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Optymalizacja stopnia przemiany dla reakcji odwracalnych
w reaktorach z dyspersja osiowa

Wstep

Podstawowym i oczywistym celem prowadzenia obliczen optymali-
zacyjnych jest wyznaczenie optymalnych, ze wzgledu na przyjgte kryte-
rium, wartos$ci parametrow procesow. Czesto jednak praktyczna realiza-
cja procesu optymalnego nie jest mozliwa. Wtedy podstawowym celem
optymalizacji procesowej jest okreslenie optymalnych mozliwosci ba-
danego procesu. Pozwala to stwierdzi¢, jak daleko od optimum znajduje
si¢ realizowany proces, czy mozliwe i optacalne jest jego dalsze rozwi-
janie, czy tez jego przebieg jest na tyle blisko przebiegu optymalnego,
ze praktycznie osiagnat juz maksimum swoich mozliwosci. Poniewaz
obliczenia optymalizacyjne zwykle sa trudne i dlugotrwale, zasadne sa
teoretyczne rozwazania nad przebiegiem proceséw optymalnych pro-
wadzace do okreslenia ogdlnych zasad (Scistych lub heurystycznych)
opisujacych przebieg takich procesow. Zatem trzecim celem prowadze-
nia badan optymalizacyjnych jest okreslenie takich zasad. Zasady te po-
zwalaja ograniczy¢ ilo$¢ koniecznych obliczen optymalizacyjnych lub,
niejednokrotnie, calkowicie wyeliminowac konieczno$¢ prowadzenia
tych obliczen. Wskazuja one, czy i w jakich zakresach warto$ci parame-
trow procesowych moze istnie¢ optimum dla badanego procesu, a takze
okresli¢ wptyw parametréw procesu na optymalne wartosci zmiennych
decyzyjnych. Ponadto pomagaja wyznaczy¢ kierunki poszukiwania
optymalnych wartosci dla tych zmiennych przy zmianie warto$ci pa-
rametréw procesowych. Teoretyczne badania nad optymalnym prze-
biegiem proceséw pozwalaja réwniez wskaza¢ najbardziej efektywna
procedurg optymalizacyjna oraz okresli¢ i wyeliminowaé podstawowe
trudnosci wystgpujace podczas obliczen optymalizacyjnych.

W niniejszej pracy przedstawiono metod¢ maksymalizacji stopnia
przereagowania dla odwracalnej reakcji pierwszorzedowej przebiega-
jacej w reaktorze rurowym z dyspersja osiowa. Okreslono optymalne
profile temperatury reakcji, przedstawiono wplyw dyspersji na przebieg
procesu optymalnego oraz pordwnano maksymalne stopnie przereago-
wania dla reaktoréw z optymalnym profilem temperatury i reaktoréw
izotermicznych.

Model reaktora

Bilans masowy wyrazony za pomoca stopnia przereagowania sub-
stratu A wzdhuz reaktora rurowego z dyspersja osiowa opisuje rownanie
roézniczkowe:
d2 (o9

dx’
gdzie szybkos¢ reakcji, r,, dla reakcji odwracalnej dana jest wyraze-
niem, w ktorym y; okresla stosunek st¢zen sktadnikow A i B w strumie-
niu wlotowym do reaktora:
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Wprowadzajac lokalny $redni czas przebywania, ¢, zdefiniowany
jako stosunek odlegtosci od wlotu do reaktora, x, do $redniej predkosci
przeptywu, u, rownanie (1) mozna zapisaé w postaci
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Wspotezynnik ¥ w powyzszym rownaniu jest zdefiniowany jako
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gdzie Pe jest liczba Pecleta a 7, srednim czasem przebywania w reak-
torze.

Przyjgto, ze warunki brzegowe opisane sa warunkami Danckwertsa
[Tabis, 2000], ktore po wprowadzeniu lokalnego $redniego czasu prze-
bywania, ¢, 1 wspotczynnika x przyjmuja nastgpujaca postaé:
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Model optymalizacyjny

Obliczenia optymalizacyjne przeprowadzono wykorzystujac algo-
rytm ciagly zasady maksimum [Sieniutycz, 1991]. Wymaga on, aby
rownania stanu (transformacje stanu) w model procesu opisane byly
réwnaniami rézniczkowymi pierwszego rzedu. Zatem rown. (3) musi
zostac przeksztatcone do uktadu dwoch rownan, stanowiacych transfor-
macje stanu dla dwoch zmiennych stanu, a, i 4,

da 4

d 7 = A A (6)
dﬁ” = KA, +Kry Q)
za$ warunki brzegowe (5) dla zmiennych stanu przyjma postac:

Ko (0) - A40)=0, Ast)=0 (®)

Jako kryterium optymalnosci procesu przyjeto maksimum stopnia
przereagowania na koncu reaktora: max a,(¢,). Poniewaz dla stosowa-
nego algorytmu wskaznik jako$ci musi by¢ okreslony w postaci catko-
wej kryterium to nalezy zapisa¢ w postaci:
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Z rownan transformacji stanu (6) i (7) oraz wskaznika jakosci (9)
otrzymuje si¢ hamiltonian w nastgpujacej formie:

H(O 4, A syzayza) = Au+ 2o Ay + za[KA L+ Kr 4]

(10)

Poniewaz powyzszy hamiltonian nie jest jawna funkcja czasu ¢ jest on
staly wzdtuz trajektorii optymalnej. Natomiast dla zmiennych sprzgzo-
nych, z, 1 z,, z pochodnych hamiltonianu po zmiennych stanu wyznacza
sig rownania sprzg¢zone, odpowiednio rown. (11) i (12), opisujace zmia-
n¢ wartosci tych zmiennych wzdhuz trajektorii optymalnej:

_OH _ dzs __ ory
do,  dr K %a, an
OH _ dzj

A, =-2z4Kzp (12)

Z tzw. warunkow transwersalnosci [Sieniutycz, 1991] okresla sig
warunki brzegowe dla zmiennych sprzgzonych, ktdére w rozwazanym
przypadku przyjmuja postac:

20(0) == Kz4(0), za(tx) =0, (13)

Podobnie okresla si¢ warunki brzegowe dla hamiltonianu. Dla swo-
bodnego czasu koncowego, #;, hamiltonian na koncu trajektorii opty-
malnej przyjmuje wartos¢ 0, H(t,) = 0, podczas gdy dla zatozonego
czasu koncowego jest nieokreslony. Z rown. (10) po uwzglednieniu
warunkow brzegowych (8) wynika, ze hamiltonian na koncu trajektorii
optymalnej jest rowny

z4(t) — swobodne

H(l‘k) :ZA(lk)K:VA (14)

zatem bedzie si¢ on zerowal tylko wtedy, gdy szybko$¢ reakcji na koncu
procesu bgdzie rowna zero, 7,(t,) = 0, wynika stad, Ze na koncu procesu
optymalnego musi zosta¢ osiagnigta rownowaga reakcji odwracalne;j.
Z powyzszego faktu wynika, ze optymalny czas procesu dazy do nie-
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skonczonosci. W praktyce zatem nalezy stosowa¢ mozlwie maksymal-
nie dlugi czas przebywania, ale musi by¢ on zadany, wigc H(#;) bedzie
nieokreslony.

Uktad rownan kanonicznych algorytmu optymalizacyjnego, obejmu-
jacy w rozwazanym przypadku dwa rown. stanu (6) i (7) dwa rown.
sprzezone (11) i (12) oraz réwn. definiujace hamiltonian (10), nalezy
uzupeié o ponizsze rdwnanie stanowiace warunek optymalnosci tem-
peratury:

Z réown. (15) wynika, ze w procesie optymalnym pochodna szybkosci
reakcji po temperaturze powinna by¢ zawsze rowna zero, stad tempera-
tur¢ optymalng okres$la wyrazenia:

(15)

7o E, - E
Rl (Ys+ a)kzoEzl (16)
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Z powyzszego wyrazenia wynika, ze optymalna temperatura istnieje
tylko dla reakcji egzotermicznej, gdy £, > E|, natomiast w przypadku
reakcji endotermicznej nalezy przyjmowac mozliwie najwyzsza tempe-
raturg. Z réwn. (16) wynika, ze optymalna temperatura zalezy jedynie
od aktualnego stopnia przereagowania, nie zalezy natomiast od hydro-
dynamiki reaktora.

Pelne rozwiazanie problemu uzyskuje si¢ rozwiazujac uktad rownan
rozniczkowych: rown. stanu (6) i (7) oraz rown. sprzezone (11), wraz z
réwnaniami algebraicznymi: rown. (16) okreslajacym optymalna tem-
peraturg oraz rown. (10) opisujacym hamiltonian, ktére pozwala wy-
eliminowa¢ jedna ze zmiennych sprz¢zonych. Jednak analizujac ma-
tematyczny model optymalizacji mozna wykaza¢, ze w celu uzyskania
optymalnego profilu stopnia przereagowania oraz temperatury reakcji
wystarczy rozwigza¢ réwn. stanu (6) i (7) wykorzystujac w nich wy-
razenie na optymalng temperaturg, rown. (16). Na poczatku obliczen
zakladamy jedna ze zmiennych stanu (stopien przereagowania lub po-
chodna stopnia przereagowania, a, lub 4,), dla prawidlowo zatozone;j
poczatkowej wartosci zmiennej stanu musi by¢ spelniony warunek na
koncu trajektorii optymalnej, tzn. otrzymuje sig 4,(#,) = 0.

Przyktadowe wyniki obliczen optymalizacyjnych

Profile optymalnej temperatury w funkcji znormalizowanego czasu
dla kilku réznych wartosci liczby Pecleta przedstawiono na rys. 1.Wy-
stgpowanie dyspersji osiowej umozliwia wykonanie obliczen optyma-
lizacyjnych bez naktadania ograniczen na temperaturg optymalna, gdyz
skonczona warto$¢ stopnia przereagowania na poczatku reaktora nie
prowadzi do nieoznaczono$ci w wyrazeniu (16).
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Rys. 1. Optymalne profile temperatury dla r6znych wartosci liczby Pe w funkcji znor-
malizowanego czasu

Najwyzsze warto$ci temperatura optymalna osiaga na poczatku
procesu dla matych stopni przereagowania, wraz ze wzrostem stopnia
przereagowania optymalna temperatura spada, osiagajac warto§¢ mi-
nimalng na koncu reaktora. Jak juz wspomniano powyzej optymalna
temperatura reakcji w danym miejscu reaktora zalezy jedynie od stop-

nia przereagowania w tym miejscu, zatem dla matych wartosci liczby
Pecleta profil optymalnej temperatury jest ptaski na skutek szybkiego
wyrownywania si¢ st¢zen w reaktorze, natomiast dla duzych wartosci
liczby Pecleta, gdy przeptyw zbliza si¢ do przeptywu ttokowego, profil
optymalnej temperatury staje si¢ bardziej stromy.

Na rys. 2 przedstawiono profile stopnia przereagowania dla proce-
su optymalnego, w ktorym temperatura zmienia si¢ wzdtuz reaktora
przyjmujac w kazdym miejscu warto$¢ optymalng — linia ciagla, oraz
dla proceséw izotermicznych — linie przerywane i kropkowane. Linia
przerywana okresla proces izotermiczny przebiegajacy w temperatu-
rze $redniej dla procesu optymalnego, T;,, lub optymalnej temperatu-
ry w procesie izotermicznym, T,,,.. Dwie pozostate linie przedstawiaja
procesy dla dwoch dowolnie wybranych temperatur.
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Rys. 2. Profile stopnia przereagowania dla procesu optymalnego oraz réznych
temperatur w reaktorze izotermicznym

Jak pokazano na rys. 2 najwigkszy stopien przereagowania uzysku-
je si¢ oczywiscie dla procesu z profilem temperatury optymalnej. Jed-
nakze stopien przereagowania uzyskany w reaktorze izotermicznym
dla $redniej temperatury z profilu optymalnego (lub stalej optymalne;j
temperatury) jest bardzo zblizony. Prezentowane wyniki wykonano dla
liczby Pecleta rownej 1, w przypadku mniejszych wartosci Pe uzyskane
stopnie przereagowania beda jeszcze bardziej zblizone, natomiast dla
wigkszych warto$ci Pe bardziej oddalone. Analiza wynikéw optymali-
zacji pozwala okresli¢, jak wspomniano we wstgpie, w jakim stopniu re-
alizowany proces odlegly jest od procesu idealnego, oraz czy i w jakim
zakresie mozliwe jest zwigkszenie uzyskiwanych stopni przemiany.
Warto réwniez zwroci¢ uwagg, ze niewielkie odstgpstwo od temperatu-
ry optymalnej procesu moze prowadzi¢ do znacznego spadku koncowe;j
warto$ci stopnia przereagowania.

Whioski

Uwzglednienie dyspersji wzdluznej w optymalizacji reaktorow
zdecydowanie komplikuje problem obliczeniowy, gdyz rosnie wy-
miarowo$¢ problemu oraz zmieniaja si¢ warunki brzegowe. Jednak
w przypadku reakcji odwracalnej mozliwe jest uzyskanie analitycznego
wyrazenia opisujacego optymalng temperatur¢ w funkcji stopnia prze-
reagowania. Optymalna temperatura zalezy jedynie od stopnia przere-
agowania w danym przekroju reaktora, zas nie zalezy od warunkow
hydrodynamicznych. Temperatura optymalna istnieje tylko dla reakcji
egzotermicznych, dla reakcji endotermicznych nalezy stosowa¢ mozli-
wie najwyzsza temperaturg.

Wykazano, ze dla przyjetego kryterium optymalnosci (maksymalny
stopien przereagowania) nie istnieje optymalny czas procesu, wraz ze
wzrostem czasu przebywania ro$nie stopien przereagowania.

Pokazano potrzebg obliczen optymalizacyjnych nawet dla procesow,
ktore nie moga by¢ zrealizowane w praktyce. Analiza wynikow tych
obliczen pozwala okresli¢ mozliwosci rozwoju i poprawy badanego
procesu.
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