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Kapitola

Uvod

Predkladand habilitacné praca pojednava o optimalnej prevadzke membranovych separac¢nych
procesov, ktoré predstavuji jednu z najmladsich vyvojovych vetiev separac¢nych (tzv. down-
stream) procesov. Tieto procesy nachadzaji Siroké uplatnenie v chemickom a biochemickom
priemysle. Membranové procesy, ako membranova destilacia, pervaporacia, membranova fil-
tracia, diafiltracia a procesy vyuzivajice membranové reaktory ziskavaju zvySent pozornost
najmé vdaka mensim energetickym narokom a vicsej efektivite dosiahnutej separdcie v po-
rovnani s inymi konvenc¢nejSimi procesmi. AvSak tieto procesy nevzbudili doposial prili§ velky
zdujem komunity zaoberajicej sa procesnou optimalizaciou ¢i procesnym riadenim. Z tohto
dovodu vykazuji membranové procesy slubny potencial na rozvoj k dosiahnutiu prevadzkovej
excelentnosti.

Hoci odbornd literatira o optimalnej prevadzke membranovych procesov nie je velmi
bohatd, objavuji sa najma v poslednych rokoch viaceré studie, ktoré riesia optimalizacné
problémy spojené prave s prevadzkou membranovych procesov. Tieto studuju optimalizaciu
prevadzky membranovych reaktorov (Odriozola a kol., 2017; Parvasi a kol., 2009; Rahimpour
a Behjati, 2009), inych vyrobnych procesov vyuzivajicich membrany (Bui a kol., 2010; Kuhn
a kol., 2009), membranovych separa¢nych procesov (Fikar a kol., 2010; Takaci a kol., 2009) ako
aj optimalizdciu ¢istenia membran v pritomnosti zanasania (Blankert a kol., 2006; Zondervan
a Roffel, 2008). V tejto préci sa zameriame na najdenie vSeobecnej optimélnej prevadzky
procesu diafiltracie, ktord predstavuje specifickt triedu membranovych separacnych procesov.

Princip membranovej filtracie roztokov spociva v pouziti polopriepustnej prepazky, t.j.
membrany, ktord dokéze Gc¢inne oddelit latky s roznou velkostou céastic, ak je roztok pritla-
¢eny vonkajsou silou (napr. tlakom alebo elektromagnetickym polom) na jednu stranu mem-
brany. Takto sa na jednej strane membréany ocitni (prevazne) ¢astice s mensou a na druhej
strane (prevazne) Castice s vac¢sou velkostou castic (molekulovou hmotnostou). Diafiltra¢ny
proces kombinuje dva mozné sposoby ako v roztoku zakoncentrovat latky s vacsou velkostou
castic, tzv. makrozlozky, a ako zaroven vymyt z roztoku necistoty, ktoré sa spravidla latkami
s mensou velkostou castic, tzv. mikrozlozky. Tento proces méze byt vykonany kontinualne
alebo diskontinuélne (vsddzkovo), pricom tato forma prevadzky je dand vlastnostami spraco-
vavaného roztoku ako aj dalsimi fyzikalnymi parametrami. V tejto praci sa budeme zaoberat
vsadzkovou diafiltraciou, ktora bude navyse vykonavana tak, aby bol tlak na membrane kon-
stantny. Toto je beznym sposobom prevadzky, pri ktorej je mozné zachovat urcité vlastnosti
membrany rovnaké pocas celej doby trvania procesu. Pri takejto prevadzke vyvstane jediny
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stupen volnosti, a to prietok cistého rozpustadla, ktoré sa pridava do oddelovaného roztoku
s ciefom ovplyvnovania koncentracie zloziek v roztoku, ¢o ma dopad na separac¢ni tucinnost
membrany.

1.1 Prinosy prace

Ako teda dosiahnut spominant optiméalnu prevadzku? Optimélna previadzka moze zohladio-
vat viaceré kritéria. Ak je cielom vyroby dosiahnutie maximalnej moznej kapacity, tak sa
tato poziadavka dé zabezpecit skratenim casu, ktory je potrebny na jednu vsadzku. Pri najk-
ratSom moznom case vsadzky teda pri ¢asovo-optimalnej prevadzke vsadzkovej diafiltracie je
mozné pouzif jedno diafiltracné zariadenie na najvacsi mozny pocet vsadzok za urcity casovy
horizont a takto dosiahnut maximélnu kapacitu vyroby. Tomuto problému sa venovalo nie-
kolko autorov. Ziskané rieSenia si bud analytického charakteru (Lutz, 1996; Ng a kol., 1976)
aplikovatelné na uzku triedu diafiltracnych procesov alebo numerického charakteru (Takaci
a kol., 2009) spravidla neumoznujice prehlad fundamentélnych vlastnosti vseobecnej opti-
malnej prevadzky.

Dalsfm relevantnym cielom beric v ivahu vyrobné trendy poslednych rokov je zvySenie
efektivity procesu vzhladom na vstupné néklady. Tento ciel moéze byt synergicky dosiahnuty
casovo-optimalnou prevadzkou ak najvacsiu cast vstupnych nakladov predstavuje elektricka
energia potrebna na prevadzku cerpadiel ¢i energia potrebnd na vymenu tepla pre udrzanie
stanovenej teploty procesu (roztoku). Cim kratSie vsiadzka trvd, tym menej energie bude
potrebnej. Vyznamnym vstupnym nakladom byva v praxi cena rozpustadla priddvaného do
diafiltrovaného roztoku. Je teda rozumné a vhodné urcit ako bude realizovana prevadzka,
ktorej cielom je vykonat jednu vsddzku pri pouziti ¢o najmensieho mnozstva rozpustadla.

Ro6zna situacia na ekonomickom trhu méze vyzadovat kompromis medzi ¢asovo-optimél-
nym riadenim a riadenim s pouzitim minimalneho mnozstva rozpustadla a to kompromis
v roznej miere. Napriklad sa moze stat, ze vplyv doby vsadzky a mnozstva pouzitého rozpuista-
dla na cenu vyroby moézu byt velmi podobné. Tu sa da optiméalna prevadzka formulovat
ako dvojucelova, a teda taka, ktord dosiahne ekonomicky najvyhodnejsi kompromis medzi
spomenutymi dvoma cielmi.

Okrem spomenutych existuju aj dalsie mozné formulacie optiméalnej prevadzky diafiltracie,
ktoré nebudu v tejto praci explicitne spomenuté. Tieto boli ukdzané v pracach Paulen a kol.
(2015) a Paulen a Fikar (2016), ktoré st prilohou tejto préce.

K najpélc¢ivejsim problémom membranovej filtracie vSeobecne patri problém zandsania
membran. Zandsanie upchava péry membrany (membranové kanély) a vedie k zniZzovaniu
efektivneho prietoku cez membranu. Tym sa zaroven zvysuje ¢as potrebny na filtraciu daného
roztoku, ¢o vedie k ekonomickym stratdm. Ako uz bolo spomenuté, isty pokrok bol dosiahnuty
v oblasti optimalizacie ¢istenia zandsajucich sa (zanesenych) membran. Otdzkou ostava, ¢i je
mozné pouzit prevadzkové stupne volnosti na ovplyvnenie miery a rychlosti zandsania, a to
tak, aby vysledna prevadzka bola optimélna vzhladom na vysSieuvedené kritérid. Pontika
sa aj pridruzena otazka, ¢i je mozné urcit z idajov meranych pocas priebehu diafiltra¢ného
procesu parametre matematického modelu zanasania, ktoré st nevyhnutné na predpovedanie
miery zanasania.

Vzhladom na vysgieuvedené cielmi a hlavnymi prinosmi tejto préce st:

1. Najdenie ¢asovo-optiméalnej prevadzky a prevadzky s miniméalnou spotrebou rozpustadla
pre vseobecny vsadzkovy diafiltracny proces.
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2. N&jdenie ekonomickej prevadzky zohladniujicej sii¢asne ¢as vsddzky a spotrebu rozpuista-
dla pre vseobecny vsadzkovy diafiltracny proces.

3. Néajdenie ¢asovo-optimalnej prevadzky pre vSeobecny vsadzkovy diafiltraény proces s viac-
zlozkovou separaciou.

4. Najdenie ¢asovo-optimalnej prevadzky pre vSeobecny vsadzkovy diafiltra¢ny proces v pri-
tomnosti zandsania membrany s priebeznym odhadovanim parametrov matematického
modelu zanasania.

Pouzita metodika vyuziva numerické a analytické metédy dynamickej optimalizacie.

1.2 Struktira tejto prace

Ako prvy je objasneny skimany proces diafiltracie. Uvadzame zovSeobecneny proces spolu
s jeho matematickym modelom vo forme obyé¢ajnych diferencidlnych rovnic. Dalej formulu-
jeme poziadavky na prevadzku procesu vo forme tcelovej funkcie optimaliza¢ného problému
a vo forme separac¢ného ciela, ktoré si formulované ako podmienky v tvare rovnosti a spolu
s matematickym modelom procesu tvoria obmedzenia spomenutého optimalizacného prob-
lému. Takto ziskany optimaliza¢ny problém moze byt klasifikovany ako problém dynamickej
optimalizicie. V dalsom sa teda venujeme rieseniu tohto problému, kde vyuzivame analy-
tickti metédu dynamickej optimalizacie zndmu ako Pontrjaginov princip minima. Odvodenim
podmienok optimality ziskame vSeobecny explicitny nelinedrny zakon riadenia, ktory, ako je
ukézané, dava pre Siroku triedu diafiltracnych procesov subor jednoducho implementovatel-
nych a pre procesného inziniera ¢i operatora membranového procesu zrozumitelnych tkonov
(krokov) na dosiahnutie optimdlnej prevadzky procesu. V poslednej ¢asti prace sa venujeme
rozsireniu dosiahnutych vysledkov na vSeobecnejsie formulacie tcelovych funkcii, na vseobec-
nejsie diafiltracné problémy a na problémy spojené s praktickou implementaciou optimalnej
prevadzky.
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Diafiltracia

Diafiltracia je membranovy filtracny proces zalozeny oddelovani rozpustenych zloziek z roz-
toku na zaklade rozdielnej velkosti castic tychto zloziek. Uvazujeme kvapalné roztoky, ktoré
obsahuju rozpustené zlozky a rozpustadlo, ktorym je spravidla voda. Cielom procesu diafiltra-
cie je koncentrovat v roztoku hodnotné zlozky, ktorymi st spravidla makrozlozky a zaroven
odstranit balastné zlozky, t.j. mikrozlozky.

2.1 Opis procesu

Schéma uvazovaného vsadzkového diafiltracného procesu je ukdzana na obrazku 2.1. Spraco-
vavany roztok je vo svojom pociato¢nom objeme na zaciatku prevadzky pritomny v nadrzi.
7Z tejto je postupne privadzany k membranovému modulu. V tomto module sa nachadza polo-
priepustnd membréana, ktora je navrhnutd a vyrobend tak, aby zadrzala ¢o najviacsie mnozstvo
makrozloziek a aby prepustila (odfiltrovala) ¢o najvécsie mnozstvo balastnych latok.

Relativne mnozstvo zlozky zadrzané v roztoku je vyjadrené cez koeficient odporu membréa-
ny k i-tej zlozke a udava sa ako

Ry—1-— % (2.1)
Ci

kde cpi, resp. ¢;, oznacuje koncentraciu zlozky v permedte, resp. v retentdte a nddrzi. Z pred-
chadzajiceho je zrejmé, zZe idedlnym pripadom je Uplné zadrzanie makrozloziek v roztoku,
a teda ich koeficient odporu je 1 (t.j. 100%) a naopak koeficient odporu balastnych latok
je nula. Casto vSak moze nastat situdcia, ked tieto koeficienty zévisia od ostatnych fakto-
rov; v uvazovanom pripade konstantného tlaku a teploty od koncentracii jednotlivych zloziek
vo filtrovanom roztoku.

Cast filtrovaného roztoku, ktora nie je prepustend cez membranu, je kontinudlne odvé-
dzana spat do nadrze, kde sa mieSa so zvyskom prave nefiltrovaného roztoku. Slucka “nadrz
— membrana — nddrz” je udrzovand pri konstantnom tlaku. Takéto riadenie je Setrné voci
pouzivanej membrane a zaroven stabilizuje systém od vonkajsich vplyvov. Permeat, cast fil-
trovaného roztoku prepustena cez membranu, je odvidzany zo systému. Jeho objemovy prie-
tok cez membranu ¢ moze byt urceny ako funkcia koncentracii jednotlivych zloziek roztoku.
Podobne, ako v pripade koeficientu odporu membrany k urcitej zlozke, aj prietok filtratu
cez membranu moéze byt opisany matematickym modelom, ktory moéze vychadzat z rydzo
teoretickych, experimentalnych alebo teoreticko-empirickych poznatkov.
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rozpustadlo retentat = permeat

U | \\~ q
A
/ membrana

nadrz

Obr. 2.1: Schéma zovseobecneného vsadzkového diafiltra¢ného procesu.

2.2 Matematicky model procesu

Ako uz bolo spomenuté, cielom diafiltricie je koncentrovat v roztoku pozadované latky a vy-
myt necistoty. Z praktického pohladu mozno hovorit o dosiahnuti pozadovanej koncentracie
makrozlozky a necistot na konci prevadzky. Kedze koeficienty odporu ako aj prietok filtratu
su funkciou koncentracii zloziek pritomnych v roztoku, proces diafiltracie moze byt riadeny
pridavanim cistého rozpustadla na ovplyviniovanie tychto koncentracii. Objemovy prietok pri-
ddvaného rozpustadla ozna¢ime wu(t). Vhodnou volbou riadiacej veli¢iny je zvolit tuto ako
pomer prietokov priddvaného rozpustadla a permedtu. Takto definovana velic¢ina

a(t) = “0) (2.2)
q(t)
je bezrozmerova.
Vzhladom na volbu riadiacej veli¢iny moze byt matematicky model uvazovaného procesu
najdeny pomocou materialovych bilancii v tvare (Kovécs a kol., 2009)

de;  ciq s .

E - V (R'L - OZ), C’L(O) - Cl,o, 1= 1727 (233)
dv

Pl (a—1)g, V(0) =W, (2.3b)

kde ¢; o uddva pociatoént koncentraciu latky i, V' predstavuje objem retentatu v case t a Vj
jeho pociato¢nii hodnotu, t.j. poc¢iatoény objem spracovavaného roztoku.

2.3 Formulacia problému optimalnej prevadzky

Existuju viaceré tradi¢ne pouzivané postupy nastavovania hodndt veli¢iny «(t) pocas prie-
behu procesu. Tieto si nac¢rtnuté na obrazku 2.2 a st kombinaciou troch jednoduchych rezi-
mov (Jaffrin a Charrier, 1994):

1. koncentraény rezim (C, a = 0) — ziadne rozpustadlo nie je pouzité na ovplyviiovanie
koncentracii zloziek; tento rezim predstavuje standardni membranovu filtraciu a slazi
na zvysenie koncentricie makrozloziek,
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Tl
C-CVD-C
S C-VVD
""""""""""""""""""""""""""""""""""""" VVD
0

time

Obr. 2.2: Tradi¢né pristupy k prevadzke vsadzkovej diafiltracie.

2. diafiltrdcia s konstantnym objemom (CVD, a = 1) — prietok priddvaného rozpuistadla je
zhodny s prietokom permedtu; tento rezim slizi na vymyvanie (znizovanie koncentracii)
necistot,

3. diafiltrécia s premenlivym objemom (VVD, 0 < « < 1) — prietok priddvaného rozpusta-
dla je mensi ako prietokom permeatu; tento rezim slizi na sicasné zvysSovanie koncen-
tracie makrozloziek a znizovanie koncentrécie necistot.

Prirodzenou otézkou je ¢i tieto prevadzkové stratégie vyustuju do optimélnej prevadzky
diafiltracného procesu. N&jst optimalnu prevadzku (riadenie) procesu diafiltracie znamena
najst dynamicky (¢asovo zavisly) priebeh trajektérie a(t) tak, ze tato minimalizuje zvolend
ucelova funkciu. Tato funkciu zadefinujeme pre studovany problém v zovseobecnenom tvare
ako

J = wrJr + wpJIp, (2.4)

kde .
f
Tp =t = / 1dt (2.5)
0

predstavuje zdmer minimalizovania ¢asu prevadzky (vsadzky) tf a

te
JIp ::/ aqdt (2.6)
0

vyjadruje spotrebu rozpustadla pocas behu vsadzky. Koeficienty wr > 0 a wp > 0 vyjad-
ruju pomerové zastupenie doblezitosti jednotlivych casti tcelovej funkcie. Pre jednoduchsiu a
praktickejsiu interpretiaciu moézeme tiez hovorif o funkcii J ako o funkcii, ktord vyjadruje
prevadzkové néklady a vynosy jednej vsadzky diafiltra¢ného procesu bertc do tvahy stucasne
kapacitu vyrobu a cenu elektrickej energie (J7) ako aj ndklady na ndkup a preferpavanie
rozpustadla (Jp). Koeficienty wr a wp potom vyjadruji jednotkové ceny tychto ¢iastkovych
prispevkov v €/h respektive €/L.

Matematicky zapis optimalizacného problému definovaného v predoslom texte médzeme
zostrojit ako

min wrJT + wpIp (27&)
Oé(t) € [07amax]
s.t. ¢ = CZT/?(RZ — a), CZ(O) = G0, Cz‘(tf) = Cif, (27b)

V =(a-1)g, V(0) = Vg, (2.7¢)
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kde koncentracia makrozlozky bude zvysend z ci na ci¢ a koncentracia mikrozlozky bude
znizend z co o na co . Hornd hranica hodnoty riadiacej veliciny, amax, sa moze lisit v zavislosti
na aplikacii a prevadzkovych podmienkach. Zaujimavymi st hodnoty a > 1, kedze tieto nie s
stucastou konvencénych prevadzkovych stratégii. Ukazuje sa, ze amax = 00 mdze byt interpreto-
vand ako nahle pridanie istého mnozstva rozpustadla do roztoku napriklad na zaciatku alebo
na konci prevadzky. Tento krok zachovava konstantny pomer koncentracii zloziek v roztoku.



Kapitola

Optimalna prevadzka vsadzkovej diafiltracie

Riesenie problému optimalneho riadenia znamend néjdenie optiméalnych trajektorii riadia-
cich velié¢in, t.j. takych ktoré vyvolaji zodpovedajuci priebeh riadenych veli¢in (napr. stavov
procesu), ze tento d4 najmensiu mozna hodnotu funkcionédlu J pri splneni definovanych ohra-
nic¢eni. Toto predstavuje vo vSeobecnosti velmi zlozity matematicky problém. Existuju vsSak
metédy, pomocou ktorych sa tato tloha dé vyriesit analyticky. Tieto metédy zahfnaju va-
ria¢ny pocet, dynamické programovanie a Pontrjaginov princip minima a si postavené na
principe urcovania kandidatov pre optimalne riadenie na zaklade riesenia podmienok optima-
lity problému optimélneho riadenia. V predkladanej praci vyuzivame metédu Pontrjaginov
princip minima (Bryson, Jr. a Ho, 1975; Pontryagin a kol., 1962), ktord ekvivalentne definuje
problém optiméalneho riadenia ako problém minimalizacie Hamiltonovej funkcie. Hamiltonovu
funkciu mézeme pisat ako

H=F+A"f, (3.1)

kde F' predstavuje podintegralnu funkciu (integrand) tcelovej funkcie J, A je vektor adjun-
govanych premennych a f vektor pravych stran diferencidlnych rovnic modelu uvazovaného
procestu.

Uvazujtic optimalizacny problém (2.7) s vektorom stavovych velicin = (c1,c2, V)T a
skalarnou riadiacou veli¢inou «, Pontrjaginov princip minima hovori, ze optimalne riadenie
sa d& najst ako

o = arg [ min }H(m,)\,a) = Ho(x,A) + Ho(x, Ny, (3.2a)
Q€ |Qmin,®max
. OH
T = N x(tg) = xg, x(tr) = xy, (3.2b)
. OH
_ 2
A o (3.2¢)
H=0, Vte [to, tf]. (32(1)

V prvom hrubom pribliZeni sa tento problém nejavi ako velmi odlisny od problému (2.7).
Napriklad podmienka (3.2b) je iba prepisom modelu procesu s definovanymi pociatoénymi a
koncovymi podmienkami (ako v (2.7)). Podmienka (3.2d), ktort vyuzijeme v dalSom texte,
vSak uz urcuje optimalne riadenie blizsie. Tato podmienka vychddza z nasledovnych dvoch
faktov: (a) optimdlna Hamiltonova funkcia pre proces opisany ¢asovo invariantnymi dife-

9
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rencidlnymi rovnicami je konstantnd pre vsetky ¢ € [to,¢f] (Bryson, Jr. a Ho, 1975) a (b)
H(ty) = 0 kedze koncovy cas ty nie je pevne stanoveny (Johnson a Gibson, 1963).
Hamiltonova funkcia je pre nas problém linedrna v premennej «. Jej minimum bude teda
dosiahnuté ak je riadiaca trajektéria o* (saturovand) na ohraniceniach alebo na tzv. singu-
larnom obltiku
Omin  if Hy > 0,
a* =S amax  if Hy <0, (3.3)
asing if Ha =0.

Optimalne riadenie je teda definované ako po castiach spojita trajektoria kde prepinanie
medzi jednotlivymi oblikmi je realizované na zédklade hodnoty H,. Singuldrne riadenie asging,
t.j. riadenie na singularnom oblidku, sa d& nédjst derivovanim podmienky H, = 0 v case a
néslednou tpravou.

Takto definovand optimalna trajektoria riadenia neuvazuje obmedzenia na trajektoriu sta-
vov. Plati teda pre relativne jednoduchii definiciu problému optiméalnej prevadzky diafiltracie
(problém (2.7)), ktord vSak mé& Siroké moznosti uplatnenia. Pre podrobnejsiu diskusiu o pod-
mienkach optimality pre optimalnu diafiltraciu v pritomnosti stavovych obmedzeni odkazu-
jeme Citatela na nasu $tidiu Paulen a kol. (2015), kde st tieto pripady podrobne rieSené a
ktord je prilozend k tejto praci.

Podmienky prepinania (3.3) pouzitim funkcie H,(x, A) uvazuji so znalostou adjungova-
nych premennych A. Tieto si vSak fyzikalne nemeratelné a ich vypocet sa ¢asto mdze ukazat
ako naroc¢ny alebo prakticky nerealizovatelny. Podla stidii Johnson a Gibson (1963) a Srini-
vasan a kol. (2003) je vsak casto mozné najst vyjadrenie singuldrneho obliku H,(x,A) =0
v stavovom priestore ako S(x) = 0. Ak je S(x) = 0 zndme, optimdlna trajektéria o™ sa da
potom vyjadrit ako spatnovizbové stavové riadenie zalozené na merani velic¢in ¢y, ca, V.

Pri dalSsom odvodzovani vyuzijeme fakt, ze podmienka H, = 0 implikuje Hy = 0 na
zéklade vyssie diskutovanej podmienky (3.2d). Tieto podmienky platia pozdlZ celej trajektérie
optimalneho riadenia a teda aj ¢asové derivacie funkcii H, a Hy budd rovné nule. M6zeme
teda pisat podmienky

Hy(xz,A) =0, (3.4a)

Hy(xz,\) =0, (3.4b)
d*Hy

: 4
gFT (x, A\, ) =0, (3.4¢)
d°H,
I (z, A, a) =0, (3.4d)

ktoré pouzijeme na eliminiciu premennych A = (A1, A2, A3)7.

3.1 Problém minimalizacie casu prevadzky

Uvazujme pripad wp = 0. Optimalna prevadzka neuvazuje spotrebu rozpustadla ale iba cas
potrebny na vykonanie vsiddzky. Pouzitim rovnic (3.4a), (3.4b), (3.4d) a (2.3) dostavame
podmienku

S = A1c1S1 + AaeeSe =0, (3.5)
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kde Sy a S5 s dané ako

Si(e1,c2) = (R1 — 1)(q + c1q1 + c2q2) + q(c1R11 + caRaz), (3.6a)
Sa(c1,c2) = (Re — 1)(q + c1q1 + c2q2) + q(c1Ra1 + caRaz), (3.6Db)

S pomocnymi premennymi

0 OR OR

q = 870(11’ Ry = 87117 Ry = 37127 (3-73«)
8q 3R1 8R2

q2 dey’ 12 dey 22 9cs ( )

Podmienka (3.5) nie je uz viac redukovatelnd, avsak obsahuje ¢asovo-premenné adjungo-
vané veli¢iny, bez znalosti ktorych moze byt tazké (dokonca az nemozné) identifikovat tra-
jektorie stavov spiﬁajﬁcich tato podmienku. Existuju vSak pripady kedy moézeme dospiet
k hodnotnym zaverom:

e Oba koeficienty Ry < 1 i Ry st konstantné (R;; = 0). Této situdcia sa bezne objavuje
v odbornej literatire o membranovej separdcii (napr. Cheryan (1998); Field (2011); Ma
a kol. (2009)). Pouzité predpoklady vyustuji do vyjadrenia pre singularny oblik v tvare

S(c1,¢2) = q+ciqr + caqp = 0. (3.8)

e R =1 (Ry1 = Ri2 = 0). Aj toto reprezentuje velmi casti situdciu ked makrozlozka
neprechddza cez membranu. Podmienku (3.5) pre singuldrny oblik mézeme potom vy-
jadrit ako

S(c1,02) = (Ry —1)(q + c1q1 + c2q2) + q(c1Ra1 + caRa2) = 0. (3.9)

Dalej mézeme derivovat podla ¢asu podmienku (3.5), ¢o je samozrejme ekvivalentné po-
uzitiu druhej ¢asovej derivicie podmienky (3.4b). Vysledni rovnicu moézeme zapisat spolu
s rovnicami (3.4b) a (3.4d) a takto dostdvame homogénny systém linedrnych rovnic s pre-
mennymi Ajcy, Aace and A3V. Pre nas pripad ma zmysel uvazovat iba netrividlne riesenia
tejto sustavy a teda moézeme polozit rovny nule determinant matice koeficientov zavislych
premennych vysetrovaného systému. Po tprave dostaneme

1 1 -1
S1 — S2)bs 4+ S1ba — Sab
S1 So 0 | =0 = asing = ( - SQ) i Sl 2 2 17 (3.10)
aia+by asa+by b 2a1 — 5103
kde vyrazy a; a b; pre i = 1,2 su dané ako
S, 08,
= —eqi , 3.11
i U e (3.11a)
bi=c1(qRi5— — (qRi1 + Riq1)S1 | +c2 ( qRa— — (qRi2 + Rig2)S2 | , (3.11b)
Ocy Oco
a
by = c1q151 + c2¢252. (3.11c)

Detaily postupu ziskania tohto rieSenia st opisané v publikaciach Paulen a kol. (2011b) a Pau-
len a Fikar (2016), ktoré su priloZené k tejto praci.
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3.2 Problém minimalizacie mnoZstva pridaného rozpustadla

Uvazujme pripad wt = 0. Optimélna prevadzka neberie do iivahy ¢as potrebny na vykonanie
vsadzky ale iba spotrebu rozpustadla. Kombinacia rovnic (3.4a), (3.4b), (3.4c) a (2.3) dava
podmienku

S = A1c1S1 + AaeeSe =0, (3.12)

kde
S (Cl, 02) =R —1+c1Ri1 + R0, (3.13&)
52(61, 02) = RQ -1+ 61R21 + CQRQQ. (3.13b)

Tato rovnica opét zavisi od adjungovanych premennych az na Specidlne pripady:

e Jeden z koeficientov R; alebo Ry je konsStantny. V tomto pripade singularny obluk
neexistuje a trajektoéria optimalneho riadenia je saturovand na svojich obmedzeniach,
tzv. bang-bang riadenie.

e R =1 (Ry1 = Ri2 = 0). Podmienka pre singuldrny oblik je vyjadritelnd v stavovom
priestore ako
S(Cl, CQ) =Ry — 14 c1Ro1 + c2R9e = 0. (3.14)

Ak dalej zoberieme tri linedrne nezavislé homogénne rovnice (3.4a), (3.4c) and derivaciu S
z (3.12) podla ¢asu, mézeme urcit maticu koeficientov tejto stistavy. Determinant tejto matice
nam da podmienku pre existenciu singularneho oblika v tvare

b2S1 — 6152
sing — 5 1
@ & a152 — a251 (3 5)
kde
0S5 0S;
L= _ , 1
a c 96, 2 96, (3.16a)
bz‘ = ClRlﬁ + CQRQ% - ClRﬂSl — CQRZ'QSQ. (3.16b)
801 862

Detaily postupu ziskania tohto rieSenia st opisané v publikdcidch Paulen a kol. (2012)
a Paulen a Fikar (2016), ktoré st prilozené k tejto praci.

3.3 Optimalne riadenie pre Specialne pripady

Ako sme ukéazali, podmienku pre prepinanie optiméalneho riadenia je v $pecidlnych pripadoch
mozné vyjadrif ako funkciu koncentracii makro- a mikrozlozky S(ci,c2) = 0. Z toho vyplyva
zaujimavy poznatok a sice taky, Zze na vykonanie optimalnej prevadzky nie je potrebné po-
znat objem retentdtu resp. objem roztoku v systéme. Tento fakt je dany redukovatelnostou
diferencidlnych rovnic modelu pri spomenutych Specidlnych pripadoch (Paulen a Fikar, 2016).

Mozeme teda urcit celkovii optimélnu prevadzku pre minimalizéciu ¢asu prevadzky i mi-
nimalizaciu mnozstva rozpustadla pridaného pocas prevadzky pre vyssie uvedené Specidlne
pripady (Paulen a kol., 2012, 2011b, 2015):
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1. Prvym krokom je bud koncentraény rezim (a0 = auin = 0) alebo prevadzka s maxi-
malnou hodnotou o = ayayx. Tento krok je vykonavany dovtedy kym nie je splnend
podmienka S(c1, c2) = 0. Volba pouzitého rezimu zévisi od znamienka S(ci,0,c2,0). Pre
S(c1,0,¢2,0) < 0 sa pouzije = 0, pre S(c1,0,c2,0) > 0 je @ = amax-

2. Druhym krokom je samotnd diafiltrdcia s ¢asovo premennou hodnotou asing(c1, c2) dana
ako (3.10) alebo (3.15). Tato trajektoria riadiacej veli¢iny spdsobi zachovanie podmienky
S(c1,c2) = 0 pocas tohto kroku.

3. Koneéne v tretom kroku sa prevadzka nastavi na obmedzeniach riadiacej veli¢iny, teda
a = 0 alebo o = amax az pokial nebudt splnené koncové podmienky na hodnoty
koncentracii zloziek.

Je nutné poznamenat, ze tato optimalna prevadzka je vSeobecne platna pre spomenuté typy
membran (dané vlastnostami R; a Rs), ale mdze nastat situdcia ze niektory z krokov optimal-
nej prevadzky bude vynechany v zavislosti na pociatocnych a koncovych podmienkach pod-
mienkach (napr. ak S(c10,c20) = 0, prvy krok sa vynechd) alebo na zéklade tvaru funkénych
zévislosti Ra(c1,c2) a q(c1, c2).

3.4 Optimalne riadenie pre vseobecné pripady

Vo vSeobecnom pripade nie je mozné ziskat explicitné vyjadrenie podmienky singuldrneho
obliku bez pouzitia adjungovanych premennych A. Na druhej strane vyrazy ziskané pre
trajektériu riadenia na singuldrnom obliku (vid. rovnice (3.10) a (3.15)) st zavislé iba od
koncentracii.

Je mozné predpokladat, Ze sa trojkrokovd povaha optimdlnej prevadzky zachova aj vo
vSeobecnom pripade a teda konkrétna optimalna prevadzka modze byt urcend jednoduchou
numerickou optimalizaciou. Tato predstavuje problém nelinedrneho programovania, kde pre-
mennymi st ¢asové dizky jednotlivych krokov At!, At2 a At? a hodnoty o' a o3, ktoré
urcuju prevadzkovy rezim na prvom resp. trefom intervale. Ako uz bolo spomenuté, opti-
mélna hodnota a na druhom intervale bude dand ako (3.10) pre minimalizdciu ¢asu pre-
vadzky resp. ako (3.15) pre minimalizdciu mnozstva rozpustadla pridaného pocas prevadzky.
Napriek nelinearnemu charakteru takto postaveného problému je tento mozné vyriesit velmi
efektivne (Paulen a kol., 2011a) pouzitim Standardnych néstrojov, napr. funkcia fmincon
z prostredia MATLAB alebo riesitel Ipopt (Biegler a kol., 2002).

Podrobnejsiu diskusiu o numericky i analyticky ziskanej optimélnej prevadzke je mozné
néjst v pracach Paulen a Fikar (2016); Paulen a kol. (2012, 2011a,b). Takisto su v tychto pra-
cach uvedené viaceré priklady, ktoré ukazuju sirokt pouzitelnost principov uvedenych v tejto
kapitole pre potreby praxe. Navyse je ukazané, ako je zrejmé aj z predchadzajtcich podkapi-
tol, ze optimalna prevadzka vsadzkovej diafiltracie v drvivej vicsine pripadov nekoresponduje
s konvenénymi metdédami pouzivanymi v priemysle.






Kapitola

Rozsirenia optimalnej prevadzky vsadzkovej
diafiltracie

V tejto kapitole opiseme rozsirenia optimalnej prevadzky z predchédzajicej kapitoly na eko-
nomickt prevadzku diafiltra¢ného procesu a na casovo-optimalnu prevadzku viaczlozkovej
diafiltracie.

4.1 Ekonomicka prevadzka vsadzkovej diafiltracie

Pre problém (2.7) m6zeme Hamiltonovu funkciu na singuldrnom obliku vyjadrit ako

H(x, A\, a) =wr + wpagq + Alc‘l/—q(Rl —a)+ AQ%(RQ —a)+ A(a—1)g (4.1)
=Ho(z,\) + Ho(z, N = 0,
kde x = (Cl,CQ,V)T a H(] == Ha =0.

Bertc do tivahy obe podmienky Hy = H, = 0 mdzeme eliminovat adjungovand premennt
A3 a dostat podmienku

wT + quWp + Alclé(Rl — 1) + AQCQ%(RQ - 1) =0, (4.2)

ktord po naslednom diferencovani vzhladom na cas a aprave dava

2 2
wt (q +ciqr+c2 QZ) + q2 wp — )\lclqv(RnCl + Rlzcg) — )\QCQQV(RmCl + RQQCQ) =0. (4.3)

Podobne ako v predoslej kapitole sa vSeobecnd podmienka pre singularny oblik ukazuje vzhla-
dom na pocet premennych ako dalej neredukovatelnd. Opét je vSak mozné vytycit Specidlne
pripady, pri ktorych je singuldrna podmienka na prepnutie riadenia dana ako funkcia koncen-
tracii rozpustenych zloziek. Tieto pripady mézeme zhrnuf takto:

e Oba koeficienty R; <11 Ry st konstantné (R;; = 0). Pre podmienku prepnutia plati

2

S(c1, c2, wr, wp) = —wr (q +> Cin‘) — wpg® = 0. (4.4)
=1

15
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e Ry =1 (R11 = Ri2 =0). Podmienka prepnutia optimalneho riadenia je dand ako
2 2
S(c1, 2, w, wp) =wTt [(Rz —1) (q +> CiQi) +q) CiR2i]
i=1 i=1
2
+ qu2 (RQ — 14 Z CiR2i> =0. (45)
i=1

Trajektériu singuldrneho riadenia dostaneme pouzitim diferencidlnych rovnic modelu pro-
cesu a Casovej derivacie (4.4) alebo (4.5)

oS oS
TquRl + %CQRQ

Osing =
%01 + %02

(4.6)

Vidime, Ze sme dostali optimalnu prevadzku zavisli na hodnote koeficientov wt a wp, ktoré
zohladnuju relativnu dolezitost (vahu) potreby minimalizovat koncovy ¢as alebo celkovii spot-
rebu rozpustadla. Je teda mozné hovorit o previadzke optimalnej vzhladom na komplexni
ekonomickt ucelovi funkciu.

Podrobnejsie je o probléme ekonomickej prevadzky vseobecnej vsddzkovej diafiltracie po-
jednané v Paulen a kol. (2015) a Paulen a Fikar (2016) (vid. prilohy tejto préace).

Ekonomicka prevadzka vsadzkovej diafiltracie pri podmienkach limitujiceho
prietoku

V préaci Paulen a kol. (2013) sme sa venovali problému ekonomickej prevadzky diafiltra¢ného
procesu kde je pouzitd idedlna membrana (R; = 1 a Re = 0), prietok cez ktord moze byt
opisany pomocou filmovej tedrie prestupu latky ako

glc1) = kAln 9 (4.7)
C1

kde k je koeficient prestupu latky, A reprezentuje plochu membrany a pod oznacenim ¢y, sa
rozumie tzv. limitujica koncentracia makrozlozky, pri ktorej sa prietok cez membranu zastavi.
Tento model je jednym z najpouzivanejsich pre opis prietoku cez membranu v membranovom
inzinierstve (Aimar a Field, 1992).

Podmienka na prepnutie optimédlneho riadenia (4.4) po dosadeni a tprave udéva ze sin-
guldrny oblik je dany konstantnou koncentraciou makrozlozky

wr — \/w% + 4kAwTwD
2kAwp

(4.8)

*
€] = Clim €Xp

Pre Studovany typ procesu bude tato podmienka zachovand singuldrny riadenim ogjng = 1.

Podmienka (4.8) teda na zéklade volby pomernej vyznamnosti jednotlivych ¢asti funkci-
ondlu (2.4) (nastavenie hodnoty wr/wp) udéva optimalnu koncentriciu c¢; pre diafiltraciu
s konstantnym objemom. Pre limitné pripady podmienky (4.8) dostdvame

e Casovo-optimalnu prevadzku (wrt > 0, wp = 0)

of = 2, (4.9)
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Obr. 4.1: Optimalna previadzka diafiltracie pri limitujicom prietoku v koncentracnom dia-
grame s poc¢iatoénym bodom (o) a dvoma moznymi koncovymi bodmi (x).

e Prevadzku s pouzitim minimélneho mnozstva rozpustadla (wt = 0, wp > 0)

€] = Clim, (4.10)

Tieto pripady st samozrejme ekvivalentné pouzitiu postupu pre jednotucelovi optimalnu pre-
vadzku opisant v kapitole 3.

Optimélna previadzka je ilustrovana na Obr. 4.1. Uvazujeme najcastejsi prakticky pripad
pociatoénych koncentracii g = (01,0,0270)T kde ¢10 < c]. Pre celkovy priebeh prevadzky
mozeme rozlisit dva pripady

a) c1f < ¢} (oznaceny na Obr. 4.1 ako x?),
b) c1¢> ¢ (oznaceny na Obr. 4.1 ako xP).

Ekonomicka optiméalna prevadzka potom bude nasledovat sekvenciu operac¢nych rezimov bud
a) a = {0,1,00} alebo b) a = {0,1,0}.

Vynimka z takto definovanej struktiry optimalnej prevadzky nastane ak ¢} > co c1.¢/c10.
Toto znamend, ze krok s diafiltraciou s konstantnym objemom bude vynechany a vysledna
optimélna prevddzka pouzije bang-bang riadenie o = {0, c0}.

V dalsom ukédzeme optimalnu prevadzku na konkrétnom priklade. Uvazujeme cjy,, =
319mol/m3, k = 4.79 x 107 %m/s, a A = 1m?. Cielom prevadzky je spracovat 100L roz-
toku. Poédiatoéné a koncové koncentrécie si (c1,c20)7 = (10mol/m3,31.5mol/m?)T resp.
(c1f,c00)T = (100mol/m?, 10 mol/m?)T. Bertic do tivahy tieto parametre a predchddzajticu
analyzu, optimalna prevadzka je dana bud ako o = {0, 1, 0o} alebo ako @ = {0, 00} v zavislosti
od hodndt w a wp. Pre ekonomicki prevadzku pouZijeme wr = 0.0567 €/h a wp = 10 €/m3.

Obrazok 4.2 ukazuje priebehy optiméalnych trajektérii pre previdzku s minimalnym ¢asom
(minimum time), s minimalnou spotrebou rozpustadla (minimum diluant), a ekonomickou
ucelovou funkciou (multi-objective optimal). Ako mézeme pozorovat, v pripade prevadzky
s minimalnym ¢asom spustime krok s a = 1 skér ako v pripade ekonomickej prevadzky. Pre-
vadzka s minimalnou spotrebou rozpustadla vynecha krok diafiltracie s konstantnym objemom
a je teda dand dvoma krokmi kde oo = {0, oo}.

Obréazok 4.3 ukazuje Paretovské optimélne hodnoty jednotlivych casti minimalizovaného
funkciondlu, ktoré su ziskané postupnym menenim hodnét wt a wp a vyhodnotenim zodpo-
vedajtcej optimalnej prevadzky. Moézeme si vSimnut spomenuté limitujice pripady wt > 0,
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Obr. 4.2: Optimalne trajektérie riadiacej veli¢iny pre diafiltraciu pri limitujicom prietoku
s minimalnym ¢asom prevadzky (minimum time), s minimalnou spotrebou rozpus-
tadla (minimum diluant), a ekonomickou tcelovou funkciou (multi-objective opti-
mal).
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Obr. 4.3: Paretov front pre optimalnu prevadzku diafiltracie pri limitujicom prietoku s vy-
zna¢enymi bodmi pre minimdlny ¢as prevadzky (minimum time), minimalnu spot-
rebu rozpustadla (minimum diluant), a ekonomicku tcelovi funkciu (multi-objective
optimal).
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wp = 0 (oznaceny symbolom Stvorca) a wy = 0, wp > 0 (oznaceny symbolom kruhu). Ako
je zrejmé z predchadzajiceho, jednotlivé ¢asti minimalizovaného funkciondlu st vzajomne
antagonistické, t.j. znizenie mnozstva pridaného rozpistadla je mozné dosiahnut iba za cenu
predizenia ¢asu vsaddzky a naopak. Ak by boli jednotlivé ¢asti minimalizovaného funkcionélu
synergické, vysledkom optimalizacie by bol tzv. utopicky bod (utopia point) oznaceny na
Obr. 4.3. Zvolend ekonomickéd prevadzka (na Obr. 4.3 oznacend symbolom diamantu) dosa-
huje vhodny kompromis medzi ¢asom vsadzky a mnozstvom potrebného rozpustadla. Na zaver
je zaujimavé poznamenat, Ze najlepsou konvencénou stratégiou je stratégia C-CVD, ktora trva
2.62h a spotrebuje 11.5 L rozpustadla. Tato oc¢ividne nie je optimalna vzhladom na minima-
lizdciu ¢asu ani vzhladom na minimalizaciu spotreby rozpustadla a jej ekonomické strata sa
déa spocitat ako 20%-né v porovnani s dosiahnutou ekonomickou prevadzkou.

4.2 Casovo-optimélna prevadzka viaczlozkovej diafiltracie

Problém ktorym sa zaoberame v tejto casti a ktorym sme sa zaoberali v praci Jelemensky
a kol. (2015) je urcCenie ¢asovo-optiméalnej prevadzky diafiltra¢ného procesu riesenim

i t 4.11
aclooe) (4.11a)
d
st L= C*IQ(Rl —a), c1(0) = c10, ci(te) > ey, (4.11b)
dt 1%
dey cn
= 7Q(RN —a), en(0) = enpp, en(te) > en, (4.11c)
dc c
% = ]\{;1(J(RN+1 —a),  cny1(0) =cenrr0, enyi(ty) <enyip, o (411d)
deyy em
o = v (Bu =), e (0) = caro, en(te) < e (4-11e)
dVv
FTi (o —1)g, V(0) = Vo, (4.11f)
kde M predstavuje pocet zloziek rozpustenych v roztoku s N makrozlozkami a N — M mikroz-
lozkami. M6zeme predpokladat, Ze prietok cez membranu je dany ako funkcia q(c1, o, ..., cpr)
a ze odporové koeficienty st funkciou koncentrécii jednotlivych zloziek, t.j. R;(c1,co,...,car),
Vi € {c1,¢c2,...,car}t. Na rozdiel od problému (2.7) st koncové podmienky dané pomocou

nerovnic. Takdto formuldcia implikuje existenciu pripustnych rieSeni problému, najmé pre
jednoduché prevadzkové stratégie.

Pre analyzu problému si zoberieme Tubovolné dve zlozky k a I. Model procesu z prob-
lému (4.11) déva po tprave

dew _ o i — @ da _afi-a dow _ cx Br —
v  V a-1" dVv Va-1" dg ¢ R —a’

(4.12)

Z tychto rovnic je mozné eliminovat premenni «. Uvazovanim dalsich dvoch zloziek (m a n)

dostaneme
R;—1 de Ry —1de  R,—1 dep Rm—ldﬁ

Rp—R ¢, Rp,—R ¢ Rn—Rycnm Rp—Rycy

(4.13)
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KedZe je tento vyraz nezavisly od «, mozeme vyvodit viaceré vSeobecné zavery:
1. Ak budi odporové koeficienty konstantné, vyraz (4.13) dé po integrécii
R —1 R —1 R,—-1 R, —1

<%>Rk—Rl <c )Rl Ry _ (w)Rm—Rn <%>Rn—Rm_ (4.14)
Ck,0 €10 Cm,0 Cn,0

Toto hovori, Ze udanim koncovych koncentracii dvoch zloziek st dané aj koncové kon-
centracie ostatnych zloziek. Vo vSeobecnosti teda nebude existovat trajektoéria o, ktord
by sposobila splnenie vSetkych koncovych podmienok z (4.11) so znamienkom rovnosti.
Néavrh optimalnej prevadzky teda moéze byt zjednoduseny ako splnenie koncovych ohra-
niceni so znamienkom rovnosti pre jednu makrozlozku a jednu mikrozlozku, zvysSenie
resp. znizenie koncentracie ktorych predstavuje limitujtci faktor pre separaciu.

2. V pripade premenlivych odporovych koeficientov méze nastat situicia ze vsetky koncové
koncentracie mézu byt dosiahnuté so znamienkom rovnosti. Toto bude vSak predstavovat
iba Specidlny pripad, pre ktory dokonca moéze striktné splnenie vyustit do vyrazného
narastu ¢asu vsadzky v porovnanim s prevadzkou, ktora napr. prekoncentruje niektoré
makrozlozky. Dalou moznostou je néjdenie optimélnej prevadzky z bodu 1. pouzitim
strednych hodné6t odporovych koeficientov.

Praktickud aplikdciu sme studovali (Jelemensky a kol., 2015) pre pripad jednej makrozlozky
(N = 1), kde membrana je absolutne nepriepustna k tejto zlozke (R; = 1). Optimélna
prevadzka sa d4 nédjst pomocou postupu opisaného v predchddzajicej kapitole a pre pripad
konstantnych odporovych koeficientov je dana ako

1. V prvom kroku je riadiaca veli¢ina saturovand na minime (koncentraény rezim) alebo
na maxime az pokial nie je splnend podmienka

M

)
S(cl,...,cM)zq—i-Zcia—g:O. (4.15)

=1 t

2. V druhom kroku sa pouzije singularne riadenie

oS
R
; o <aci>
= (50)
Jdc;
3. Posledny krok opét pouzije hrani¢né hodnoty riadiacej veli¢iny na splnenie koncovych
podmienok

Oésjng(01, e ,CM) = (4.16)

HM:

Cl(tf) > C1,f A Cg(tf) < Cof A .0 A CM(tf) < CM. f- (4.17)

V pripade premenlivych koeficientov odporu membrany voéi rozpustenym zlozkdm sa
optiméalna prevadzka vyrazne nezmeni. Opéf je mozné urcit priebeh singuldrneho riadenia
na zaklade znalosti koncentracii zloziek a pomocou pristupu vyuzivajiceho nelinedrne prog-
ramovanie, tak ako bolo uvedené v predchddzajicej kapitole, ur¢it ¢asové dizky intervalov
jednotlivych krokov prevadzky.

Jednou z moznosti smerovania budiceho vyskumu je rozpracovanie podrobnejsich pripado-
vych studii, najmé takych ktoré vychdadzaja z potrieb priemyselnejn vyroby, ako aj studium
dalsSich moznosti znizovania ndkladov separécie, ako napriklad pouzitim ekonomického pri-
stupu opisaného v tejto praci a v Jelemensky a kol. (2015).



Kapitola

Vsadzkova diafiltracia so zanasanim

V tejto kapitole predkladanej habilitacnej prace sa venujeme casovo-optimalnemu riade-
niu vsadzkovych diafiltra¢nych membréanovych procesov v pritomnosti zandsania membrany.
Zanasanie je zapricinené ukladanim zloziek rozpustenych vo filtrovanom roztoku v alebo na
péroch membrany. Tento jav zapricifiuje zniZenie prietoku cez membranu a teda predizenie
celkového ¢asu separécie.

5.1 Modelovanie zanasania membrany

V roku 1982 bol odvodeny univerzalny model zandsania, z ktorého sa daji odvodit modely pre
styri Standardné mechanizmy znédzornené na Obr. 5.1. Tieto mechanizmy sa hlavne odlisuji
v sposobe, akym sa molekuly latok ukladaji v/na membriane a systematicky je mozné ich
rozlisif pomocou zavedenia premennej n, ktorej hodnota vyjadruje realizaciu konkrétneho
mechanizmu (vid. Obr. 5.1).

Vseobecny model sa da zapisat ako

dg

T —Kg ™, q(to) = qo, (5.1)

kde K vyjadruje mieru zanasania a gg predstavuje pociatocny prietok cez nezanesentt membra-
nu. Ak uvazujeme, Ze qy predstavuje prietok nezanesenej membrény go(ci,c2), moze byt
uvedena rovnica rieSena explicitne a prietok cez zandsani membranu je dany ako funkcia
q(t, K,n,qo). Podrobnejsie sme o modelovani zandsania pojednali v Jelemensky a kol. (2016b).

NS __ _ o

a) Vytvéranie filtracného kolaca ( ) Ciastoéné zandsanie (n = 1)
| P ® | ! ! |
(¢) Vnatorné zanasanie (n = 3/2) (d) Kompletné zandsanie (n = 2)

Obr. 5.1: Graficka reprezentacia Styroch standardnych mechanizmov zanasania.
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5.2 Casovo-optimalna prevadzka diafiltracie so zanasanim

Definicia problému minimalizacie ¢asu prevadzky pre jednu vsadzku diafiltracného procesu
sa vyrazne nelisi od problému (2.7) pre wp > 0 a wp = 0. Jedinou zmenou je matema-
tické vyjadrenie prietoku cez membranu q(t, K, n,qp). Ako ukézala nasa studia Jelemensky
a kol. (2016b), optimdalna prevadzka pre diafiltraciu v pritomnosti zandsania sa kvalitativne
nezmeni od prevadzky odvodenej v kapitole 3. Toto vychadza z vlastnosti modelu prietoku
cez membranu (5.1), ktoré si v navrhnutej optimélnej stratégii implicitne zohladnené.

Optimalna prevadzka je teda opét, pre pripad hodnét odporovych koeficientov Ry =1 a
Ry = 0, urcend explicitnym nelinedrnym spatnovéizbovym zakonom riadenia definovanym ako
trojkrokova stratégia:

1. Na prvom interval je riadiaca veli¢ina na jednom zo svojich ohrani¢eni az kym nie je
splnend podmienka prepnutia

0q 0
S(t,c1,c2, K, n)—q+618 +C2852 =0. (5.2)
2. Aplikuje sa singuldrne riadenie
oS 01 as
a(t,cr,c2, K,n) = dc1 + ot . (5.3)

oS cAJ
e LT ‘902 502 c10Vo (301 + 8@2 02)

3. Posledny krok je urcéeny obmedzeniami vzhladom na koncovy c¢as. Riadiaca veli¢ina «
nadobudne hodnotu na jednom zo svojich ohraniceni.

Pre vSeobecnejsie problémy, napr. ekonomicky optimélna prevadzka diafiltracie, lubovolna
zavislost odporovych koeficientov na c¢ase a koncentraciach rozpustenych zloziek, atd., m6zu
byt pouzité postupy opisané v predchédzajtcich kapitolach.

5.3 Adaptivna casovo-optimalna prevadzka diafiltracie

Velmi castou situdciou pri nasadzovani riadiacich stratégii zalozenych na matematickych mo-
deloch je tzv. pritomnost parametrickej neurcitosti, t.j. skuto¢né hodnoty niektorych para-
metrov pouzitych matematickych modelov sa lisia od ich predpokladanych hodnét. Kedze na-
vrhnuté riadenie predpoklada poznanie hodnot parametrov, riadenie, ktoré pouzije nespravne
(predpokladané alebo tzv. nominalne) hodnoty parametrov bude spravidla suboptimélne ¢i
dokonca nepripustné vzhladom na obmedzenia.

Jednou z moznosti ako sa vysporiadat s touto situdciou je pouzitie adaptivneho riadenia,
kde st hodnoty parametrov odhadnuté pomocou porovndvania spravania predpovedaného
modelom a spravania pozorovaného na zaklade meranych dat. Takyto mechanizmus priro-
dzene vyzaduje adapticiu parametrov za behu procesu, kde sa ako limitujicim faktorom
casto ukazuje schopnost riesit problém odhadovania parametrov v dostato¢ne kratkom caso-
vom intervale.

Tieto tivahy nas viedli k realizécii stidie Jelemensky a kol. (2016a), kde sme na odhado-
vanie parametrov modelu zanasania K a n, najkritickejsich z pohladu velkosti parametric-
kej neurcitosti, pouzili vahovani metédu najmensich stvorcov, vahovani metédu najmensich
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stvorcov s postuvajicim sa horizontom, rekurzivnu metédu najmensich stvorcov a rozsireny
Kalmanov filter. Posledné dve metdédy su tzv. rekurzivnymi odhadovacmi, pouzitie ktorych
nevyzaduje riesenie optimaliza¢ného problému pocéas behu procesu. Vykonand bola analyza
odhadovatelnosti parametrov, ktorej vysledky ukazali, ze oba vysSie spomenuté parametre
mozno uspokojivo odhadovat iba ak s sti¢asne merané prietok cez membranu ¢ a jeho ¢asova
zmena dq/dt.

Vysledky dosiahnuté pri simulovanom adaptivnom riadeni diafiltra¢ného procesu potvrdili,
ze parametre K a n je mozné odhadovat na zdklade navrhnutych meranych veli¢in. Navyse je
mozné navrhnut rekurzivne odhadovace tak, ze tieto konverguju dostatocne rychlo ku skutoc-
nym hodnotam odhadovanych parametrov a realizované riadenie je optimalne v praktickom
zmysle. Z praktického pohladu je treba dodaft, Ze realizicia merania casovej zmeny prietoku
cez membranu dq/dt nevyzaduje Ziadne Specidlne meracie ¢leny ale dé sa realizovat na za-
klade aproximdcii veli¢iny dg/dt (Jelemensky a kol., 2016a). Dalsim praktickym aspektom je
navrhovanie rekurzivnych odhadovacov, ¢o mdze byt pre nelinedrne systémy problematické.
Toto predstavuje jednu z oblasti rozvijani v nasom stcasnom vyskume.
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Zavery

V tejto praci sme struc¢ne predstavili problém vsadzkovej diafiltracie a metody, akymi je mozné
zefektivnit prevadzku zovseobecneného diafiltra¢ného procesu. Hlavnymi prinosmi tejto prace
su:
1. Najdenie ¢asovo-optiméalnej prevadzky a prevadzky s minimalnou spotrebou rozptstadla
pre vSeobecny vsadzkovy diafiltra¢ny proces.

2. N&jdenie ekonomickej prevadzky zohladnujicej siicasne ¢as vsddzky a spotrebu rozpusta-
dla pre vseobecny vsadzkovy diafiltracny proces.

3. Na&jdenie ¢asovo-optimalnej prevadzky pre vSeobecny vsadzkovy diafiltracny proces s viac-
zlozkovou separaciou.

4. Néjdenie casovo-optiméalnej prevadzky pre vSeobecny vsadzkovy diafiltracny proces v pri-
tomnosti zanasania membrany s priebeznym odhadovanim parametrov matematického
modelu zanasania.

Na odvodenie analytickej optimélnej prevadzky bola pouzitd metéda Pontrjaginovho prin-
cipu minima. Tato definuje v najbeznejsich pripadoch trojkrokovi stratégiu optiméalnej preva-
dzky. Ziskané teoretické vysledky boli aplikované na roznych pripadovych studidch, ktoré
boli prevzaté z literatiry. Ukazali sme tak Siroké moznosti nasadenia vyvinutej metodologie.
Vysledky ukazuji, ze prevadzkové stratégie tradi¢ne pouzivané v priemysle nie sii vo vseobec-
nosti optimélne, a teda diskutované prinosy prace predstavuju velky potencidl pre zlepsSenie
ekonomickej stranky vyrobnych procesov vo viacerych odvetviach chemického, biochemického
a potravinarskeho priemyslu.

Budtce rozsirenia tejto prace mozu spocivat v nasledovnych bodoch:

e analyza interakcii medzi zlozitostou modelu, mierou jeho parametrickej neurcitosti a
prakticky dosiahnutelnou optimélnostou prevadzky vsadzkovej diafiltracie,

e implementécia optimélnej prevadzky na laboratérnom membranovom procese,
e navrh a implementécia pokrocilych metéd odhadu parametrov,

e aplikacia teoretickych zisteni pri skiimani réznych pokrocilych filtra¢nych procesov a
procesov vyuzivajicich membranovi separaciu.
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