Rovnice (4.5), (4.15) a (4.22) tvoria jadro, nelinedrneho matematického modelu
reaktora. Dalej je vSak potrebné uviest vztahy pre vypocet koncentracie dvojchréomanu

draselného a reak¢nej rychlosti, ktora sa vzt'ahuje na objem reakénej zmesi.

Latkova bilancia dvojchromanu draselného

cp =T8T (4.23)
94143

Vzt'ah pre vypocet reakénej rychlosti ( vztiahnutej pre zanik peroxidu vodika ) je

2 E(9-39,)
) =——k(1000c¢ ,)” (1000c, )* AR EA 4.24
r(cy,cp, %) 1000 ( c) ( Cy) exp[ nglgo J ( )

Vzt'ah a niektoré hodnoty koeficientov, ktoré v iom vystupuja, boli prevzaté z prace
[1]. V nasledujucich podkapitolach sa pojednava o spravani reaktora na zdklade jeho
modelov, pricom porovnanie modelu s experimentadlnymi udajmi nie je uvedené, pretoze

bolo uz publikované [2].

4.3 Nelinearny matematicky model s tromi stavovymi veli¢cinami

Tento model je definovany rovnicami (4.5), (4.15) a (4.22)
de, 1

dt :;(qACAV —(q,4 +QB)CA)_F(CA’CB’3) (4.25)
ad :L(_AH)r(cA,cB,SHM(BV -9 -
d C,p V

" o (4.26)
- 3= ———(3-Y,,;)
CPVp CPVp

d9 Aa

cH :qﬂ(‘gcm/ ~9 ) +t——(3-%,) (4.27)

dt cH CocirVerPen

kde

14
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q5Cpy
¢, =——2— (4.28)
? q9,%49;s
2 y z E(19 - ‘90)
r(c,,cz, %) = mk(lOOOCA)’ (1000c, )™ exp W (4.29)
0

Tabulka 4.1 Hodnoty fyzikalno-chemickych veli¢in charakterizujucich reaktor.

Velicina | Hodnota Rozmer Velic¢ina Hodnota Rozmer
Aa 116,0902 [W.K'] v 940 [cm’]

E 3,0917.10" [[J.mol™] Ven 90 [cm’]

AH 98300 [T.mol™] y 1,641 [1]

k 0,091 [mol.cm™.s'] |z 0,875 [1]

ks 0,007 [1] 9y 297,65 [K]

R 8,314 [J.mol . K']

Tabul’ka 4.2 Hodnoty prevadzkovych parametrov reaktora.

Veli¢ina Hodnota Rozmer

Cay 9/0,0026 [%]/[mol.cm™]

Cay 4,5/1,5296.10™ [%]/[mol.cm™]

q4 15/0,25 [cm’.min”}/[cm’.s]
qs 6/0,1 [cm’.min)/[cm’.s]
gcu €< 0; 140 >/< 0; 2,3333 > | [em’.min" }/[cm’.s']
ey 25/298,15 [°CV[K]

Sour 25/298,15 [°CV[K]

Gy 25/298,15 [°CV[K]

15
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Tabul’ka 4.3 Hodnoty strednych Specifickych tepelnych kapacit a hustot.

Velic¢ina Hodnota Rozmer
Cp 4180 [Tkg' K]

Crer 4180 [Tke' K]

D 0,001 [kg.cm™]

ocn 0,001 [kg.cm™]

Z prechodovych charakteristik, obrazky 4.2 a 4.3, ktoré su nasimulované pre zmenu

gcr z 0 na 140cm’ min™', vyplyva, e prietok chladiaceho média vo velkej miere ovplyviiuje

teplotu reak¢nej zmesi ( cca 70 % ) a v malej miere mnozstvo produkovaného kyslika ( cca 2

%).

8 C]

55

30 :

0 2000

4000 6000 8000 10000

t[s]

12000

14000

Obr. 4.2 Prechodova charakteristika teploty reak¢nej zmesi, pre maximalnu zmenu

prietoku chladiva.

16
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Obr. 4.3 Prechodova charakteristika produkovaného kyslika, pre maximalnu zmenu prietoku

chladiva.

Zo spravania reaktora, vyplyvaji dva fakty:

1. Dany model opisuje spravanie reaktora s presnostou na teplotu reakénej zmesi +
0,2 °C v oblasti blizkej k uvedenym pracovnym podmienkam ( + 25 % ), a je mozné ho
povazovat za vhodny.

2. Riadenie teploty reakcnej zmesi je mozné na zéklade prietoku chladiaceho média a
riadenie prietoku produkovaného kyslika na zaklade mnozstva vstupujuceho peroxidu

vodika.
Nevyhodou tohto modelu je jeho relativna zlozitost,, ¢o sa prejavuje pri vypoctoch a pri

naslednych matematickych manipulaciach. Preto je vhodné vykonat’ zjednodusenie tak, aby

vlastnosti zjednoduseného modelu boli ¢o najpodobnejsie s povodnym.

17
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4.4 Nelinearny matematicky model s dvomi stavovymi veli¢inami

Umyslom je redukcia jednej stavovej veli¢iny a to teploty chladiaceho média na
vystupe z hada. Dalsie zjednodusenie spoéiva v nahrade vztahu pre reaként rychlost’.

Povodny vzt'ah pre reakénu rychlost’ (4.24) sa nahradi

E

r(c,,cs, %) =2kc,c, exp(—R—gj (4.30)

pricom novy koeficient & sa vypotita pomocou regresnej analyzy v “statike”, ktorej

vysledkom je vztah pre jeho vypocet

Z r(c,,cy ’lg)iCA,i

E
eXp ﬁ

2k'c, = 4.31)

Udaje, ktoré sa pouzili pre vypocet k, st z celého pracovného rozsahu reaktora vodi
moznému intervalu prietoku chladiaceho média, ale pri dodrzani ostatnych hodndt
parametrov ako uvadzaju tabul’ky 1 az 3.

Redukcia stavovej veliCiny je zaloZzend na uvahe ndhrady telesa chladiaceho hada a
jeho naplne, Cize chladiaceho média, Castou objemu reakcénej zmesi na zéklade jej
Specifickej tepelnej kapacity. V kone¢nom ddésledku je teda potrebné uvazovat’ novy objem
reakénej zmesi, ktory sa oznaci ako pseudoobjem Vp. Poslednym krokom je nahradenie
vztahu pre teplo polynémom, ktoré sa vymeni medzi reakénou zmesou a chladiacim
médiom.

Koeficienty polynomu sa ur¢ia pomocou regresnej analyzy v “statike”, pricom je
potrebné uz uvazovat’ hodnotu pseudoobjemu Vp. Clen, ktorého nédhrada bude prevedend je v
tvare

Aa
C,Vp

f = (‘9 - ‘90}1) (4.32)
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a ¢len, pomocou ktorého sa vykona ndhrada ma tvar

k kacnde
1= lCHqCéI ; ;CHqCH (@-=9) (4.33)
PV

Regresia sa vykonava s roznymi hodnotami pseudoobjemu Vp, ktory ovplyviiuje
hodnoty koeficientov k;cy a kxcy. Po ich ziskani sa vypocita na definovanom Casovom
intervale a pracovnom intervale chladiaceho média medzikrivkova plocha, a na zdklade nej

sa stanovi optimalna hodnota pseudoobjemu.

Koeficienty k;cy a koci sa vypocitaji rieSenim sustavy linedrnych algebraickych rovnic

Zeiqz‘H,i Zeing,i ) ZeifiqéH,i
{k1c11:| i i

= ! (4.34)
ki ZeiqéH,i ZeiqZ‘H,i ZeifiqCH,i
kde
1
e = 4-9.., . 4.35
i CPVPp( i CHV,z) ( )

Udaje, ktoré sa pouzili pre vypocet koeficientov, si z celého pracovného rozsahu
reaktora vo¢i moznému intervalu prietoku chladiaceho média, ale pri dodrzani ostatnych
hodnoét parametrov ako sa to uvadza v tabul’kach 4.1 az 4.3.

Takymto sposobom sa ziska novy nelinedrny matematicky model reaktora (4.10) a (4.11).

de, 1
=g — @+ gn)e,) e e, 9) (4.36)

ﬁ_ (-AH)r(c ¢,V + 44
dt CoVop

)
8, —9)—
v, I -9

(4.37)

~kienlen + ke den (9—9.,)— ks Aa 9-9,)
CHV ouT
CoVep

r'p

kde r je nova funkcia pre reaként rychlost’ definovana vztahom (4.30).
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Tabul’ka 4.4 Nové hodnoty parametrov, vystupujice

v modeli definovanom vztahmi (4.36) a (4.37).

Veli¢ina | Hodnota Rozmer

k 9,0883.10° [mol.cm™.s™]
kicu 4,4256 [W.s.cm™.K ']
kacn -0,1407 [W.s”.cm®.K']
Vp 1000 [cm’]

Porovnanie modelu s tromi a dvomi stavovymi veli¢inami je na obrdzkoch 4.4 a 4.5.

Prislusné prechodové charakteristiky sa ziskali pre maximalnu zmenu prietoku chladiaceho

média.

0.16

0.14

0.12

103 [mol.cm -3]

‘< 0.10

c

0.08

. 1 . 1 . 1 .
0 5000 10000 15000 20000

t[s]

Obr. 4.4 Prechodova charakteristika z dolného ustaleného stavu do horného a v ¢ase 15000s
prechod opa¢nym smerom ( 1 — model s dvomi stavovymi veli¢inami,

2 —model s tromi stavovymi veli¢inami ).
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8P C]

5000 10000 15000

t[s]

20000

Obr. 4.5 Prechodova charakteristika z dolného ustaleného stavu do horného a v ¢ase 15000s

prechod opacnym smerom ( 1 — model s dvomi stavovymi veli¢inami,

2 —model s tromi stavovymi veli¢inami ).

Tabul’ka 4.5 Hodnoty stavovych veli¢in v dolnom ustalenom stave.

Model s tromi stavovymi

veli¢inami

Model s dvomi stavovymi

veli¢inami

cs = 1,4784.10" [mol.cm™]

cs =1.7129.10" [mol.cm™]

& =303,4693 [K]

& =303,1482 [K]

lgCH = 303,0571 [K]

Tabul’ka 4.6 Hodnoty stavovych veli¢in v hornom ustalenom stave.

Model s tromi stavovymi

Model s dvomi stavovymi

veli¢inami veli¢inami
c4=9,1236.10" [mol.em™] |c4=7,7634.10” [mol.cm™]
9=32535[K] 9=3255575 [K]

I = 325,35 [K]
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Medzikrivkova plocha charakterizujica rozdiel pre koncentraciu sa definovanuje

20000

HE, = [abs(c,,—c,,)dt (4.38)
0
kde
c43  -hodnota koncentracie peroxidu vodika vreakénej zmesi, vypocitana
pomocou modelu s tromi stavovymi veli¢inami [mol.cm™]
c42 - hodnota koncentracie peroxidu vodika v reakénej zmesi, vypocitana pomocou

modelu s dvomi stavovymi veli¢inami [mol.cm™]

IAE, = 0,28568 [mol.cm™.s].

Integral krivky tvorenej hodnotami c4; mé hodnotu 2,1732. I4E. nadobuda 13,15 %
tejto hodnoty.

Medzikrivkova plocha charakterizujuca rozdiel pre teplotu je definovana

20000

IAE, = [abs(9, - 8,)d1 (4.39)
0
kde
% - hodnota teploty reak¢nej zmesi, vypocitand pomocou modelu s tromi stavovymi
veli¢inami [K]
P - hodnota teploty reak¢nej zmesi, vypocitana pomocou modelu s dvomi stavovymi

veli¢inami [K]

IAE = 6495,54779 [K.s].

Integral krivky tvorenej hodnotami % ma hodnotu 902045,8329. [4E g nadobuda
0,72% tejto hodnoty.

Z obrazkov 4.4 a 4.5, z hodnét IAE, a IAE 3 vyplyva, Ze redukovany model reaktora
s dvomi stavovymi veli¢inami je mozné pouzivat’ ako nahradu modelu s tromi stavovymi

veli¢inami, pretoze z hl'adiska riadenia je jeho presnost’ postacujuca.
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Ak je potrebné zvicsit’ presnost’ redukovaného modelu, je to mozné v pripade, ked’
uvedend regresia bude prevadzana v okoli definovaného pracovného bodu, pre ktoré je
zaroven charakterizovany uzsi interval prietoku chladiaceho média.

Dalsie zjednodusenie modelu s dvomi stavovymi veli¢inami je mozné tak, Ze
koeficient polynému k>cy vo vztahu (4.8) sa zanedbd. Toto je mozné vykonat’ na zaklade
znalosti maximalnej hodnoty, ktorou dany koeficient prispieva k celkovej hodnote
polynému, pri maximéalnom prietoku chladiva gcy. Pri gy =140 cm’.min™ = 2,33 cm’.s™,

dosiahne polyném hodnotu
kienQen + koo qen =4,4256.2,33-0,1407.(2,33)* =10,3116 —0,7638 = 9,5478 [1] (4.40)

Hodnota kvadratického prispevku ovplyvni vysledok o 8%. Na obrazkoch 6 a 7 je
porovnanie modelov s dvomi stavovymi veli¢inami s kvadratickou a bez kvadratickej

zlozky, ktord vystupuje vo vztahu (4.33).

0.18

0.16

0.14

[mol.cm-3]

0.12

A

0.10

C .103

0.08

. 1 . 1 . 1 .
0 5000 10000 15000 20000

t[s]

Obr. 4.6 PCH z dolného ustalené¢ho stavu do horného a v ¢ase 15000s prechod opacnym

smerom ( 1 -model s kvadratickou zloZkou, 2 - model bez kvadratickej zlozky ).
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Obr. 4.7 PCH z dolného ustaleného stavu do horného a v ¢ase 15000s prechod opacnym

smerom ( 1 - model s kvadratickou zloZkou, 2 - model bez kvadratickej zlozky ).

Rozdiel sa prejavi len pri prechode zhorného ustdleného stavu do dolného, co
zodpoveda gey # 0 = 140 cm’min”. Ako vyplyva z obrazkov 4.6 a 4.7, tento rozdiel je
prakticky zanedbatelny a preto je mozné pouzitie modelu s dvomi stavovymi veli¢inami so

zanedbanim kvadratického ¢lenu vo vztahu (4.8) z hl'adiska riadenia.

4.5 Linearizovany matematicky model

Po linearizacii modelu s dvomi stavovymi veli¢inami, opisaného rovnicami (4.36) a

(4.37) sa ziska

é = Ax+Bu
dt (4.41)
y =Cx,

kde

s s s dy A 0
x:(xl,xz),xl:cA—cA,x2=l9—l9,u:qCH—qCH,A: ,B= b (4.42)

ay ay
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Ak vystupnou veli¢inou bude len teplota reakénej zmesi 4, potom
y=x,=>C=[0 1] (4.43)

pricom hodnoty prvkov matic A a B st definované

q,+q;  2kc, 2gkc’c, 2(-AH)kVe,
ay =- v p > Ay =— . > A1 = g\’
exp| = exp| = |(8)? C.V,rexp| =
p(&“j p(lgsj( ) Ve p(gsj
a, = q.t+4qs ksda ke 9en +koen (@en)’ n 2g(-AH)kVc ¢, (4.44)

Vo Colpp CpVpp

CVop(9°) exp(;]

ke + 2k 0 G (9. — ), = E
CVp cHY ’ R

Porovnanie nelinearneho modelu s linearizovanym je v okoli dolného ustaleného
stavu, ako je vidiet z obrazku 4.8. Prietok chladiva bol zmeneny zo 140 na 102,9927
cm’.min”, ¢o zodpoveda zmene teploty o 1 °C v pripade linearizovaného modelu a cca 1,3

°C pre nelinedrny model.

12 -7

08 |- ’

SPC]

0.6 - ’

04t

02|

0.0 L | L | L | L
0 500 1000 1500 2000

t[s]

Obr. 4.8 Prechodova charakteristika z dolného ustaleného stavu ( 1 - linearizovany,

2 - nelinearny model ).
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Z obrazkov 4.4, 4.5 respektive 4.6, 4.7 a 4.8, vyplyva niekol’ko dolezitych zaverov,

ktoré su zaujimavé z hl'adiska riadenia:

1. Systém ma rozne asové konStanty pri prechode z dolného ustaleného stavu do horného a
z horného ustalené¢ho stavu do dolného.

2. Zjednoduseny model s dvomi stavovymi veliCinami reaktora je mozné pouzit ako
nahradu modelu s tromi stavovymi veliCinami.

3. Linearizovany model je mozné pouZit’ len pre vel'mi blizke okolie ustaleného stavu.

Porovnanie modelu reaktora s tromi stavovymi veli¢inami s experimentalnymi idajmi je

v praci [2].
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5. ODHAD STAVU POMOCOU KALMANOVHO FILTRA

5.1..0dhad stavu

Deterministicky odhad stavu systému sa da realizovat’ pomocou ,rekonstruktora®.
Rekonstruktor je dynamicky systém, ktory rekonstruuje stav deterministického systému, t.j.
systému bez vyznamnejSieho Sumu a bez vyznamnejSej chyby merania. Rekonstruktor sa

pouziva na rekonstrukciu vektora stavovych veli¢in x(¢) na zadklade nameraného vektora

vystupnych veli¢in y(¢) a vektora vstupnych veli¢in u(¢) [4].

XW y
—> . Id r >
Regulétor u Riadeny systém >
X Rekonstruktor

Obr. 5.1 Systém automatického riadenia s deterministickym odhadom stavu

Na obrazku 5.1 sa da ukazat' ako sa vyuziva odhadnuty stav X deterministického

systému pri automatickom riadeni. Pricom x  je vektor ziadanych stavovych veli¢in.

Vlastnosti rekonstruktora pre linedrny deterministicky systém

dx(t)
t

= Ax() + Bu(t) (5.1)

y(1) = Cx(t) (5.2)
Vektor x ma n zloziek, vektor y ma r zloziek a vektor # ma m zloziek. Predpoklada sa,

ze nas skimany systém je pozorovatelny. Rekonstruktor sa d4 popisat’ rovnicou

% = AR(t)+ Bu(t) + K, () (5.3)

Rad systému (5.3) sa zhoduje s rddom systému (5.1). Otazkou je ako volit’ matice ABak 4

aby chyba rekonstrukcie
e(t)=x(t)—x(t) (5.4)
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pri l'ubovol'nych zaciatocnych podmienkach i§la asymptoticky k nule.

Odpocitanim rovnice (5.3) od rovnice (5.1) sa dostane

dx(;) — Jx(t)+ (A= A)x(t)+ Bu(?) (5.5)
d’;(tt) ~A3(t) — K, Cx(t) — Bu() (5.6)
de(;) Ae(t)+(A-A—K,C)x(1) + (B— Byu(r) (5.7)
Ak plati

B=8B (5.8)
A=A4-K,C (5.9)

potom rovnica (5.7) nadobudne tvar
dz(tt) Ae(t) = (A—K,C)e(r) (5.10)

Chyba rekonstrukcie e(z) sa blizi asymptoticky k nule pri 'ubovol'nych zaciato¢nych
podmienkach vtedy, ked’ vlastné hodnoty matice 4—K,C maji zapornu redlnu Cast’. Toto je
mozné splnit’ vhodnou vol'ou matice K, .

Rovnica rekonstruktora na zaklade vyssie uvedeného teraz bude

dx(t)
dt

= (A-K,CO)i(t)+ Bu(t)+ K, y(¢) (5.11)

Je vhodné dodat’, ze matice systému vo vztahoch (5.10) a (5.11) sutotozné. Rovnica
(5.11) sa teraz mdze prepisat’ do tvaru

dx(” = AR(t)+ Bu(t)+ K, [ y(t) - CR(1)] (5.12)

a navrh rekonStruktora spociva vo volbe matice K, .
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dx
1 » B —» di Il X 5 Cc >
e
| A |
Systém
dx +
ax : . .
» B dt_yfy- L C —>€5

A

Kq

Obr. 5.2 Blokova schéma linearneho spojitého systému s konStantnymi koeficientmi

a zodpovedajucim rekonstruktorom

Znalost’ odhadu stavu x(¢) umoziuje pouzit’ regulator
u=ul[x(t)] (5.13)
ktory pdsobi jednak na skuto¢ny systém, jednak na jeho model, ktory je korigovany na

zaklade chyby rekonstrukcie.

5.2 Optimalny odhad stavu

Ak na systém pdsobia ndhodné vstupy potom vysledkom odhadu stavu bude
Kalmanov filter, ktory je hlavnym praktickym vysledkom tedrie optimalneho odhadu. Bez
straty na vSeobecnosti sa predpokladd, Ze na systém pdsobi biely Sum. Totiz skutocny
nahodny vstup je mozné vzdy vyjadrit’ ako vystup linedrneho filtra, na ktorého vstupe pdsobi
biely Sum. Optimalny odhad stavu v Kalmanovom zmysle bol mnohokrat publikovany. [9],

[10], [15]
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Zavedie sa systém
) _ A x(t)+ E(2) (5.14)
dt
x(0)=x,+¢, (5.15)
y(0) =C()x(1) +n() (5.16)

kde
x je vektor stavovych veli¢in rozmeru n,

v - vektor vystupnych veli¢in rozmeru r,

& - vektor nahodnych procesov na vstupe systému rozmeru n,
x, - odhad zaciato¢ného stavu,

&, - ndhodna chyba odhadu zaciato¢ného stavu,

A, C - matice konstant prisluSnych rozmerov,

n - vektor ndhodnych chyb merania rozmeru r.

Predpoklada sa, Ze ndhodné procesy &(¢), 7(¢) st Gaussove biele Sumy navzijom

nekorelované a nekorelované so zaCiatocnym stavom.

Predpoklada sa platnost’ nasledovnych vztahov:

E{£(1)} =0, E{EO[E@) T} = RS ~7)
E{E(0)}=0,  E{(x,~x(0)(x,~x(0)")} =F, (5.17)
E{£(1)} =0, EnOn@] } =005t ~7)

Ulohou je najst’ optimalny odhad stavu tak, aby funkcional

J:Qnm—%raﬁam—%]

[ (5.18)
+ % I [(8e A(1)x)" R(1)™" (& A(1)x+ (y — C(1)x)" Q7' (1)(y — C(t)x)]dt
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bol minimélny. Tento problém sa mdze povazovat za problém deterministického

optimalneho riadenia ak sa definuje riadenie ako
u(t) =28t — A(t)x(t) (5.19)

a funkcional J sa prepiSe do tvaru

J =130 =%, B x(O0)-x,]
i (5.20)
b2 [ R Ot (= ClapT 07 0y - Clolar

Po preformulovani tloha hl'adania optimalneho stavu spociva v najdeni takého u(z), aby
funkciondl J podla rovnice (5.20) bol minimalny, priCom musi platit’ vzt'ah
&)= A(t)x(t) +u(t) (5.21)

Hamiltonidn pre sformulovanu tlohu optimalizacie je

H= %[uTRlu +(y=Cx)"O7' () (y—Cx)]+ A" (Ax +u) (5.22)
Z podmienky
o _, (5.23)
ou
vyplyva, Ze
u(t)=—R(t)A(t) (5.24)
kde
A —%—H =—C'O'Cx+C"Q'y-4"2 (5.25)
X

Z podmienky transverzality pre volné x(0) a x(z,) vyplyvaju dve okrajové podmienky
pre A v tvare
x(0) = x, ~ By(0) (5.26)
At,)=0 (5.27)
Ak sa ozna€i optimalny odhad a riadenie v ¢ase ¢ s udajmi y(¢) do Casu ¢, pomocou
x(t/t,), ut/t,) (5.28)

Problém filtracie je ureny optimalnym odhadom v koncovom ¢ase s danymi tdajmi do
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tohto ¢asu. Optimalny filtrovany odhad a riadenie sa oznacuje pomocou
x(t /), ut,/t,) (5.29)
Optimalny odhad je dany vztahom (5.21) so zdkonom optimalneho riadenia (5.24)
x(t/t,)=A)x(t/t,)—R@)A(1) (5.30)
Dalej sa zavedie transforméacia
x(t/t,)=z(t)—- P@)A(t) (5.31)
priCom z(#) je vektor rozmeru na P(t) je matica rozmeru nxn , ktoré treba urcit’.
Dosadenim (5.31) do (5.30) sa dostane
B B —PA= A[z—PA]-RA (5.32)
S vyuzitim rovnice (5.25) a (5.31) rovnica (5.32) bude
BB - P[-CTO7'C(z—PA)+CTQ'y— A" A] = A[z— PA]-RA (5.33)

resp.
B PC"Q 7' (y—Cz)— Az =[B4 PC"Q'CP— PA" — AP—R]A (5.34)
Tato rovnica je splnena vtedy, ak plati
B PC"Q ' (y-Cz2)+ Az (5.35)
Be —PC’Q7'CP+ PA" + AP+R (5.36)

Zo zacCiatocnej podmienky transverzality a transformacie (5.31) vyplyva, Ze
z(0) =x, (5.37)
P(0)=F, (5.38)
V pripade problému filtracie (¢, /¢,) je odhad zaloZzeny na metode najmensich Stvorcov
v Caset,, ktory je podmieneny vSetkymi datami do Casu 7,. Z koncovej podmienky
transverzality (5.27) vyplyva, ze v Caset =7, je A(¢,)=0. Na zaklade tohto pre dané 7, z

transformacie (5.31) vyplyva, ze

x(t,/t,)=z(,) (5.39)
Filtrovany odhad je teda uréeny rovnicou (5.35), pricom t je vzdy aktudlny cas
igft /t)=P()CT (O ()(y(t) - C(t)x(t/ t)) + A()x(t/ 1) (5.40)

pricom
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x(0/0)=x, (5.41)
a matica P(¢) je dana rovnicou (5.36). Rovnice (5.36) a (5.40) predstavuji rovnice

Kalmanovho filtra.

K(t)=Pt)C"(1)Q ' (¢) (5.42)
je zosilnenie Kalmanovho filtra. Ak sa zadefinuje chyba odhadu
e(t)=x(t)—x(t/t) (5.43)
potom pre
u, = Efe(n)} (5.44)
plati
B(t)= (A= PC"Q" O, (1), 11,(0)=0 (5.45)

4, (¢) je identicky nulové, a preto odhad dany rovnicami (5.36) a (5.40) je neodchyleny.
Kovariancia chyby odhadu je
Cov,(t,7) = E{e(t)e’ (1)} (5.46)
apre t =7 sa moze pisat
Cov,(t,7) = Cov,(t) (5.47)
Na zéklade vyssie uvedenych vztahov sa da vel'mi jednoducho ukazat, ze
Cov,(t) = P(2) (5.48)

teda P(?)je rozptylom chyby odhadu.

Poznamka 1: Existuje viac postupov na odvodenie rovnic diskrétneho Kalmanovho
filtra.
Poznamka 2: Kalmanova filtracia sa méze vyhodne pouzit’ na sekven¢ny odhad

nezndmych, alebo neurcitych parametrov modelu.[9], [10], [15]
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6. REALIZACIAV PROSTREDI MATLAB

Matlab je vysokovykonny integrovany prostriedok pre technické vypocty. Je
charakterizovany integraciou vypoctov, vizualizdciou a programovanim v jednoduchom
uzivatel'skom prostredi, kde problémy arieSenia s vyjadrené beznymi matematickymi
zapismi. Jednd sa o interaktivny systém, ktorého zdkladnym typom st dvojrozmerné polia
bez potreby deklaracie rozmeru. Tato jeho vlastnost’ spolu s mnoZstvom zabudovanych
funkcii umoznuje rieSenie mnohych technickych problémov, Specidlne takych, ktoré vedi na
vektorovi, alebo maticovu formulaciu, v omnoho kratSich ¢asoch ako rieSenia v klasickych
programovacich jazykoch (C, C++, FORTRAN ...). Zahtiia nasledovné oblasti:

e Matematické vypocty

e Vyvojove prostriedky pre tvorbu algoritmov
e Modelovanie a simulécia

e Vizualizicia a analyza dat

e Vysoko vykonna 2D a 3D grafika

e Aplikacné prostriedky pre vytvaranie grafického uzivatel'ského prostredia14]

Zostavenie algoritmu optimalneho odhadu stavu zaloZenom na Kalmanovom filtri.

Bol realizovany v MATLAB Simulink-u (vid’. Obr. 6.1, 6.2)

: porca
Clock -
porCa
1-|"’l|‘J-l s 1
L' L

Band-Limited
Farovnaj Ca

0

Faorownaj Tr

por Tr

S-FunctionS Clodkd

White Noise

L4

US preCaaTr

(1l.520%=-004 20656.40432)

S-Funetiond

[1.5204e-004 306.4042]  |US pre Caa Trl

Obr.6.1 Simula¢na schéma na odhad stavu z linearizovaného modelu
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Obr.6.2 Simula¢na schéma na odhad stavu z nelinearneho modelu

Rovnice Kalmanovho filtra boli algoritmicky rozdelené na dva bloky dP adX.
V prvom bloku dP sa realizuje vypocet prvej rovnice Kalmanovho filtra (5.36) v
rozndsobenom tvare a zapis zodpovedajucej Casti s-funkcie v Matlabe vyzera takto

dx(1)=-p1172*conj(c11)/gll*c11pl2*conj(c22)/q22*c22*p21+pll*conj(all)+

+pl2*conj(al2)+all*pll+al2*p21+rll;

dx(2)=-p11*conj(c11)/gll*c11*p12pl2*conj(c22)/q22*c22*p22+

+pll*conj(a2l)+pl2*conj(a22)+all*pl2+al2*p22;

dx(3)=-p21*conj(cl1l)/qll*c11*pll-p22*conj(c22)/q22*c22*p21+p21*conj(all)+

+p22*conj(al2)+a2l*pll+a22*p21;

dx(4)=-p21*conj(c11)/gll*c11*pl2-p22~2*conj(c22)/q22*c22+p21*conj(a2l)+

+p22*conj(a22)+a2l1*pl2+a22*p22+r22;
V druhom bloku dX sa realizuje samotny odhad stavu vo vektorovom tvare (5.40) a zapis
prislusného useku s-funkcie v Matlabe vyzera takto

Y=[u(@8)l;

dx=P*C"*inv(Q)*(Y-C*x)+A*x;

Matica A, pouzivand v Kalmanovom filtri je konS$tantnd a odvodenda od US pre
prietok chladiva 70cm®.min™ Vystupnou veli¢inou, z testovanych systémov je 9 — teplota
reakénej zmesi, ktort pouziva algoritmickd forma Kalmanovho filtra pre odhad koncentracie

peroxidu vodika.

Optimalny odhad stavu bol realizovany pre nelinedrny a linearizovany model

(simulacie).
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Obr.6.3 Odhad c, na nelinearnom MM (skokové zmena prietoku chladiva o 20%,

x1 =cy)
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Obr.6.4 Odhad c, na linearizovanom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 20%,

x1 =cy)
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Obr.6.5 Odhad c, na nelinearnom MM (skokové zmena prietoku chladiva o 70%,

x1 =cy)
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Obr.6.6 Odhad c, na linearizovanom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 70%,

x1 = CA)
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Obr.6.7 Odhad teploty na nelinearnom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 20%,
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Obr.6.8 Odhad teploty na linearizovanom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 20%,
x2=19)

38



Diplomova praca Martin KRAJMER

306.5
|
)
306 —
‘I
)
305.5 - —
|
'\ —— stavx2
“ —— odhad stawu x2
— |
X 3050 | -
&
3045 1 4
%
e
304| Ty 4
A i i b AR U w‘l.‘ it T ‘W i ‘u“lm‘mlhm. AR ."_‘|“‘>" ‘|““‘(‘ |
303.5 | | | | |
[0] 1000 2000 3000 4000 5000 6000
t[s]

Obr.6.9 Odhad teploty na nelinearnom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 70%,
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Obr.6.10 Odhad teploty na linearizovanom MM (skokova zmena prietoku chladiva o 70%,
x2=19)
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Obr.6.11 Odhad koncentracie peroxidu vodika na laboratornom CSTR
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Obr.6.12 Odhad teploty na laboratornom CSTR
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7. ZAVER

Chyba odhadu

)= E()
" x () —x,(0)

kde x;()je i-ta hodnota stavovej veli¢iny po ustdleni, X, () je odhad i-tej stavovej

veli¢iny po ustaleni a x,;(0) oznacuje zaiatocnt hodnotu i-tej stavovej veli¢iny.

Tabul’ka 7.1 Hodnoty chyb odhadu stavu pre jednotlivé typy realizacie

Model Odhadovany Skokova zmena Chyba
parameter [%]

nelinarny CA 20% 3,385
nelinarny Cy 70% 7,378
linearizovany CA 20% 1,334
linearizovany Cy 70% 0,917
nelinarny 9 20% 5,275
nelindrny 9 70% 2,064
linearizovany 9 20% 0,486
linearizovany 9 70% 2,027

Optimalny odhad stavu podl'a Kalmana, ktory sa aplikoval v tejto praci sa javi ako
presny, pretoze chyby odhadu stavu voci stavu ziskanému simuldciami nepresahuji hranicu
8 %. MozZe sa konStatovat’, Ze menSie odchylky st pri skokovej zmene 20% a pri odhade
stavu aplikovanom na linearizovany model CSTR. Tato skutocnost’ sa d& vysvetlit' tym, Ze

boli pouzité rovnice Kalmanovho filtra odvodené pre linedrny systém.
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9. PRILOHA

Laboratorny chemicky prietokovy reaktor s mieSanim
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