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OSSZEFOGLALAS

Uj modellt fejlesztettiink desztillalé oszlopok szintézisére és optimalizaldsdra. A
fejlesztés elsd leépéseként GDP-modellt alkottunk, amit olyan MINLP-modellé
alakitottuk, amely mar csak a megengedett strukturdakat reprezentalja, és minimalis
szamu binaris valtozot hasznal a strukturdak megkiilonboztetésére. A kapott MINLP-
modellt ésszehasonlitottuk a talalt irodalmi modellekkel (Viswanathan és Grossmann,
1993, Yeomans és Grossmann, 2000). Az 1j modell kevesebb binaris valtozot haszndl és
szignifikansabban gyorsabb.

(Kulcsszavak: MINLP, desztillacid, szuperstruktara, folyamatszintézis)

ABSTRACT

Distillation column superstructure and MINLP-model based on R-graph
representation
B. Czuczai, T. Farkas, E. Rév, Zs. Fony6, Z. Lelkes

Budapest University of Technology and Economics, Department of Chemical Engineering

A new model has been developed for distillation column synthesis and optimization
based on R-graph represented superstructure. A GDP model is generated first; this is
transformed into an MINLP model which represents only the considered structures, and
uses minimum number of binary variables to make distinctions between the different
structures. The MINLP model is compared to literature models (Viswanathan and
Grossmann, 1993; and Yeomans and Grossmann, 2000). The new model uses less
number of binary variables, and is significantly faster.

(Keywords: MINLP, distillation, superstructure, process synthesis)

BEVEZETES

A vegyipari folyamatok tervezésekor altaldban a minimalis koltségii folyamat
megtalalasa a cél. Komoly ipari jelentdséggel bird probléma desztillalokolonnakat
tartalmaz6 folyamatok optimalizalasa.

A desztillalékolonnak olyan oszlopok, melyeket todbbkomponensii folyadékelegyek
elvalasztdsdra alkalmaznak. Az elvalasztas mindségét, de a folyamat koltségét is
befolyasoljak az tizemeltetési paraméterek. Konkrétan az oszlop tetejérdl tavozo para
lekondenzaltatasa utan kapott folyadéknak az oszlop tetejébe visszavezetett aranya - az
ugynevezett refluxarany —, és az, hogy az oszlop milyen szamt un. egyensulyi tanyért
tartalmaz. Ugyanolyan tisztasagi kovetelmények mellett kisebb tanyérszamhoz nagyobb
refluxarany sziikséges, és forditva. A tanyérszamtol fiigg a fix (beruhazasi) koltség, a
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refluxaranytol a valtozo (lizemeltetési) koltség. A kolonna modellezésekor az egyensulyi
tanyérok létét ill. nemlétét logikai valtozokkal irjuk le, ezért a tervezés olyan
szintézisfeladat, melyet a folytonos valtozok mellett egészértékii valtozok is
jellemeznek.

A strukturaorientalt folyamatszintézis lényege, hogy egyszerre optimalizaljuk a
tervezési €és Tlzemeltetési paramétereket. Ennek soran el6szor 1étrehozunk egy
szuperstruktirat, amely az Osszes, mérnoki szempontbol megengedett struktarat
tartalmazza. Ezutan eldallitjuk a szuperstruktira matematikai modelljét, ami altaldban
egy vegyes egészértékli nemlinedris programozasi (Mixed Integer Nonlinear
Programming, MINLP) feladat. Végiil ezt a matematikai modellt optimalizaljuk.

Egy MINLP-feladat altalanos alakja a kdvetkezo:

min [cT ~J7+f(7c)]
h(x)=0

g()?)SO ’
A-Xx=a
B-y+C-x<d

ahol ¥ a folytonos valtozok, 7 a binaris véltozok vektora, ¢’ -7+ f(X) pedig az

optimalizalandé  célfiiggvény. Az  egyenldség tipusi  korlatok  altalaban
mérlegegyenleteket reprezentalnak, az egyenldtlenség tipustiak kiilonbozo, a folyamatra
vonatkozo el6irasokat. Az ilyen feladatok megoldasanak nehézségei altalaban
meredeken ndvekednek a binaris valtozok szamaval. Ezért a binaris valtozok szamanak
csokkentése kulcsszerepet jatszik az ilyen tipusi problémak megoldasi modszereinek
kidolgozasakor.

Az irodalomban két MINLP modell talalhato desztillacids kolonnak szintézisére:
Viswanathan és Grossmann (1993), valamint Yeomans és Grossmann (2000) modellje.
Az utobbi kozleményben egy altalanositott diszjunktiv programozasi (Generalized
Disjunctive Programming, GDP) modellt publikaltak, de GDP szolver hianyaban ezt
MINLP modell¢ alakitottuk, és ezt optimalizaltuk.

Ezek a modellek annak érdekében, hogy minden struktira reprezentalhatd legyen,
minden tanyérhoz tartozik egy binaris valtozo.

Farkas és mtsai. (2004) definialtak a binarisan minimalis MINLP reprezentaciot,
amely minimalis szamu binaris valtozot alkalmaz a struktarak reprezentaldsara. Ha &
darab struktira létezik, akkor azt a legkisebb n szamu binaris valtozot kell hasznalni,
amelyre igaz, hogy n>log,k.

Munkank célja az volt, hogy az irodalomban leirt modelleknél jobb numerikus
tulajdonsagokkal rendelkez6 modellt alkossunk, mely alkalmas révid szamitasi idén
beliill optimalis megoldast nyujtani, és ezzel részmodellként hasznalhato legyen
desztillalo kolonnakat tartalmazo folyamatok szintézisénél és optimalizalasakor.

ANYAG ES MODSZER

Szuperstruktira és R-graf reprezentacio

Egy maximum 15 egyensulyi tanyért tartalmazd hagyomanyos desztillaciés oszlop
szuperstrukturdja lathaté az 1. dbrdn. Az egyensulyi tanyérokat sotétitett ovalisok, az
egységeket téglalapok jelolik. A kis korok az input és output portok, melyeket az aramok
kotnek Ossze. A betaplalas (Feed), a termékek (Dist és Bot), a kondenzator (Cond), a
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visszaforral6 (Reb) €s a betap egység allando egységek, a tobbi egység feltételes. Alulrol
szamolva egy szekcié k-dik egységében 16v6 egyensulyi tanyérok szama 2°'. Ezt az
elrendezést a binarisan minimalis idedlis MINLP reprezentacio létrehozasanak
érdekében alkalmaztuk. Minden egyensulyi tanyérokat tartalmazo egység mellett van
egy gbz- és folyadéktovabbité egység. Ha a goz illetve folyadékaram az egyensulyi
egységek helyett az elkeriilé egységeken halad keresztiil, a megfelel6 egyensulyi egység
nem létezik. Ezaltal a szuperstruktura barmely egyensulyi tanyérokat tartalmazo egysége
megkeriilhetd.

1. abra

A szuperstruktira

— Dist
~Cond

Feed |1 — > |

Figure 1: Superstructure

Alap GDP reprezentacio

Az alap GDP reprezentaciot (Basic GDP Representation, BGR; lasd Farkas és mtsai.,
2004) az R-szupergraf (a szuperstruktura R-grafja) alapjan allitjuk eld. Ez tartalmazza az
egységek egyenleteit, a portok mérlegegyenleteit ¢s a célfiiggvényt. Ezeken kiviil nem
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tartalmaz tovabbi Osszefiiggéseket, ezért az Osszes megvaldsithatd struktarat
reprezentalja, és kiilon logikai valtozot hasznal minden feltételes egység jelolésére. Az
egyensulyi tanyérokat tartalmazo egységek Osszefliggései tartalmazzak az egységhez
tartozo, a fizikai-kémiai egyensulyt leird egyenleteket, a tomeg- és hdmérlegeket,
tovabba az aramoknak és molaris entalpidknak a koncentraciobol torténd szamitasat. A
tanyérok fix koltségét 6sszevonva egy kiilon egyenletben szamlt]uk ki.
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Csak a feltételes egységek Osszefiiggéseit részletezziik. A kdvetkezd halmazokat
definidltuk: S a kolonna szekcidinak halmaza (also, fels6), K a feltételes egységek
halmaza, I a komponensek halmaza, Jn az n tanyért tartalmazd egység egyensulyi

180



Acta Agr. Kapos. Vol 10 No 1

inner

tanyérainak halmaza. Jn™", Jn'"" és In"™" a Jn halmaznak az els6, utolso illetve kozbensé
tanyérokat tartalmazo alhalmazai.

A feltételes egységek, valamint a géz- és folyadéktovabbitd egységek 1étezésének
leirasara a Z‘gk,Z;/’ v € Zik logikai valtozokat hasznaljuk. (s€S, keK).

Az 1. egyenlet a 4 egyensulyi tanyért tartalmazé egység Osszefliggéseit tartalmazza.
Ez az egység a harmadik a szekcioban, k=3 (k€K). Ebben az egyenletben V' a molaris
gbzaram; L a molaris folyadékdram; VAP a teljes gézaram; LIQ a teljes folyadékaram;
hV a molaris gbézentalpia; AL a molaris folyadékentalpia; x a folyadék moltort; y a gz
moltort; 7' a homérséklet; f'a fugacitas; P a nyomads; ¢ az egység koltsége; DC az oszlop
atmérdje. Az in és out alsé indexek az egységek be- és kimend valtozoit jelolik. A Vés L
fels6 indexek a gbz- és folyadékaramokra vonatkoznak. A tobbi, egyenstlyi tanyért
tartalmazé egység Osszefliggései hasonloan irhatdk fel.

A 2. egyenlet a gbztovabbitd egységre vonatkozik, ahol ¢/ a molaris gézaram a
g6ztovabbitd egységben.

—|sz seS,kekK
ZZ,( seS,kekK
A
A \Y
v, =0 ielseSkek
i =tV iel,seS,kek

e =0 ielseSkek

MINLP-reprezentacio
Az alap MINLP reprezentacié (Basic MINLP Representation, BMR) automatikusan
eléallithatd a BGR-b4l a logikai valtozokat binarisakkal helyettesitve (Farkas és mtsai.,
2004). A BMR kiilon binaris valtozot haszndl minden feltételes egységre, tovabba
minden megvalosithatd struktarat reprezental.

Mérmndki szempontbdl azokat a strukturakat tekintjilk megengedettnek, melyek
vagy az egyensulyi egységet tartalmazzak, vagy a hozza tartoz6 megkeriilé egységeket,
de egyszerre kettét nem. Ezt a kovetkezo logikai korlat beszurasaval érhetjiik el.

Zf{keB(ZZk/\ZsL,k) seS,kekK (3)
Ez a logikai korlat binaris valtozokkal is felirhato:

Zs['],k+za’ik:1 seSkekK 4)
Zt 2y =1 seS,kek (5)

Ezen korlatokat a BMR-hez adva az mar csak a megengedett grafokat reprezentélja, azaz
Idealis MINLP reprezentaciova (Ideal MINLP Representation, IMR) valik.

Egy MINLP-modell megoldhatosaga fiigg az egyenletek alakjatol (linearitas,
konvexitas, relaxacid, scaling). és a modell binaris valtozéinak szdmatol. Ezért a binaris
valtozok szamdnak csokkentése csokkenti a MINLP feladat megoldasahoz sziikséges
id6t.

A 3. egyenlet szerint a z,, és z,, binaris valtozok redundansak, ha a z, valtozo
mar létezik, (l—zf)k) kifejezéssel helyettesithetok. Ezzel a helyettesitéssel a modell

binaris valtozdinak szdma a harmadara csOkkenthetd.
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Binarisan minimalis MINLP-reprezentacio

Farkas és mtsai. (2004) definicidja szerint a binarisan minimalis MINLP reprezentacio
(Binarily Minimal MINLP Representation, BMMR) minimalis szamu binaris valtozot
hasznal a strukturak megkiilonboztetésére. Konnyen belathatd, hogy n db binaris valtozo
2" db kiilonbozd értéket vehet fel, azaz 2" struktira reprezentalhatd hasznalatukkal. igy
ha k szamu kiilonb6z6 megkiilonboztetendd strukturat kell kezelniink, és a binaris
valtozok szama n, akkor a 2">k egyenl6tlenségnek teljesiilnie kell, azaz n>logyk.

Alkalmazzuk ezt a meggondolast egy maximum 31 tanyért tartalmazo
desztillalooszlopra, amelyben a felsé és alsd oszloprészben kiilon-kiilon a tanyérok
maximalis szama 15-15, tehat a megkiilonboztetendd strukturdk szama 16x16=256,
vagyis a binaris valtozék minimalis szama 8 (log,256=8).

A k-adik feltételes egység 2°' egyensilyi tanyért tartalmaz a szuperstruktaraban (1.
abra). Minden ilyen egységhez egy binaris valtozo tartozik, és csak ezeket a binaris
valtozokat hasznaljuk a modellben. igy a kidolgozott reprezentacio idedlis és binrisan
minimalis egyszerre (Binarily Minimal and Ideal MINLP Representation, BMIMR).

EREDMENY ES ERTEKELES

A kidolgozott binarisan minimalis idealis MINLP modellt (BMIMR) sszehasonlitottuk
két masik, az irodalombdl vett modellel (Viswanathan és Grossmann, 1993; Yeomans és
Grossmann, 2000) egy kétkomponensi elvalasztasi példaban (/. tablazat).

Az MINLP reprezentacidt Sun Sparc munkaallomason GAMS (Brooke et al., 1992)
egyenletorientdlt optimalizalé programmal oldottuk meg. Két kiilonboz6, MINLP-
feladatok megoldasara alkalmas szolver hasznalatat teszteltiik, az Outer Approximation
(OA) modszert alkalmazé DICOPT (2. tdbldzat), illetve a Branch-and-Bound (B&B)
algoritmus elvén alapuldo SBB-szolvert (3. tdblazat).

Az OA algoritmust alkalmazé DICOPT++ szolverrel kapott eredményeket mutatja
a 2. tablazat. Viswanathan modelljének megoldasa a 14. iteracio utan szolverhiba miatt
leallt. Mint azt az /. tablizat mutatja, az uj modell tobb valtozét tartalmazott, mint a
Yeomans éltal kidolgozott, megoldasa mégis szignifikansan rovidebb idot igényelt.

1. tablazat

Az MINLP modellek jellemzdi

Modell (1) Egyenletek Nemlinearis Viltozék (Binaris valtozok
szama (2) | egyenletek szama (3) | szama (4) szama (5)
Viswanathan (6) 1138 388 1105 60
Yeomans (7) 2051 514 1272 60
Uj (8) 1592 519 1449 10

Table 1: Characteristics of the MINLP representations
Model(l), Number of equations(2), Number of nonlinear equations(3), Number of

variables(4), Number of binary variables(5), Viswanathan model(6), Yeomans model(7),
New model(8)
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2. tablazat

Az MINLP modellek megoldiasa DICOPT++ szolverrel

Iteraciok Célfiiggvény] Megoldasi ido

Modell (1) | imam) N D R 3) (C}g)U sec) (4)
Viswanathan 14 20 1,11 1,46 74,07 482
Yeomans 150 13 1,38 2,83 83,15 79 565
Uj 150 16 1,18 1,76 72,12 13 643

Table 2: Solution of the MINLP representations with DICOPT++ solver
Model(1), Number of iterations(2), Objective function(3), Computation time(4)
3. tablazat

Az MINLP modellek megoldasa SBB szolverrel

Célfiiggvény) Megoldasi idé

Modell (1) N D R Q) (CPU sec) 3)
Viswanathan 18 1.137 1.585 72.77 120.7
Yeomans 17 1.151 1.651 72.08 406.5
Uj 27 1.117 1.493 82.22 130.9

Table 3: Solution of the MINLP representations with SBB solver
Model(1), Objective function(2), Computation time(3)

A B&B algoritmus elvén alapulé SBB szolverrel nem sikeriilt egyértelmii eredményeket
kapnunk. Amellett, hogy az SBB szolverrel kapott eredmények tul nagy szorddast
mutattak, ezzel a szolverrel az j modell kevésbé jo eredményeket szolgaltatott, ami
annak koszonhetd, hogy az egyes binaris valtozoknak a célfiiggvény értékére gyakorolt
hatasa eltérd, hiszen kiilonbozoé tanyérszamu konfiguracidkat reprezentalnak. A
strukturabol adodoan binaris faban hasonlo célfliggvényértékek egészen mas binaris
kombinaciokhoz tartoznak.

KOVETKEZTETESEK

A kifejlesztett modell alkalmas desztillalo kolonnak tervezésére, az optimalis tanyérszam
és refluxarany meghatarozasara. Az MINLP-modell mindkét altalunk vizsgalt szolverrel
futtathatd és megvaldsithatd megoldast nytjt. Az egyik szolverrel (DICOPT++)
gyorsabban talal alacsonyabb optimumot, mint a masik két vizsgalt modell. A
Branch&Bound algoritmust alkalmazé6 SBB szolverrel nem lehet egyértelmil
eredményeket kapni. A modell tulajdonsadgai tovabb javithatok a tovabbi fejlesztés
folyaman.
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