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ABSTRAKT

Tato diplomova prace se zabyva modelovanim a simulaci statickych a dynamickych
charakteristik pritoéného chemického reaktoru (anglicky Continuous Stirred Tank Reactor
— CSTR) s chlazenim v plasti. Modelovani a simulace jsou dulezité nastroje, které nam
pomahaji pfi studiu chovani systému. Matematicky model vybraného reaktoru je popsan
soustavou nelinedrnich obycejnych diferencidlnich rovnic (ODR), které jsou feSeny
numericky pomoci metody prosté iterace a Runge-Kuttovych metod k numerickému feseni
ODR. Simula¢ni vysledky dokazuji nelinearni chovani systému a mohou napomoci napf.
pii volbé vhodného fidiciho algoritmu. NejvyznamnéjSim vystupem z praktické Casti je
simulacni program v MATLABU, vytvofeny pomoci nastroje GUlde, ktery dovoluje
provadéet rizné statické a dynamické analyzy reaktoru bez nutnosti zmény programového

kodu.

Kli¢ova slova:

Chemicky reaktor, CSTR, staticka analyza, dynamické analyza, MATLAB

ABSTRACT

This Master’s thesis is focused on modelling and simulation static and dynamic behaviour
of Continuous Stirred Tank Reactor (CSTR) with jacket cooling. Modelling and simulation
are important tools, which helps to study system behaviour. Mathematical model of the
given reactor is described by the set of ordinary differential equations, which is solved
using simple iterative method and Runge-Kutta methods. Simulation results prove
nonlinear system behaviour. These results for example can help with choice of suitable
control algorithm. One of the most important outputs of this Thesis practical part is the
simulation program in MATLAB. This program, which is developed by the GUIde tool,
enables to perform various simulations of static and dynamic behaviour of the given

reactor without changes of the source code.

Keywords:

chemical reactor, CSTR, static analysis, dynamic analysis, MATLAB
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UvVOD

V této diplomové praci bylo tikolem nalézt matematicky model pritoéného chemického
reaktoru vhodného jako simulaéni piiklad. Byl pouzit pritoény reaktor s dokonale
promichavanym obsahem (CSTR), ktery byva Siroce pouzivan v chemickém pramyslu.
Jednd se o model nelinedrniho systému se soustiedénymi parametry. Po nalezeni
matematického modelu se za pouziti jednoduché iteracni metody provede staticka analyza
systému pro ruzné vstupni veli¢iny. A nasledné za pomoci metody Runge-Kutta se provede

dynamicka analyza systému pro rizné skoky vstupnich veli¢in.

Teoreticka Cast se zabyva popisem chemickych reaktord a jejich délenim. Dale se
V teoretické ¢asti piSe o modelovani a simulaci systémd, jaké jsou typy systémdu, vytvafeni

matematickych modelt a jejich numerické feseni.

Pro vyfeSeni dané¢ho problému se v prvni fadé musi urcit jeho podstata a souvislost se
soustavou, ve které se problém objevil. To vede k analyze problému. Je nékolik zpasobi,

jak problém analyzovat. Nejpouzivanéj§imi je experimentalni analyza a simulaéni analyza.

Experimenty na redlném zatizeni dosdhneme dosti presnych vlastnosti zkoumané soustavy.
Pfi dostatetném poctu provedenych méfeni lze dojit také k ureni vlastnosti soustavy.
Nevyhodou téchto realnych zafizeni je rozsahlost soustavy, vy$si naklady a pofizovaci

cena.

V tom piipadé se jevi jednodusi provést statickou a dynamickou analyzu procesu pomoci
simula¢ni analyzy. Simulac¢ni analyzy maji oproti experimentim na realném zatizeni
mnoho vyhod - mensi ¢asové naroky, nizsi naklady, bezpe¢nost a hlavné neomezeny pocet
simulaci. Prvnim krokem je vytvofeni matematického modelu systému, ktery popisuje

pivodni proces.

Staticka analyza zobrazuje chovani systému v ustaleném stavu. Vysledek slouzi jako
vychozi bod pro volbu optimalniho pracovniho bodu. Po statické analyze nasleduje
dynamicka analyza, ktera zobrazuje chovani systému po zméné vstupnich veli¢in.
Vysledky ndm napiiklad poslouzi pro spravnou volbu externiho linearniho modelu pro

roMr

adaptivni fizeni.

Cilem této prace bylo sestaveni simulacniho programu v MATLABU pomoci grafického
rozhrani GUI (Graphical User Interface), ktery umozni provadét simulaci statické

a dynamické analyzy pro rizné vstupni veli€iny.
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1 CHEMICKE REAKTORY, ZAKLADNi TERMINOLOGIE A
DELENI

Jako chemicky reaktor [1] lze oznalit v podstaté jakykoliv typ nadoby, v niz dochazi
K pfeméné suroviny na pozadovany produkt pomoci chemické reakce. Vlastni nadobou
muze byt tieba jen promichavana nadrz ale stejné tak i slozity pratocny reaktor. Ve vSech
ptipadech vSak reaktor musi poskytovat dostatecny ¢as pro probéhnuti vlastni chemické

reakce.

Néavrh chemickych reaktori zahrnuje nejméné tfi oblasti chemického inZenyrstvi:
termodynamiku, kinetiku a pfenos tepla. Naptiklad pokud reakce probihd v typickém
davkovém reaktoru, jednoduché promichavané nadobé¢, jakou maximalni konverzi lze
o¢ekavat? V tomto ptipad¢ se jedna o termodynamicky problém souvisejici s chemickou
rovnovahou. Také si lze polozit otazku, jak dlouho by méla trvat reakce, aby bylo
dosazeno daného stupné pfemény. Tato otdzka se tyka kinetiky a pro jeji zodpovézeni je
tieba znat nejen stechiometrii reakce ale také rychlostni konstanty dopfedné i zpétné
reakce. Dale si lze polozit otazku, kolik tepla musi byt z reaktoru odvedeno, aby byly
dodrZzeny izotermické podminky. Takova otdzka je =z oblasti teplotnich ptenost

a termodynamiky. Téz je tfeba védét, zda je probihajici reakce endotermni, ¢i exotermni.

MnozZstvi zpracovavaného materidlu je klicovym faktorem pifi rozhodovani, jaky typ
reaktoru by mél byt pouZzit. Pro mald zpracovavand mnozstvi se v primyslu bé&zné
pouzivaji davkové reaktory. Naopak pro velkoobjemové reakce jako napf.

V petrochemickém primyslu jsou bézné pritocné reaktory [1].

1.1 Déleni reaktoru

Reaktory mohou byt déleny podle rozliénych kriterii v z&vislosti na tom, ktery zpiisob je
vV dané situaci vhodné&j$i. Z toho divodu jsou v této kapitole uvedeny jen ty nejcastéji

pouzivané zpiisoby déleni.

1.1.1 Podle typu operace

Nejzakladngjsi zpusob klasifikace chemickych reaktorGi vychazi ztoho, jak reaktory

pracuji v ¢ase a z toho jakou maji konstrukci [2].
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Chemické
reaktory - podle
typu operace

J

Pratocné
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Polovsadkové
reaktory

Vsadkové
reaktory

Obr. 1. Déleni chemickych reaktorii podle typu operace a konstrukce

Vsadkové reaktory

Do vsadkovych reaktori je veSkery material umistén pfed jednorazovym zapocetim reakce
a po jejim ukonéeni je vysledny produkt kompletné odebran. Zadny material neni b&hem
reakce piidavan ani odebiran [1]. Systém je uzavieny. Tlak, teplota a slozeni smési
Vv reaktoru jsou funkci ¢asu [3].

Polovsadkové reaktory

Polovsadkové reaktory kombinuji vlastnosti davkovych a pritoénych reaktoria. Tyto
reaktory jsou V podstaté vsadkové, avSak disponuji bud’ kontinualnim vstupem nebo
vystupem [1].

Pratocné reaktory

Casto vyuzivany. U pritoénych reaktort jsou vychozi slozky kontinudlné ptiddvany
a produkty kontinualné odvadény. Jako piimo méfitelna veli¢ina zde nevystupuje Cas, ale
proménné nastiik, objem reaktoru a dosazena pfeména [3]. Mezi pruto¢né reaktory patii

pritocny michany reaktor [4] a trubkovy reaktor. N&kdy je také rozliSovan pritocny

promichdvany reaktor s uzavienou smyckou [1].
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Do prato¢nych michanych reaktori (v dal§im textu oznacované jako CSTR z anglického
Continuous Stirred Tank Reactor) jsou reaktanty kontinualné piidavany do dokonale
promichdvané nadoby s reakéni smési, pficemz vysledny produkt je také kontinudlné
odvadén [1]. Jedna se tedy o michanou nadobu, do které konstantni rychlosti natéka
vychozi reakéni smés. Reaktor pracuje v ustaleném stavu, coz znamena, Ze stejnou
rychlosti, jako pritéka reakéni smés, musi odtékat vysledny produkt [4]. Tyto reaktory
byvaji v Ceskojazyéné odborné literatufe také oznaCovany jako pruto¢né reaktory nebo

pruto¢né reaktory s dokonale promichavanym obsahem [3].

Trubkové reaktory (anglicky plug-flow reactor — PFR) se skladaji z dlouhé trubky, kterou
protéka reakéni smés konstantni rychlosti [4]. Reakéni smés se pohybuje v této trubce

jednim smérem, coZ ma za nasledek ménici se koncentraci po délce reaktoru [1].

V pritoéném promichavaném reaktoru s uzavienou smyckou (anglicky recycle reactor [1],
nebo také CSTR with recycle [5], ¢i loop reactor [6]) je ¢ast nebo celé mnozstvi vystupni
smési vracena na vstup do reaktoru. Tento typ chemického reaktoru umoziuje kontinualni

produkci za podminek, které jsou na hranici mezi CSTR a PFR.

1.1.2 Podle poctu fazi

Reaktory Ize rozdélit podle poctu fazi, které se v jakémkoliv ¢ase nachazi v reakéni smési
na homogenni a heterogenni. Homogenni reaktory obsahuji v celém svém objemu pouze
jedinou fazi, zatimco heterogenni reaktory obsahuji vice skupenskych fazi. Jak je vidét

z (Obr. 2.) existuje nékolik moznych kombinaci fazi [1].
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Obr. 2. Déleni chemickych reaktorii podle poctu fazi

1.1.3 Podle typu reakce

Chemické reaktory se také cCasto rozliSuji podle typu chemické reakce, ktera v nich

probiha. Nejcastéji se tak Ize v odborné literatuie setkat s nasledujicimi typy reaktort.
Katalytické reaktory

Aby bylo dosazeno pro probihajici reakci nezbytnych reak¢nich podminek, na néz je

chemicky reaktor konstruovan, je vyzadovana pfitomnost katalyzatoru ¢i katalyzatora [1].
Nekatalytické reaktory

Probihajici reakce nezahrnuje ptitomnost katalyzatoru [1].

Autokatalytické reaktory

Jedna se o takové reaktory, kde zvysend koncentrace jednoho z reakénich produktd zvySuje

rychlost reakce [1].
Biologické reaktory

Biologické reaktory zahrnuji chemické reakce, kde se vyskytuji zivé bunéné organismy
(enzymy, bakterie, kvasinky), ¢asti bun€k, poptipadé vystupy z bunéénych organismi,

které jsou nezbytné pro béh reakce [1].
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Polymerizacni reaktory

V téchto reaktorech dochazi k formovani molekulovych fetézcii, bud’ na pevném zékladu,
nebo v roztoku [1].

1.14 Podle teplotniho rezimu

Podle toho v jakém teplotnim rezimu chemicky reaktor pracuje, rozlisuji se tii teplotni

rezimy (Obr. 3.).

Chemické reaktory
- podle teplotniho
rezimu

Adiabatické
reaktory

Neizotermni
reaktory

lzotermni reaktory

J

Obr. 3. Déleni chemickych reaktorii podle teplotniho reZimu

Izotermni vedeni reakce znamend, ze v reaktoru béhem reakce udrzujeme konstantni
teplotu. U vsadkovych a pritocnych michanych reaktort se izotermni rezim technicky
zabezpecuje ohfevem ¢i chlazenim plasté (tzv. duplikator), vestavénymi hady, nebo
precerpavanim reakcéni smeési pres vymeénik tepla. U trubkovych reaktorti se vymeéna tepla
technicky zabezpecuje opét dvojitym plasteém (souproudy ¢i protiproudy princip) nebo
ulozenim trubek do chladiciho ¢i ohfevného prostoru (media). Energeticka bilance tiké, ze
kolik tepla se béhem reakce v reaktoru vyvine, ¢i spottebuje, tolik se jej musi vyménit na

povrchu vyménného zatizeni [4].

Neizotermni prabéh znamena, Ze béhem reakce dochazi ke zméné teploty [4].

V energetické bilanci pak pfibude tieti ¢len znacici teplo dodané ¢i odvedené z reaktoru.
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Adiabaticky reaktor je takovy, ktery je izolovany. To znamena, ze béhem reakce nedochézi

k vyméné¢ tepla s okolim. Teplo vyvinuté pii reakci se spotiebuje na ohfev reakéni smeési

[4].
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2 PRUTOCNE MiCHANE CHEMICKE REAKTORY

Prato¢né michané chemické reaktory (CSTR), (viz [1]) patii mezi nejcastéji pouzivané
typy chemickych reaktorti. Tyto reaktory pracuji v rovnovazném stavu a nejcastéji pracuji
s reaktanty v kapalném skupenstvi, ackoli jsou schopny pracovat i s plyny ¢i pevnymi

latkami.

CSTR maji kontinudlni vstup reaktantli a soucasny kontinualni vystup produkti. U CSTR
se predpoklada idealni promichavani bez mrtvych zon a obtoki. Tyto reaktory mohou, ale
nemusi, obsahovat pticky pro zvyseni vifeni kapaliny. Pfedpoklady pro idealni CSTR jsou
nasledujici:

1. SloZeni a teplota jsou stejné v celém objemu nadrze.

2. Odtok je stejny jako pfitok.

3. Reaktor pracuje v ustaleném stavu.

Tradi¢né byva CSTR predstavovan jako nadrz s michadlem (Obr. 4.), toto vSak nemusi byt
ve vSech pfipadech Upln¢ spravné. VySe zminéné podminky a vlastnosti mohou byt
splnény dokonce 1 napiiklad v trubkovém reaktoru, jestlize v ném bude dosazeno
dostatecného promichdvani, coz byva Castecné splnéno v heterogennich reaktorech plyn-

kapalina, kde je reakcni smes v koloné michdna probublavanim plynu.

Obr. 4. Zjednodusené schéma CSTR
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CSTR byva obzvlasté uzitecny pro reakce, které vyzaduji nizké koncentrace. Tyto reaktory
byvaji také nasazovany pro heterogenni systémy, u kterého intenzivni michani zarucuje
dobry kontakt mezi fazemi. Reaktory CSTR s fazemi kapalina-kapalina jsou pouzivany pro
saponifikaci tukii a emulzni polymerace. Reaktory CSTR s fazemi plyn-kapalina jsou
vyuzivany napi. pfi oxidaci cyklohexanu. Homogenni reaktory CSTR pro plynnou fazi

jsou velice vzacné.

Mezi vyhody CSTR patii jeho fungovani v rovnovazném stavu, zpétné vmichavani tepla
vznikajiciho exotermni reakci do reak¢ni smési (coz zvySuje reakéni rychlost a nasledné
I ucinnost reaktoru), dale pak zamezeni vzniku ,,hot spotii* pro siln¢ exotermni reakce (coz
ma za nasledek snadnéjsi regulaci teploty), vyhodnost pro reakce nizsich fada v paralelnich
reakénich schématech, vysoka ekonomicnost u velkoobjemovych reakci vyzadujicich delsi

¢as a Vv neposledni fad¢ také zlepSovani prestupu tepla michanim.

Diky tomu, Ze se s rostoucim stupném konverze snizuje rychlost reakce, maji izotermni
CSTR nizsi koncentraci produktu ve vystupni reakéni smési nez trubkové reaktory. Dalsi
nevyhodou CSTR reaktorli je obvykle vétsi objem (rozmeéry) reaktoru neZ u jinych typl
chemickych reaktord. Mezi nevyhody také patii fakt, ze energie spotfebovand na michani

zvySuje vyrobni naklady.
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3 MODELOVANI A SIMULACE

Pro studium slozitych jeva ve védé a technice byva Casto vyuzivano modelu téchto jevu.
Model musi vyjadfovat ty stranky daného jevu, které jsou z hlediska studia zkoumani
dilezité. Vyuziva se pfitom vzdjemné analogie: Je-li vytvofen umély systém, jehoz
chovani bude podobné chovani plivodniho systému, potom umély systém je modelem
puvodniho systému. Proces tvorby modelu se nazyvad modelovani, pii tvorbé modelu

dochazi z hlediska piesnosti k redukci vzhledem k ptivodnimu systému [11].

Je-li k dispozici matematicky model systému, potom lze experimentovani se systémem
nahradit experimentovanim s jeho matematickym modelem. Pii experimentovani
s modelem je napodobovana néjaké situace nebo jsou vytvafeny podminky, které mohou
nastat u skuteéného systému béhem normaélnich, resp. havarijnich pracovnich podminek.
Tyto ¢innosti jsou nazyvany simulaci. Pii interpretaci vysledki je pak vyuzivana zpétna

podobnost:
matematicky model — systém [11]

Velmi casto jsou primyslové procesy povazovany za jakési ,,Cerné skiinky* (angl. black-
box), coz znamena, ze neni znama vnitini struktura systému a k dispozici jsou pouze
vstupné-vystupni data. Simulace mize byt jednim ze zpisobu jak se vypotadat s touto
vnitini neurcitosti. Ze ziskanych vstupnich a vystupnich dat lze pak odvodit vlastnosti
systému pomoci matematickych nastroji, jako jsou diferencidlni rovnice, pfenosové

funkce, ptechodova funkce, impulzova funkce apod. [2].

3.1 Typy systému

NeZz zatneme s vysvétlovanim pojmi z oblasti modelovani a simulace tak si nejprve

uvedeme zakladni typy systémd, s jejichz modelovanim se v primyslové praxi lze setkat.
Nejcastéji se systémy déli:

» linearni

= nelinedrni
U linearnich systém mohou byt veSkeré¢ vztahy mezi proménnymi popsadny pomoci
linearnich zavislosti. U nelinearnich systémi se vyskytuji i nelinearni rovnice.

= se soustiedénymi parametry

* srozlozenymi parametry
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Systémy se soustfedénymi parametry jsou takové, ve kterych jsou stavové proménné
nezéavislé na poloze (soufadnicich). Systémy S rozloZzenymi parametry nazyvame takové,

U nichz jsou stavové proménné funkci polohy a Casu.
= spojité
= diskrétni
Spojité systémy zde se vSechny veli¢iny méni v Case spojité. V diskrétnich systémech se

parametry méni v ¢ase nespojite.

= deterministické

= stochastické
Systémy deterministické Se vyznacuji jednoznacné pfifazenymi pticinami a jejich
nasledky. U stochastickych systémii bud’ sdm zkoumany problém, nebo metoda feSeni,

maji ndhodny charakter [12].

= stacionarni (t-invariantni)

= nestacionarni (t_variantni)

Systémy staciondrni (t-invariantni) jsou proménné nezavislé na case. Systémy

nestacionarni (t-variantni) jsou proménné na case zavislé.
Déle rozliSujeme systémy dle poctu vstupnich a vystupnich proménnych:

= SISO (Single input single output)

= SIMO (Single input multiple output)

=  MISO (Multiple input single output)

=  MIMO (Multiple input multiple output)

Systémy SISO maji jeden vstupni signal a jeden signal vystupni. Systémy SIMO, jsou
S jednim vstupem a vice vystupy. Systémy MISO maji vice vstupi a jeden vystup. Systémy
MIMO, jsou s vice vstupy a vice vystupy [2].

3.2 Modelovani

Ackoli do oblasti modelovani (a simulaci) patii i tvorba fyzickych (redlnych) modeli,
V nésledujicim textu se omezime na matematické modelovani, jehoz vysledkem jsou

modely abstraktni [11].
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Pti modelovani mohou byt pouzity dva piistupy. Prvnim z nich je sbér namétenych dat
vstupnich a vystupnich proménnych. Vysledny model pak byva nazyvan vstupné vystupni
model a popsand metoda jako empiricky piistup. Nevyhoda téchto modela tkvi v tom, Ze
popisuji pouze vztahy mezi vstupnimi a vystupnimi proménnymi a neposkytuji zadné

informace o struktuie systému [2].

Systém byva obvykle popsan riznymi typy veli¢in, jako jsou teplota, tlak, pritok,
koncentrace apod., které popisuji proces z matematického hlediska. Tyto veli¢iny byvaji
nazyvany stavovymi proménnymi a vztahy mezi nimi se pouzivaji pti druhém pfistupu —
analytické metodé. Vysledny analyticky (resp. matematicky) model tedy popisuje vnitini
proménngé, vztahy mezi nimi a mize byt v podob¢ soustavy linearnich ¢i nelinearnich,

obyc¢ejnych ¢i parcialnich diferencialnich rovnic [2].

3.2.1 Obecny postup vytvareni deterministickych matematickych modelii

Matematicky model je pouze abstrakci skuteéného systému, ktery je prili§ slozity
a castecné neznamy. Tudiz model nepopisuje presné vSechny vlastnosti a vztahy uvnitf
systému, avSak pouze vybira nejvice dileZité rysy a zavadi konstanty a zjednoduSeni. Je
pozadovano, aby matematicky model popisoval skutecny systém co nejpiesnéji a soucasné

pokud mozno co nejjednodussim zptisobem. Nalezeni vhodného kompromisu mezi t€émito

Vv v

vzruch odezva
—— redlny proces ——
e \L analyza procesu
vzruch odezva
teoreticky model ——>
\L matematicky popis
vstupni funkce vystupni funkce
—— matematicky model 7>
u(t)
vt
algoritmus reSeni
vstupni informace vystupni informace
— 4 simulaéni program ———
VERIFIKACE

vyuZiti simulacniho programu

Obr. 5. Obecny postup tvorby matematickych modelii
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Na (Obr. 5.) [13] jsou schematicky znazornény jednotlivé faze vytvareni deterministického

matematického modelu (viz [14]).

Prvni fazi je dikladna analyza procesu, pii niz je nutno provést nasledujici kroky —
a) specifikace dé&ju, které probihaji v procesu a urceni jejich podstaty, b) vymezeni vlivu,
které pisobi na proces a jeho pribéh, c) ureni veliCin, které dany proces popisuji,
d) o kazdém z vySe uvedenych prvku je tfeba rozhodnout, zda bude povazovan za
podstatny a do modelu se bude zahrnovat, ¢i nikoliv, €) o kazdém z vySe uvedenych prvku
které jsou do modelu zahrnuty rozhodnout, zda bude bran v uvahu v celé $ifi a ve vSech

souvislostech, nebo zda se pouziji néjaké zjednoduseni.

Vysledkem popsaného postupu je tzv. teoreticky model. Nepopisuje zcela piesné
skute¢nost, ale jeho vyhoda spocivé v jednoduchosti, pfehlednosti a nasledné i ve snaz§im

feseni vyslednych rovnic.

V bodu ¢) se hovoii o zjednodusovani ne€kterych vztahii pfi tvorbé teoretického modelu.
Toto je to velmi dulezity krok, ktery je nutno vzdy provadét a navic ma podstatny vliv na
kvalitu vysledného modelu. Ztoho divodu je tfeba uvést vycet nejpouzivanéjsich
zjednodusSujicich ptedpokladii — rozdélovéni sloZitého systému na jednodussi subsystémy
a jejich odd¢lené zpracovani, ptitom se dava zietel na jejich vzajemné souvislosti, zavedeni
neexistujici formy, napf. idedlni plyn, idedlni kapalina, pfedpoklad, ze materidl je
homogenni a isotropni, predpoklad nezéavislosti latkovych vlastnosti na teploté, U systémi,
kde soucasné probihaji déje pomalé a rychlé, 1ze pedpokladat, ze rychly d¢j jiz dosahl
rovnovazného stavu, linearizace nelinearni zavislosti, zanedbani ztrat, zavadéni riznych
korekénich (obvykle empirickych) koeficientli, pouziti empiricky zjiSténych vztaht
a zavislosti mezi veli¢inami, zjednoduSovani geometrické proporce a volba vhodné
soufadnicové soustavy, aby geometrie systému byla co nejjednoduseji popsana, zavadénim
nekterych predpokladli se odstranuje zéavislost sledovanych veli¢in na soufadnicich —

ziskavaji se tak tzv. modely se soustfedénymi parametry.

Ve druhé fazi postupu je tieba sestavit na zaklad¢ teoretického modelu matematicky popis
procesu. To znamena provedeni nasledujicich krokti — vybér matematického popisu
zakonitosti pouzitych v teoretickém modelu, vytvofeni modelovych rovnic, tj. doplnéni
vybranych vztahii o zjednoduSujici ptfedpoklady a potfebné matematické upravy, urceni
podminek feSeni (obvykle pocatecni a okrajové podminky pro feSeni diferencidlnich

rovnic). V této fazi se obvykle vyuziva matematickych rovnic vyjadiujicich znamé zakony
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a vztahy z fyziky, fyzikalni chemie, chemie atd. Vysledkem tohoto postupu je obecny
matematicky model procesu. Také se muze stat, ze dany teoreticky model matematicky
popsat nelze; potom je nutno bud’ zmeénit teoreticky model (zavést jiné nebo dalsi
predpoklady), nebo v krajnim ptipadé pouzit vhodnych experimentalnich postupii a jejich

vyhodnocenim ziskat ndhradni popis déje (napf. stochasticky model).

Tteti fazi celého postupu je feSeni modelu, to znamena vytvofeni simula¢niho programu.
Provadi se nasledujici kroky — volba metody feSeni modelovych rovnic, zpracovani
modelovych rovnic pro feSeni na pocitaci, tj. nalezeni vhodného algoritmu feseni, sestaveni

vypocetniho programu, nejlépe za pouziti vhodného simula¢niho jazyka.

Ctvrtou fazi je vytvoreni tzv. simulaéniho modelu. Jejim vysledkem je poitatovy program
vhodny pro pouzivani v praxi. V této fazi jsou zahrnuty nasledujici kroky — identifikace
modelu, tj. nalezeni nezndmych hodnot parametri modelu (napf. porovnanim ziskanych
vysledkl feSeni s udaji z literatury, s experimentalnimi hodnotami apod.), verifikace
modelu, tj. feseni kontrolnich uloh a analyza jejich vysledki za ucelem ovéfeni spravnosti
modelu v celé predpokladané oblasti pouziti, posouzeni piesnosti a vhodnosti modelu pro
dany ucel.

Pokud model vyhovuje, miize se zacit s pouzivanim. Jestlize nevyhovuje, je tieba zjistit,
kde vznikla chyba, ktery z pfedpokladi byl neopravnény, které zjednoduseni je
nepiipustné, ktery vliv byl opominut nebo neopravnéné zanedban. V tom ptipadé je nutno

zformulovat novy teoreticky model a cely postup znovu zopakovat.

3.3 Vytvareni matematickych modeli na zakladé bilanci

Bilancemi se rozumi aplikace zédkonid o zachovani na dany systém. Jejich vyuziti pfi
vytvareni matematickych modeli je velice Casté - odhaduje se, ze je to 70 az 80 % piipada.
Bilancovat lze jen tzv. extenzivni veliiny. V praxi se jedna nejcastéji o zakony
0 zachovani hmoty a energie - hovofime pak o latkovych a energetickych bilancich

(viz [14]).

Chceme-li se zabyvat bilancovanim, tak si musime nejprve vyjasnit nékteré zakladni
pojmy. Je to piedev§im bilancovany systém - rozumime jim n¢jakou (nejcastéji
prostorovou) oblast, kterd ma definované hranice (rozhrani) s okolim. Okoli je tedy to, co
systém obklopuje. Dalsi pojem je bilan¢ni Casovy interval — je to Casovy usek, béhem

kterého bilancované veli€iny sledujeme. Zakladni bilan¢ni rovnice ma tvar:
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VSTUP + VZNIK = VYSTUP + AKUMULACE (1)

kde VSTUP je mnozstvi bilancované veli¢iny, které¢ za bilancni Casovy interval vstoupi
z okoli pies rozhrani do systému. VYSTUP je mnoZstvi bilancované veli¢iny, které za
bilan¢ni Casovy interval vystoupi ze systému pies rozhrani do okoli. VZNIK je mnozstvi
bilancované veli¢iny, které za bilancni Casovy interval uvniti systému vznikne nebo
zanikne (rozumi se vznik z jiné, nebilancované veli¢iny, nebo zména na jinou,
nebilancovanou veli¢inu). AKUMULACE je zména mnozstvi (zadrze) bilancované

veli¢iny uvnitt systému za bilan¢ni ¢asovy interval.

Pfi bilancovani musime nejprve zvolit velikost bilan¢niho ¢asového intervalu. Volba je
dana jednoduchym pravidlem — pokud se bilance tyka ustdleného stavu systému (tj.
hodnoty veli¢in se s ¢asem neméni), pak se miize volit casovy interval zcela libovolny,
nejcastéji jednotkovy, pokud chceme modelovat systém jako proménny v Case (tzv.

dynamicky model), pak se musi volit bilan¢ni ¢asovy interval infinitesimalné maly.

DalS8im dtlezitym krokem je volba hranic systému. Vychazi se pfi ni jednak ze skute¢ného
(konstrukéniho) tvaru systému, jednak z toho, zda chceme vytvofit model systému se
soustiedénymi parametry (v matematickém popisu nefiguruji soufadnice jako nezavisle
proménné), nebo s rozlozenymi parametry (alesponi jedna soutfadnice je v matematickém
popisu pouzita jako nezavisle proménna). Pravidlo pro volbu velikosti bilancovaného
systému je opét (podobné jako u ¢asového intervalu) jednoduché — jedna-li se 0 model se
soustifedénymi parametry, pak se voli rozméry bilancovaného systému libovolné (napf.
podle konstrukéniho tvaru aparatu), jedna-li se o model s rozloZenymi parametry, pak
rozmér bilancovaného systému ve sméru té soufadnice, na niz problém zavisi (figuruje
V popisu jako nezavisle proménnd), musi byt infinitesiméalné maly.

S volbou rozhrani uzce souvisi volba vhodné soufadnicové soustavy. Tu se snazime volit
vzdy tak, aby ziskany matematicky model byl co nejjednodussi. Zakladni soutfadnicové
soustavy jsou kartézska (pravouhld), cylindricka (valcova) a sféricka (kulova). Jejich popis
je dostupny v matematické literatuie. Pii volbé je tfeba se fidit nasledujicimi zasadami —
nejcastéji Se pouzivaji kartézské souradnice (jako nejobecnéjsi), pro problémy soumérné
kolem osy se pouzivaji cylindrické soufadnice, pro stfedové soumérné problémy se

pouzivaji sférické soutradnice.
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Dtlezita je tzv. volba kladnych smérti ve vybrané soufadnicové soustaveé. Jestlize se
dasledné neprovadi a nedodrzuje, vznikaji nefeSitelné znaménkové problémy vedouci
k nespravnym vysledkim. Pokud jsme v jejich dodrzovani disledni, nemusime se
0 znaménka vstupu, vystupu a akumulace viibec starat - vychdzeji automaticky. Fyzikalni
zakony uz totiz ve svém matematickém vyjadieni spravné znaménko zahrnuji. Znaménko
musime uvahou ur€it jediné pro zdrojovy c¢len: jedna-li se o vznik veliiny, je jeho

znaménko kladné, jedna-li se o zanik, je zaporné.
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4 SIMULACE

Simulaci (pro ucely matematického modelovani) rozumime feSeni rovnic matematického
modelu, pficemz ménime podle potfeby hodnoty vstupnich signalii a parametra
a sledujeme jejich vliv na hodnoty vystupnich signali. U modelt dynamickych systému to
znamena feSit diferenciadlni rovnice nebo jejich soustavy. Postupl analytického feSeni
znamych z matematiky lze zde také pouzit, ale spiSe v jednodusSich piipadech. VétSinou
volime feSeni numerické. Navic jsou k dispozici simulacni jazyky, jejichz pouzivani je
vétSinou snadné a nevyzaduje pfili§ hluboké znalosti z programovani a prace s pocitacem

[14].
Vypocet ustalenych stavi

Ustéleny stav znaci, Ze se po€itd v €ase t — oo, kdy uz nedochéazi k ¢asovym zménam
jednotlivych veli¢in (nebo jen minimaln€). To znamend, Ze pii vypoctu rovnic, kde se

vyskytuji derivace podle Casu, se polozi tyto derivace rovny nule:

()
- =0 )

Nikdy nelze ur¢it, jak takovy stav bude vypadat. Pti simulaci se pouzivaji metody, které
jsou cyklické a pomoci nichZ se lze k pozadovanému feSeni piiblizit s danou pfesnosti.
Existuje vice iteracnich metod, at’ uZ pro feSeni jedné rovnice o jedné neznamé, kde se
nabizi naptiklad Metoda prosté iterace, Newtonova metoda, nebo také metody pro feSeni
soustav linearnich algebraickych rovnic, jako jsou napiiklad Jacobiova metoda, Gauss-
Seidlova metoda, apod. Pro statickou analyzu jsem zvolila Metodu prosté iterace
(viz [16]). Je to pro jeji jednoduchost a snadné naprogramovani a nepotiebuje specialni

upravy.
4.1 Metoda prosté iterace
Nelinearni systémy byvaji popsany rovnici:
x(t) = flx(0), u(®)] @)
s pocateéni podminkou x(0) = x°

Kde x(t) je vektor stavovych veli¢in, u(t) je vektor vstupnich veli¢in, x° je vektor

vstupnich proménnych.
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Pocate¢ni podminky jsou feSenim rovnic v ustaleném stavu, obecn¢:
fx%,u®)=0 (4)
Kde u® je vektor vstupni proménné.

Ulohou je feSeni nelinearni soustavy f(x) =0, kde fT = (fi, f2 -, fa) je nelinearni

vektorova funkce.
Soustavu rovnic f(x) = 0 nahradime ekvivalentni soustavou rovnic x = @(x)

kde ¢ je nelinearni vektor funkce @7 = (¢, @5, ...,®,) a to vede K vytvoreni itera¢ni

rovnice:
x*t1 = @p(x*) prok =0,1, .. (5)

Podminka konvergence iteracniho procesu zni, at’ vektorovd funkce ¢ je definovana
V uzaviené konvexni oblasti D, plati pro x € D také ¢ € D. At funkce ¢ maji v D spojité

parcialni derivace prvniho fadu podle v§ech proménnych x; + x,,. Potom existuje matice:

de, do, do,

dx; dx, = dx,

,_de dp, do; deon
N ©)

dpp, do,  dog

dx; dx, = dx,

A dale at’ je splnéno ||@'(x)|| < 1 pro kazdé x € D, kde a) existuje pouze jedno feSeni
x* € D soustavy x = @(x) b) iteraéni metoda konverguje, tzn. limj_. x*) = x* pro

libovolné x(® e D.

4.2 Numerické reSeni diferencialnich rovnic

Pfi simulaci dynamickych systémi reprezentovanych soustavou diferencialnich rovnic se
pouziva fada numerickych metod [10]. Metody lze rozc¢lenit podle mnoha kriterii do
riznych tiid: Metody jednokrokové (Eulerova metoda, Heunova metoda, Runge-Kuttovy
metody), které pocitaji funk¢ni hodnotu v daném bodé¢ y; + 1 z jedné predchazejici funkeni

hodnoty y;. Metody vicekrokové (Adams-Bashforthova) pocitaji funk¢éni hodnotu v daném
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bod¢ y; + 1 z vice ptedchazejicich funkénich hodnot y;, y;_4, ..., Vi_k+1. Metody explicitni

(Eulerova metoda, Heunova metoda), Metody implicitni (Adamsova-Moultonova metoda)
[8].
4.2.1 Metody jednokrokové

Eulerova metoda [8] je nejjednodussi metodou numerického feSeni obycejnych

diferencialnich rovnic prvniho fadu ve tvaru:

d
y' === f() ™

s danymi pocate¢nimi podminkami:
y(0) = o (8)
Eulerova metoda pro feseni jednoho kroku tlohy ma obecny tvar:
Yn+1 = Yo+ A G dn), n=0,1,2,.. ©)

kde veli¢ina h je integra¢ni krok.

4.2.2 Runge-Kuttovy metody

Runge-Kuttovy metody jsou zdaleka nejcastéji uzivané obecné jednokrokové metody.
Vynikaji svou jednoduchosti a v pfipadé vysSich fadi (nejpouzivanéjsi 4. rad) i relativné
vysokou piesnosti [8]. Klasicka Runge-Kuttova metoda (bézné oznacovana RK4) byla
velmi popularni predevSim v dobé&, kdy se jeSté nepouzivaly samocinné pocitace a kdy

proto velmi vyznamnym kritériem byla jednoduchost metody [7].

, _dy _
Yy == f,y), y(0) =y, (10)

Potom feSeni ulohy (jednoho kroku feSeni) pomoci metody Runge — Kutta je dan rovnici:
h
Ynt1 = Yo+ e + 2ky + 2k5 + ky) (11)

Kde k; jsou konstanty dle vztaht:

ki = f(xXn, yn) (12)

h h
ko= f (% + 390+ 5 k) (19
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h h
ks = f(n + 5.0+ 3 ko) (14
ky=f(, +hy,+ hks) (15)

Pro tuto praci byla pouzita Dormand-Princeova metoda (viz prakticka cast strana 40),
ktera patii do skupiny Runge-Kuttovych metod. Je jako primarni algoritmus vyuzivana pro
feSeni obycejnych diferencidlnich rovnic v softwarovych balicich MATLAB (ode45).
Pouziti funkce ode45 v MATLABU je velmi jednoduché.
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PRAKTICKA CAST
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5 CILE DIPLOMOVE PRACE
Prakticka ¢ast fesi téchto pét bodi:
1) Nalezeni matematického modelu pritoéného chemického reaktoru vhodného jako
simulaéni ptiklad.
2) Provedeni statické analyzy systému pro rizné vstupni veli¢iny.
3) Provedeni dynamické analyzy pro riuzné skoky vstupnich veli¢in.
4) Sestaveni simula¢niho programu v MATLABU pomoci GUI, ktery umozni
provadét statickou a dynamickou analyzu pro rizné vstupni veli¢iny bez nutnosti

znalosti programovani.

5) Vytvoteni dokumentace k ovladani programu.

Staticka analyza systému se provede jednoduchou itera¢ni metodou (viz teorie kapitola 4.1
strana 25). Dynamicka analyza se provede pomoci metody Runge-Kutta ode45, ktera je
plné realizovana v pouzitém matematickém softwaru MATLAB. Po sestaveni simulacniho
programu v MATLABU pomoci GUI se umozni provadét statickd a dynamickd analyza

pro rizné vstupni veli€iny.



UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky, 2011

31

6 PRUTOCNY CHEMICKY REAKTOR

Pro praci byl zvoleny pritoény chemicky reaktor Sidealnim promichavanim a se

spiralovym chlazenim (Obr. 6.) [15].

Cao, To gt
d,Cao, /0

Obr. 6. Pritocny reaktor s dokonale promichdvanym obsahem

Matematicky model reaktoru vychazi z rovnic tepelné a materialové bilance.

Tepelna bilance:

dTr <23
E=a1'(T0—T)+a2‘k1'CA+a3'CIc'(l—eqC>‘(Tco—T)
Materialova bilance:
dCA
Ezal'(CAO_CA)_kl'CA

Kde a;_, jsou konstanty vypoctené:

q —AH Pc * Cpc _ha
=; ;a3 =————; a
%4 Py p-cyV Pc * Cpe

(16)

(17)

(18)
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Proménné z rovnic uvedenych vySe: t oznaCuje Cas, T oznaCuje teplotu produktu,
V oznacuje objem reaktoru, c, oznacuje koncentraci produktu, q a g, oznacuji objemové
prutoky reaktantu a chladici kapaliny, indexy (-), znaci vstupni hodnoty proménnych,

indexy (+). se pouzivaji pro proménné vztahujici se k chlazeni.

Rychlostni konstanta k; je vypoctena z Arrheniova zakona

k1 = kO . eﬁ (19)

Kde k, oznacuje konstantni reakéni rychlost, E oznaCuje aktivacni energii, R oznacuje
plynovou konstantu. Jde o nelinearni systém se soustfedénymi parametry, kde nelinearita
je zpusobena tim, ze T jako stavova veli€ina je obsazena ve vypoctu rychlostni konstanty

rovnice (19).

Zadané parametry reaktoru jsou uvedeny v Tab. 1.

Tab. 1. Zadané parametry reaktoru

Pratok reaktantu q =100 [l - min™"]
Objem reaktoru V =100 [I]
Konstantni reakéni rychlost ko =7.2-10° [min™1]
Aktivaéni energie vztazena na R E/R =1-10*[K]
Ptivodni teplota reaktantu T, = 350 [K]
Reakéni teplo AH = =2 -10° [cal - mol™1]
Mérné teplo reaktantu cp=1[cal- g~ K]
Mérné teplo chlazeni Cpe =1[cal-g~' - K]
Hustota reaktantu p=1-10°[g-17"]
Hustota chlazeni pc=1-10°[g-17"]
Koncentrace reaktantu Cao = 1 [mol - 17']
Sougcinitel prostupu tepla hy =7-10° [cal - min~1- K™1]
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Zadan¢ parametry pracovniho bodu:

q. = 80 [l - min™1]

q = 100 [I - min™1]

Ty = 350 [K]

Teo =

Ca0 =

350 [K]

1[mol - 171]

Pratok chladici kapaliny

Pratok reaktantu

Piivodni teplota reaktantu
Vstupni teplota chladici kapaliny

Koncentrace reaktantu
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7 STATICKA ANALYZA

Statickd analyza ukazuje chovani systému v ustileném stavu tj. v t = oo a vysledky
V optimalnim pracovnim bod¢ ve smyslu maximalni efektivity a koncentrace produktu.
Matematicky to znamena, Ze derivace se polozi rovno nule dT/dt =0 a dc,/dt = 0.
Pivodni matematicky model systému je popsan soustavou nelinearnich diferencialnich

rovnic a po prevodu do ustaleného stavu ziskavame soustavu nelinearnich algebraickych

rovnic.
Qs
0=al-(To—T5)+a2-k1-Cj+a3-qc-(1—eqc)-(Tco—TS) (20)
0=ay-(cao—ci) —ki-ca (21)
Z rovnic se vyjadii ustalena hodnota TS a c;.
Odvozeni ustalené hodnoty T*°:
ﬂ
0:a1‘To—a1'Ts+a2'k1'Cj+(‘13'qC'Tco—a3'qC'TS)'<1—eqc) (22)
ay
0=a;-To—ay T +ay-ky-ci+az-qc-Teo—az-qc-Teo-e9% —az-q.-T° +az
N (23)
.qC.Ts.eqc
ay
ar-T*+az-q.-T°—az-q.-T° e (24)
ag
=ay-To+ay-ky-ci+az-qc-Teo—az-qcTeo e
ay
T*-(ay+az-qc.—az-q.-ef) (25)
ﬂ
=a;-To+az-ky-ca+az-qc-Teo—as-qc-Teo- el
ay
T, + ckics + . T — . «T.n-elc
Ts:al 0T Ay K1 CqgT A3z (¢ lco aas4 Qclco € (26)

a,+az-qc—az-q.-ed
Vysledny vzorec pro ustadlenou teplotu:
ay
al-TO+a2-k1-cj+a3-qC-TC()(l—eqc)

TS = a (27)
a1+a3-qc-(1—eqc)
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Odvozeni ustalené hodnoty c;:

0=ay-(cao—ci)—ki-c; (28)
0=a;-cpo—ar-ci—ky-cy (29)
calay+ky) = a; - cho (30)

Vysledny vzorec pro ustalenou koncentraci:

oS = Ay Cho
S =
a1+k1

(31)

Staticka analyza byla provedena pro ustalené hodnoty stavovych proménnych T a c, se

zadanym pracovnim bodem:

qg. =80 [l-min~1], q=100][l-min~1] (32)

Vypocet statickych charakteristik slouzi jako vychozi bod pro ur€eni optimélniho
pracovniho bodu reaktoru. Coz znamena urcit parametry jednotlivych vstupnich veli¢in
tak, aby chod reaktoru a jeho vytéznost byla optimalni. Dale jsou ustidlené hodnoty

stavovych veli¢in pouzity jako pocateéni podminky pro dynamiku.

Staticka charakteristika pro ustalené hodnoty se provadi spusténim M-File ustalenystav.m
(Ptiloha P I).

Vypocet prvni statické charakteristiky je z upravenych rovnic (27), (31) do kterych se
zadaly znamé parametry z Tab. 1., a zadané parametry pracovniho bodu (32), kde pomoci
iteratniho cyklu se spocitaly ustdlené hodnoty. Iteracni vypocet se provadi 100x s tou
podminkou, Ze pokud je rozdil dvou po sob¢ jdoucich iteraci mensi nez zadana presnost
(¢= 107%), tak se vypocet ukonéi. Jak je vidét z (Obr. 7.), ustdleni hodnot probghlo

celkem brzy, to je do 10 iterace.

Z prvni statické analyzy (Obr. 7.) vyplyva, ze ustalené hodnoty stavovych veli¢in pro
zadany pracovni bod (32) jsou: T = 354.2256 [K], ¢ = 0.9620 [mol - I71].
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Prubeh iteraci
384 T T T T T T T T T
364 - —
363 —
¥
= 362 —
361 - —
350 | | | | | | 1 | |
1 2 3 4 5 B T g 9 10 11
(il
Prubeh iteraci
T T
3
E‘ —
m‘;\i i
| | | | | 1 | |
3 4 5 B T 8 9 10 11

Obr. 7. Pribéh iteraci pri vypoctu ustalené hodnoty teploty TS a ustdlené hodnoty

koncentrace c;

Dalsi statické analyzy byly provedeny pro objemové pritoky reaktantu ¢ v rozsahu
q =< 100,200 > [l - min~1] (M-File ustalenestavy_zmena_g.m — Ptiloha P III) a pro
objemové pritoky chladici kapaliny g, v rozsahu q. =< 20,100 > [l - min~!] (M-File

ustalenestavy_zmena_qc.m - Piiloha P II).

Programové feSeni téchto statickych charakteristik znamena feSeni dvou cykli: prvni,
vnitini, je stejny jak v ptedchozim bodu, druhy, vnéjsi, pocita ustalené hodnoty T° a cj pro
rizné hodnoty vstupniho pritoku g, v rozsahu g, =< 20,100 > [l - min~!] anebo pro

rtizné hodnoty vstupniho prittoku g v rozsahu ¢ =< 100,200 > [I - min™1].

Pro ruzny pritok g, je pribéh vypoétu ustalenych hodnot stavovych veli¢in T5 a c; uveden
v (Obr. 8.).
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Graf pro zmenu q_

360 | |

T K]

353 L '
30 40 50 60 70
q[l/min]

Graf pro zmenu g,

0.94 | | | | | | |
30 40 50 60 70 80 90 100

g [l/min]

Obr. 8. Pritbeh ustalenych hodnot T a c; pro rizné hodnoty pritoku q,

Z hodnot (Obr. 8.) vyplyva, ze pti véts§im pratoku chladici kapaliny dochazi ke snizovani

teploty a naopak s vétsim pritokem chladici kapaliny koncentrace roste. Jde o nelinearni

priibéh.

A pro ruzny pritok ¢ je pribéh vypoctu ustidlenych hodnot stavovych veli¢in T® a c;

uveden v (Obr. 9.).
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Graf pro zmenu g
354.5 T T T

354

3535
=3
P
353
3525
352 | | | | | I I | |
100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200
q [I/min]

Graf pro zmenu g

=]
i [molf]

0.96 | | | | | I I | |
110 120 130 140 150 160 170 180 190 200
q [I/min]

Obr. 9. Priibeh ustalenych hodnot TS a c; pro riizné hodnoty priitoku (

Z hodnot (Obr. 9.) vyplyva, ze pti vétsim prutoku reaktantu dochazi ke snizovani teploty

a naopak s vétsim priatokem reaktantu koncentrace roste. Jde o nelinearni prabéh.

Posledni staticka charakteristika se provadi pro rizné q a g, spusténim M-File
ustalenestavy_zmena_3D.m (Ptiloha P IV) z ¢ehoz dostavame grafy 3D.

Programové teSeni této statické charakteristiky znamena feSeni tif cykla: prvni je stejny jak
v pfedchozim bodu, druhy pocita ustalené hodnoty T a cj pro ruzné hodnoty vstupniho
pritoku q v rozsahu g =< 100,200 > [l - min~1] a tieti pro riizné hodnoty vstupniho

pritoku g, vV rozsahu g, =< 20,100 > [l - min™1].
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Posledni prabéh v (Obr. 10.) ukazuje hodnoty ustalenych stavovych veli¢in jak pro zménu

gtakigq,.
Graf pro zmenu g a g Graf pro Zmenu g_ & q

—— 0985,

0.88..
3[BT 5

0g97s. .
357 . 097
e T 0965,

[ - £

5| T 098,
) 0955
354 ). :

095,

3 0945, -

I 0o4..
100 100
200 200
140 140
I/mi . i
i, [min] 20 0o q [Wmin] fe [Vmin] 20 100 g [Wmin]

Obr. 10. Pritbeh ustdlenych stavovych velicin TS a c; pro riizné hodnoty priitoku q a q,
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8 DYNAMICKA ANALYZA

Dynamicka analyza sleduje prabéh stavovych veli¢in v ¢ase t [min] po skokové zméné
nekterych vstupnich proménnych. V tomto piipadé se tykaji skokové zmény objemového

pratoku g a q., tyto jsou vstupnimi proménnymi.

Dormand-Princeova metoda je jako primarni algoritmus vyuzivana pro feseni obycejnych
diferencialnich rovnic v softwarovych balicich MATLAB (ode45). Zde se tedy bude
dynamicka analyza pocitat dle (ode45). Pouziti funkce ode45 v MATLABU je velmi
jednoduché, viz nasledujici ptiklad.

Ukézkovy piiklad (ode45)

Zadané rovnice a pocatecni podminky:

Yi=y2-y3 y1(0) =0 Y2==y1"¥3 ¥2(0) =1 y'3=-051-y; -y, y;(0) =1

Vytvofeni funkce rigid soustava nelinedrnich diferencidlnich rovnic se

prevede na soustavu nelinedrnich algebraickych rovnic.

)

function dy = rigid(t,y) % t-doba simulace, y-pocatecni podminky

o

dy = zeros(3,1); sloupcovy vektor

oe

dy (1) = y(2) - y(3); zadavani rovnic
dy(2) = -y(1) - y(3);

dy (3)

Il
|
(@)
a1
=
=
[
=
N
~

Pri wuklddéani se musi nézev souboru shodovat s nédzvem funkce. V tomto

pripadé rigid.m.
Vypoc¢et: [T,Y] = oded5(@rigid, [0 12],[0 1 1],options);

Parametry [T,Y] urcéuji nézvy proménnych, kam se vysledek ulozi. Parametr
@rigid wvold nas$i vytvorenou funkci. Hodnoty [0 12] wurcuji casovy
interval. Uvedené hodnoty [0 1 1] Jjsou pocateéni podminky v case 0.
Parametr 'options' wurcuje strukturu volitelnych parametrt, které méni

vlastnosti vychozi integrace.

Pro dynamickou analyzu byl zvolen pracovni bod:

q.=80[l-min~'], q=100[l-min~] (33)
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s ustalenymi hodnotami TS a cj, které jsou zaroven pocate¢nimi podminkami pro

diferencialni rovnice (16) (17).

TS = 354.2256 [K], ¢ = 0.9620 [mol - I™1] (34)

Dynamicka analyza je feSena v M-File dynamika.m (Piiloha P V).

Pro prvni dynamickou analyzu bylo provedeno osm skokovych zmén vstupniho
objemového prutoku reaktantu g = (£80%, +60%, £40%, £20%). Vystupni promeénné
v grafu (Obr. 11.) y; (teplota) a y, (koncentrace) ptedstavuji rozdil mezi skutecnou
hodnotou a ustalenou hodnotou. Kvili piehlednosti a lepSimu odecitani hodnot byly
hodnoty vystupni veli¢iny snizeny o pocate¢ni podminku, tj. ustadlenou hodnotu dané

veliCiny. Grafy tedy zacinaji od nuly, tj. (34).
yi(©) =T(@®) —T5,  y,(t) =cat) — ¢4 (39)

Vysledky doby odezvy na vystupu y; a y, pro rizné skokové zmény vstupnich
objemovych prutoku reaktantu g jsou zobrazeny v (Obr. 11.). Simulace je provedena pro

casovy interval [0, 30].
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Vysledky pro zmenu g Vysledky pro zmenu g
I 1 D.DE I I

-

y, K

2 1 1 ) 1 1
0 10 20 30 0 10 20 30
cas t [min] cas t [min]
Obr. 11. V levém grafu zavislost doby odezvy vystupu y, (teplota) na case t pro rizné
objemoveé pritoky q a v pravém grafu zavislost doby odezvy vystupu y, (koncentrace)

na case t pro riizné objemové priitoky q

Grafy v (Obr. 11.) ukazuji, ze pfi n€kterych skokovych zménach -80%-nich a -60%-nich
dochazi k ptekmitu, proto je nutné davat pozor pii vybéru reguldtoru. Piechodové

charakteristiky mohou byt popsany pfenosovou funkci 1. popfipade 2. fadu.

Pro druhou dynamickou analyzu bylo provedeno sedm skokovych zmén pro vstupni

proménnou objemového pritoku chladici kapaliny q. = (—80%, £60%, £40%, +£20%).
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Vysledky doby odezvy na vystupu y; a y, pro ruzné skokové zmény vstupnich
objemovych prutokd chladici kapaliny q. jsou zobrazeny v (Obr. 12.). Simulace je

provedena opét pro ¢asovy interval [0, 30].

Vysledky pro zmenu q_ Vysledky pro zmenu q_
7 . . 0.005 . .

-0.005
= 2 001
= L&}
S
-0.015
-0.02
-2 ' ' -0.025 . .
0 10 20 30 0 10 20 30
cas t [min] cas t [min]

Obr. 12. V levém grafu zavislost doby odezvy vystupu y, (teplota) na case t pro rizné
objemové prutoky q. a v pravéem grafu zavislost doby odezvy vystupu Yy,

(koncentrace) na case t pro riizné objemové prutoky q.

Z (Obr. 12.) plyne, ze snizovanim vstupniho pratoku chladici kapaliny q. dochazi
Kk narustu teploty, zatimco snizovanim vstupniho pritoku chladici kapaliny q. dochazi ke
snizovani koncentrace. Pro realizované zmény q. pfekmity nenastaly. U vSech téchto zmén

vychazi prechodové charakteristiky 1. fadu.
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Z uvedenych dynamickych charakteristik plyne, zZe pokud bychom volili pro fizeni
adaptivni pfistup s volbou externiho linearniho modelu, tento by mohl mit tvar ptfenosové

funkce prvniho nebo druhého fadu:

bis + by G(s) = b,

a,s? +a;s +ag

b
G(s) = al—,G(s) = (36)

s+ag a,s? +a;s +ay’
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9 SIMULACNI PROGRAM V MATLABU POMOCI GUI

Sestavenim simula¢niho programu pomoci GUI nam umozni provadét statickou

a dynamickou analyzu pro rizné vstupni veli¢iny bez nutnosti zmény programového kodu.

Tvorba GUI v MATLABU se provadi pomoci piikazu GUIde, ktery nam vytvoii dva
soubory, napt. program.fig a program.m, pti¢emz v souboru s ptiponou .fig je grafické
rozlozZeni jednotlivych prvku a v M-File jsou programy, které se maji provadét pii spusténi
vypoctu. V naSem piipadé jsou to soubory Hlavni_okno.fig a Hlavni_okno.m. Navrh takto

vytvoreného okna je zobrazen na (Obr. 13.).

ﬁ Hlavni_okno.fig SRICE X
File Edit View Layout Tools Help
DEE iR o2 ERd % >

rPRACOVHMI BOD

Zadejte pocatecni hodnoty g I [Ifmin] qC: I [l{rnin]

rUSTALENY STAV

Fadejte min., krak a max. hodnot g a g . Pro ustaleny stav

YWykresleni grafu 20 _
min kralk max

g=  [min] | | | SPUST |
a = Wminl | | | _spust |

Yykresleni grafu 30

Graf 30 SPUST |

rOYNAMIKA

Fadejte rozsah hodnot O, Og . &t pro dynamikuy

t = cas simulace I [rmin]

Wykresleni grafu 20
Rozzah hodnot

Og, | [%] sPUST |
Oq | [%] 5PUST |

POMOC | MACTEMI HODNOTl ZAVRIT |

Obr. 13. Navrh vytvoreného okna
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Nyni k popisu ovladani programu. Hlavni_okno pro zadavani hodnot je rozdéleno do Sesti

&asti (Obr. 14.).

u Hlavni_okno =

=

— PRACONR BOD

Fadejte pocatecni hodnoty g | 100 | [Wmin] g :| 80 [frmin]

— LUSTALERY STAW

Zadejte min., krok a max. hodnot g a g . pro ustaleny stav

Wykresleni grafu 2D

C

Wykresleni grafu 30

n min krok Max
= [¥min] 100 1 200 SPUST
q = [irmin] 20 1 100 SPUST

Graf 30 SPUST

— O M ARAIA,

Zadejte rozsah hodnot Aq, A o atpro dynarmiku

t = cas simulace | 30
Wykresleni grafu 20
Fozsah hodnot
AL -80 60 -40 -20 20 40 B0 [%] SPUST
A -80 -B0 -40 -20 20 40 60 80 [%4] SPUST

[min]

FOMOC MACTENI HODNDT| ZAVRIT
B

Obr. 14. Hlavni_okno pro zadavani hodnot
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1) Pracovni bod zde se zadavaji pocate¢ni hodnoty objemovych prutoki g a g, (Obr. 15.),

které budou stejné jak pro statickou tak i pro dynamickou analyzu.

Fadejte pocatecni hodnoty g | 100 | [Fmin] q | 80 [lfrmin]

Obr. 15. Pracovni bod

2) Ustaleny stav v této Casti se zadava (Obr. 16.)
a) rozsah hodnot objemového pritoku g

b) rozsah hodnot objemového pritoku g,

<USTALENY STAW

Fadejte min., krok a max. hodnot g a g . pro ustaleny stay

Yykresleni grafu 20

(qalls] krak Fra
o= [fmin] 100 1 200 SPUST
q = [imin] 20 1 100 SPUST
© —_—

Yykresleni grafu 30

Graf 30 SPUST

Obr. 16. Zaddavani hodnot v ustdleném stavu

Z téchto zadanych hodnot se po stisku tlaitka Spust, u daného objemového pritoku,
spocitaji a vykresli 2D grafy. A zaroven se zobrazi okno, ve kterém se vypiSe, zda vypocet

probéhl vporadku a do kterého souboru se vypoctené hodnoty ulozily.
Naptiklad (Obr. 17.).
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Graf pro zmenu g

354.5 | |

354

3535

T [K]

353

o = u-EhI

B Okno konecne

YWypocty probehly v poradiul 160 170 T80 190 200
n]

Data byla ulozena do souboru: data_ustal_g.mat

ZAVRIT enu q
T T T T

ci [malfl]

1
190 200

| | | 1 |
140 150 160 170 180
q [Ifmin]

0.96 | | |
100 110 120 130

Obr. 17. Graf 2D ze zadanych hodnot u objemového priitoku q S upozornénim, kam se dané

hodnoty ulozily

Take se z téchto hodnot po stisku tlacitka Spust, spocitaji a vykresli 1 hodnoty pro graf 3D

a ulozi se do daného souboru napt. (Obr. 18.).
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Graf pro zmenu g_ a g Graf pro zmenu g_ a g

|I:| '“'&

Okno konecna

360
Wypocty probehly v poradkul

359
Data byla ulozena do souborwu: data_ustal_30 mat

B ZAVRIT

s
L [mald]

354

353

352
100

200

g, [/min] 0 1m0 g [¥min] g [l¥min] 20 100 g [I¥min]

Obr. 18. Graf 3D ze zadanych hodnot u objemovych priitokit q a q. S upozornénim, kam se

dané hodnoty uloZily

3) Dynamika v této ¢asti se zadava (Obr. 19.)
a) t cas simulace

b) rozsah skokovych zmén objemového pratoku q a g,
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= D AR A,

Ladejte rozsah hodnot A0, A0 c atpro dynamiku

t = cas simulace | 30 | [min]

Wykresleni grafu 20
Fozsah hodnot

A -80 -60 -40-20 20 40 60 [%] SPUST

A -80 -60 -40 -20 20 40 60 80 [%a] SPUST

Obr. 19. Zaddvani hodnot v dynamickém stavu

Z téchto zadanych hodnot se po stisku tlacitka Spust, spocitaji, vykresli 2D grafy a také se
zobrazi okno, ve kterém se vypise, zda vypocet probéhl v poradku a do kterého souboru se

vypoctené hodnoty ulozily naptiklad (Obr. 20.).
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Vysledky pro zmenu q_ Vysledky pro zmenu q_
? T T T T T []_[][]5 T T T T T
— -80
gL |—— 80 /——'————_
— 40
—-20 0 B
— 20
5r 40 ]
— 60
4 e -0.005 —
'u COkno konecne o o |
3k
= “ypocty probehly v poradkul
- 2l Data byla ulozena do soubory;  data_zmena_deltagc.mat
ZAVRIT
1 L T
|
//F — 80
ok 4 — 60
— 40
0.02F | —-20 B
———zn\xhimaq___ﬁ_______
r ] 40
— B0
2 1 1 1 1 1 -0.025 1 1 1 1 1
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30

cas t [min]

cas t [min]

Obr. 20. Graf 2D ze zadanych hodnot u objemového priitoku Aq, S upozornénim, kam se

dané hodnoty ulozily

4) Pomoc po stisku tlacitka se zobrazi stranka v HTML s napovédou

5) Nacteni hodnot po stisku tlacitka se nactou do policek piivodni hodnoty

6) Zavrit po stisku tlacitka se zavie Hlavni_okno.

FOMOC
Eﬂ

NACTENIHDDNDT|

-
=
]

ZAVRIT
6]

Obr. 21. Tlacitka pro Pomoc, Nacteni hodnot a Zavrit
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ZAVER

Cilem diplomové prace bylo naprogramovat GUI prostiedi v MATLABU pro statické
a dynamické analyzy pro nami nalezeny typ matematického modelu prito¢ného
chemického reaktoru. Do prostiedi GUI byla implementovana numerickd feSeni statické
analyzy systému pro ruzné vstupni veli¢iny jednoduchou itera¢ni metodou a dynamické
analyzy systému pro razné skoky vstupnich veli¢in metodou Runge-Kutta. Simulacni
program je mozno ovladat bez nutnosti znalosti programovani. UZzivatel mize provadét

simulace pouhym jednoduchym zadavanim veli¢in do vytvotfeného simula¢niho programu.

Praktickd Cast se zabyva statickou analyzou systému pro rizné vstupni veli¢iny reaktoru
tak i dynamickou analyzou pro rizné skoky vstupnich veli¢in reaktoru. Tato numericka
feSeni jsou provedena v programu MATLAB, kde je souc¢asti automatické vyhodnoceni dat

a zobrazeni piehlednych grafu.

Ve statické analyze se sleduje chovani systému v ustaleném stavu. To obvykle uréuje
vychozi volbu pro optimalni pracovni bod, S jehoz pomoci se ur¢i parametry jednotlivych
vstupnich veli¢in. Po jejich ureni se méni vstupni parametry pracovniho bodu (priitok
chladici kapaliny a pritok reaktantu) v daném intervalu. Z vysledka je ziejmé, jak na rizné

hodnoty vstupnich veli¢in teplota a koncentrace reaguje.

V dynamické analyze je patrnd reakce vystupnich veli¢in na skokové zmény vstupnich
veli¢in. Pro zmény pritoku chladici kapaliny z vysledkdi vyplyva, Ze pii sniZovani
vstupniho priatoku chladici kapaliny dochazi k naristu teploty, ale koncentrace klesa. Pro
zmény prutoku reaktantu z vysledkl vyplyva, ze pfi sniZovani vstupniho priutoku reaktantu
dochazi knartstu teploty, zatimco koncentrace klesa. Dale z vysledkd plyne, ze pfi
snizovani vstupniho pratoku reaktantu dochazi k velkym piekmitim jak teploty, tak
I koncentrace. Pfekmity nepuisobi dobie na regulovanou soustavu, to znamena, ze prutok

reaktantu by se nemél moc snizovat.
Vlastnosti vystupnich veli¢in napomahaji napt. k vybéru vhodného typu linearniho
systému fizeni. Simula¢ni program je obecné pouzitelny pro stejny typ reaktoru s riznym

nastavenim pratoku, pracovniho bodu apod.
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ZAVER V ANGLICTINE

The goal of the Master’s thesis was to develop graphical user interface in MATLAB for
static and dynamic analyses of the given mathematical model of the continuous stirred tank
reactor. Numerical solutions of system static analysis for various input values using simple
iterative method and system dynamic analyses for various steps of the input functions
using Runge-Kutta method were implemented into the GUI. Simulation software can be
easily used without knowledge of programming. Any user can perform simulations after

simple typing of parameters into the simulation program.

Practical part focuses on the system static analysis for various input quantities of the
reactor and dynamic analysis for various steps of input quantities of the reactor. These
numerical solutions are performed in MATLAB, while automatic data evaluation and

figure display is included.

The static analysis studies system behavior in the steady state. It usually defines first
choice for optimal working point that is used for determination of parameters for
individual input quantities. After that, the input parameters of the working point (coolant
flow rate and reactant flow rate) in the given interval. It can be assumed from results that
stabilization is faster in case of coolant flow rate change than in the case of reactant flow

rate change.

In the dynamic analysis can be seen the output quantities reaction to step changes of input
quantities. In the case of coolant flow rate change it can be concluded that the lower
coolant flow rate causes that the in-reactor temperature rises up, but the concentration
decreases (reaction slows down). In the case of the reactant flow rate change it can be
concluded that small decrease of the flow rate causes increase of the in-reactor
temperature, while the concentration goes down. Furthermore, we can see that small
changes of input flow rate cause temperature and concentration overshoots. These
overshoots has negative influence to the system to be controlled, it means to this, that

reactant flow rate would not be much reduced.

The properties of output variables such as helping to select the appropriate type of linear
control system. Simulation program can be generally used for same reactor type with

different flow rate settings, working point, etc.
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SEZNAM POUZITYCH SYMBOLU A ZKRATEK

GUI
ODR
CSTR
PFR
SISO
SIMO
MISO
MIMO

h

o
£
y

X
X(t)
u(t)

RK4

FSAL

Graphical User Interface
Ordinary Differential Equation
Continuous Stirred Tank Reactor
Plug-Flow Reactor

Single input single output
Single input multiple output
Multiple input single output
Multiple input multiple output
Integracni krok

Nelinearni vektorova funkce
Nelinearni vektorova funkce
Vystupni proménna

Nezavisle proménna

Vektor stavovych veli€in
Vektor vstupnich veli¢in
Iteracni krok

Vektor vstupnich proménnych
Diference

Runge-Kuttova metoda ¢tvrtého tadu
First Same As Last

Konstanty vypoctené

Teplotu produktu

Ptivodni teplota reaktantu

Vstupni teplota chladici kapaliny



UTB ve Zliné, Fakulta aplikované informatiky, 2011

57

TS

Ustélena teplota

Cas

Objem reaktoru

Pritok reaktantu

Pritok chladici kapaliny
Rychlostni konstanta
Konstantni reak¢ni rychlost
Aktivaéni energie
Plynova konstanta
Reak¢ni teplo

Mérné teplo reaktantu
Koncentrace produktu
M¢érné teplo chlazeni
Koncentrace reaktantu
Ustalend koncentrace
Hustota reaktantu
Hustota chlazeni
Soucinitel prostupu tepla
Funkce

Funkce

Uzaviena konvexni oblast
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SEZNAM PRILOH

Pl: STATICKA ANALYZA — PRUBEH ITERACI

PIl: STATICKA ANALYZA — PRO RUZNE gq,

PIll: STATICKA ANALYZA —PRO RUZNE q

PIV: STATICKA ANALYZA — PRO RUZNE g A RUZNE q. GRAF 3D

PV: DYNAMICKA ANALYZA — DYNAMIKA

PVI: OBSAH VLOZENEHO DVD - DVD JE SOUCASTI DIPLOMOVE PRACE
A OBSAHUJE CTYRI ADRESARE S NiZE UVEDENYM OBSAHEM.

diplomova_prace — (obsahuje vyslednou diplomovou praci ve formatu PDF)

o diplomova_prace.pdf

e dynamika — (obsahuje vysledny M-File dynamika.m a k nému potiebné M-File

pro vypocet dynamickych analyz)

©)

Spousti se dynamika.m

e gui — (obsahuje vysledné M-File Hlavni_okno a k nému potiebné M-File pro

vypocty, ukladani dat, atd...)

O

Spousti se Hlavni_okno.m

e statika — (obsahuje vysledné M-File pro vypocet statickych analyz)

O

O

O

Spousti se ustalenestavy_zmena_3D.m
Spousti se ustalenestavy_zmena_g.m
Spousti se ustalenestavy _zmena_gc.m

Spousti se ustalenystav.m



PRILOHA P I: STATICKA ANALYZA — pribéh iteraci

Ukazka z M-File ustalenystav.m
%$Zadané parametry
g=100,9c=80,Vv=100, k0=7.2e10,T0=350, Tc0=350, H=-2e5, cp=1,cpc=1, ro=1e3, -
— roc=1le3,cA0=1, ha=7e5, ER=1e4
%$Zadané rovnice
al=q/V, a2=-H/(ro*cp), a3=(roc*cpc)/ (ro*cp*V), ad=-ha/ (roc*cpc)
cA(1)=0.2; $Startovaci koncentrace
T(1)=350; $Startovaci teplota
fprintf ('\nStartovaci koncentrace c_A(l)=%.lf[mol/l], a Teplota —
- T(1)=%.0f\n"',cA,T)
for i=2:100

T(i)=(al*T0+a2* ((al*cA0)/ (al+ (kO*exp (-ER/T(i-1)))))* (kO*exp (-ER/T (i-1)))—
— +a3*qc*Tc0* (1-exp (ad/qc)) )/ (al+al3*gc* (1-exp (ad/qc))) ;

cA(i)=((al*cA0)/ (al+ (kO*exp (-ER/T (i-1)))))

if abs(T(i)-T(i-1))<le-4
break
end

end
fige=figure (6);set (fig6, 'Position’', [150 100 1000 700], 'color',[1 1 1],-
— 'name', 'Prubeh iteraci')
subplot (211)
plot(T),xlabel ('[1]"'),ylabel ('T"s [K]'")
title('Prubeh iteraci')
subplot (212)
plot(cA),xlabel('[i]"),ylabel('c_A"s [mol/11")
title ('Prubeh iteraci')

fprintf ('\nUstalene hodnoty koncentrace c A"s=%.4f[mol/l], a teplota T"s-
-=%.4f[K]\npro pracovni bod g=%.0f[l/min] a g ¢=%.0f[1/min] \n',cA(1ll),-
-T(11),qg,9c)



PRILOHA P I1: STATICKA ANALYZA — pro rtizné q,

Ukazka z M-File ustalenestavy_zmena_gc.m

%$Zadane parametry

%qc=80

g=100,Vv=100, k0=7.2e10,T0=350, Tc0=350, H=-2e5, cp=1,cpc=1,ro=1e3,roc=1e3,—
— cAO=1,ha=7e5,ER=1e4

Zadané rovnice

%$al=q/V, a2=-H/(ro*cp), a3=(roc*cpc)/(ro*cp*V), ad=-ha/(roc*cpc)

cA(1)=0.2; $Startovaci koncentrace
T(1)=350; %Startovaci teplota
fprintf ('\nStartovaci koncentrace c A(l)=%.1f[mol/1l], a TeplotaT(l) = -

- %.0f[K] \n',cA,T)
NN=81;
gr=linspace (20,100,NN); $%$Generuje vektor s rovnomérné rozdélenymi prvky
for j=1l:length(qgr)
ac=qr(Jj);
clear T cA

for 1i=2:100

cA(1l)=0.2;
T(1)=350;
T (1)=((q/V)*T0+a2* (((q/V)*cA0)/ ((q/V)+ (kO*exp (-ER/T (i-1))))) *~

-~ (kO*exp (-ER/T (i-1)))+a3*gc*TcO0* (1-exp(ad/qc)))/ ((gq/V) + a3*qgc* (l-exp(ad/qgc)));
cA (1) =((g/V*cA0)/(q/V+ (kO*exp (-ER/T (i-1)))));
if abs(T(1i)-T(i-1))<le-4
break
end
end
Ts(J)=T (length(T));
cAs (j)=cA(length(ch));

end



fig8=figure(8);set (fig8, 'Position', [150 100 1000 700], 'color',[1 1 1],-
— 'name', 'Graf pro zmenu g c')

subplot (211)

plot(qr,Ts),xlabel('q_c[l/min]'),ylabel('TAs [K1")

title('Graf pro zmenu g c')

subplot (212)

plot(gr,cAs),xlabel('g c[1l/min]"'),ylabel('c_ A"s [mol/1]")

title('Graf pro zmenu g c')

fprintf ("\nPrubeh vypoctu ustalenych hodnot stavovych velicin koncentrace
- ¢ _A"s=%.4f[mol/1l], a teplota T"s=%.4f[K]\n pro g=%.0f[1/min] s ruznym -
- prutokem g c[1l/min]\n', cA(10),T(10),q)



PRILOHA P III: STATICKA ANALYZA — pro riizné

Ukazka z M-File ustalenestavy _zmena_g.m
%$Zadane parametry

$q=100;

qgc=80,V=100, k0=7.2e10,T0=350, Tc0=350, H=-2e5, cp=1, cpc=1,

— cAQO=1,ha=7e5,ER=1e4

%$Zadane rovnice

ro=1le3,roc=1le3, -

%$al=q/V, a2=-H/(ro*cp), a3=(roc*cpc)/(ro*cp*V), ad=-ha/(roc*cpc)

cA(1)=0.2; $Startovaci koncentrace
T(1)=350; %Startovaci teplota

fprintf ('\nStartovaci koncentrace c¢ A(1l)=%.1f[mol/1],

%$.0f[K] \n',cA,T)
NN=201;
gr=linspace (100,200,NN); %Generuje vektor s rovnomerne
for j=1l:1length(qgr)
g=qr(3);
clear T cA

for 1=2:100

a Teplota T(1l)=-

rozdelenymi prvky

cA(1l)=0.2;
T(1)=350;
T(1)=((q/V)*T0+a2* (((q/V)*cA0)/ ((q/V)+(kO*exp (-ER/T (i-1))))) *~

-~ (kO*exp (-ER/T (i-1)))+a3*gc*TcO0* (1-exp(ad/qc)))/ ((gq/V) + a3*qgc* (l-exp(ad/qgc)));

cA(1)=((g/V*cA0)/(q/V+ (kO*exp (-ER/T (i-1)))));
if abs(T(1i)-T(i-1))<le-4
break
end
end
Ts(J)=T (length(T));
cAs (j)=cA(length(ch));

end



fig7=figure(7);set(fig7, 'Position', [150 100 1000 700],'color',[1 1 1],
- 'name', 'Graf pro zmenu q')

subplot (211)

plot (gr,Ts),xlabel ('qg [1/min]"),ylabel ('T"s [K]")

title ('Graf pro zmenu gq')

subplot (212)

plot(gr,cAs),xlabel('qg [1/min]'),ylabel('c A"s [mol/1]")

title('Graf pro zmenu g')

fprintf ("\nPrubeh vypoctu ustalenych hodnot stavovych velicin koncentrace
-c_A"s=%.4f[mol/1l], a teplota T"s=%.4f[K]\npro qc=%.0f[l/min] s ruznym-

- prutokem g[l/min]\n', cA(8),T(8),qgc)



PRILOHA P IV: STATICKA ANALYZA — pro riizné q a rtizné q,. graf 3D

Ukazka z M-File ustalenestavy_zmena_3D.m

%$Zadane parametry

%g=100

%qc=80

v=100, k0=7.2e10,T0=350,Tc0=350,H=-2e5, cp=1, cpc=1, ro=1e3, roc=1e3, cAl0=1,-
— ha=7e5,ER=1e4

%$Zadane rovnice

$al=q/V

a2=-H/ (ro*cp) ;

a3=(roc*cpc)/ (ro*cp*V) ;

a4=-ha/ (roc*cpc) ;

cA(1)=0.2; $Startovaci koncentrace
T(1)=350; %Startovaci teplota

fprintf ('\nStartovaci koncentrace c_A(l)=%.1f[mol/l], a Teplota T(1l)=-
-%.0f[K]\n',cA,T)

NNgc=81;
gcr=linspace (20,100,NNqgc) ; $Generuje vektor s rovnomérné rozdélenymi prvky
NNg=201;
gr=linspace(100,200,NNqg); %Generuje vektor s rovnomérné rozdélenymi prvky
for k=1l:1length(qgr)
a=qr (k) ;
for j=l:length(gcr)
gc=qcr(j);
clear T cA

for 1=2:100

cA(1)=0.2;
T(1)=350;
T(1)=((q/V)*T0+a2* (((q/V)*cA0)/ ((q/V)+ (kO*exp (-ER/T (i-1)))))* -

— (kO*exp (-ER/T (i-1)))+a3*qc*Tc0* (1-exp (ad/qgc)) )/ ((gq/V)+a3*qgc* (1-exp(ad/qc)));



cA(1)=((g/V*ch0)/(q/V+ (kO*exp (-ER/T (i-1)))));
if abs(T(i)-T(i-1))<le-4
break

end

Ts (J,k)=T(length(T));

cAs (j, k)=cA(length(cA));

end
end

end
fig9=figure(9);set (fig9, 'Position', [150 100 1000 700], 'color',[1 1 1],-
— 'name', 'Graf pro zmenu g c a q')
[X,Y]=meshgrid (100:0.5:200,20:1:100) ;
subplot(1,2,1),surf(X,Y,Ts),xlabel('qg [l/min]'),ylabel('q_c [1/min] "), -
- zlabel ('"T"s [K]")
title('Graf pro zmenu g c a q')

subplot(1,2,2),surf(X,Y,cAs),xlabel ('qg [1/min]"'),ylabel('g ¢ [1l/min]"),—

zlabel('c_A”s [mol/1]"')
title('Graf pro zmenu g c a q')

fprintf ('\nPrubeh vypoctu ustalenych hodnot stavovych velicin koncentrace

- a teploty\njak pro zmenu g tak i g c\n')



PRILOHA P V: DYNAMICKA ANALYZA — dynamika

Ukazka z M-File dynamika.m.

Zadané parametry

g=100; $pocatecni hodnota g
gPoc=100; $pocatecni g pro procenta
qgc=80; $pocatecni hodnota gc
gcPoc=80; $pocatecni gc pro procenta

const react; % NACTENI KONSTANT Z M-FILE

t=[0 307]; $doba simulace

%Zadané rovnice

al=q/V, a2=-H/(ro*cp), a3=(ro_c*cpc)/(ro*cp*V), ad4=-ha/(ro_c*cpc)
cA(1)=0.2; $Startovaci koncentrace

T(1)=350; %Startovaci teplota

fprintf ('\nStartovaci koncentrace c_A(l)=%.1f[mol/l], a Teplota T(l)= -
-%.0f[K]\n',cA,T)

for i=2:100
T(i)=(al*T0+a2* ((al*cA0)/ (al+ (kO*exp (-ER/T(i-1)))))* (kO*exp (-ER/T (i-1))) —
— +a3*qgc*TcO0* (1-exp(ad/qc)) )/ (al + a3*gc* (l-exp(ad/qgc)));
cA(i)=((al*cA0)/ (al+ (k0*exp (-ER/T (i-1))))):
if abs(T(i)-T(i-1))<le-4
break
end
end
Zadavani hodnot g v pracovnim bodé gc
$pro zmenu g
Ts=T (length(T));
cAs=cA (length(cA));
options= odeset ('MaxStep',0.5); $maximadlni velikost kroku tesice
u2=[-80 -60 -40 -20 20 40 60 80]; %pro procenta u2

textu2 = num2str(u2');



fprintf ('Skokove zmeny kazde vstupni promenne deltag = (%s)%% Jjeho -

— hodnoty v pracovnim bode\n\n',num2str (u2))
vypis2=[1; $promenna potrebna pro vypis g z cyklu nize
for i=1l:1length (u2)

g=gqPoc+u2 (i) *qPoc/100; %pro procenta

vypis2 (length (vypis2)+1)=qg;

[t2,y2] = oded5(@reaktor3,t, [Ts,cAs],options, g, gc):;
ygl(:,1)=y2(:,1)-Ts; $ukladani hodnot
yg2 (:,1)=y2(:,2)-cAs; $ukladani hodnot

end

fprintf ('Vypoctene hodnoty g = (%s) \n',num2str (vypis2))

figlO=figure (10);set (figl0, 'Position', [30 430 600 500], 'color',[1 1 1],-
—'name', 'Vysledky pro zmenu gq')

subplot (121)

plot (t2,yql),legend(textu2,0),xlabel('cas t [min]'),ylabel('y 1 [K]")
title ('Vysledky pro zmenu q')

subplot (122)

plot(t2,yq2),legend(textu2,0),xlabel('cas t [min]'),ylabel('y 2 [mol/1]"')
title('Vysledky pro zmenu gq')

fprintf ('\nPrubehy vypoctu doby odezvy na vystupu vy 1(teplota) a—
- y 2 (koncentrace) pro ruzne skokove zmeny vstupnich objemovych prutoku-

- reaktantu g\n"')

Zadavani hodnot gc v pracovnim bodé g

pro zmenu qc

g=100;

Ts=T (length(T)) ;

cAs=cA (length(cA));

ul=[-80 -60 -40 -20 20 40 60]; S%pro procenta ul

textul = num2str(ul');



fprintf ('\nSkokove zmeny kazde vstupni promenne deltagc = (%s)%% jeho -

- hodnoty v pracovnim bode\n\n', num2str (ul))
vypis=I[1; %promenna potrebna pro vypis gc z cyklu nize
for i=1l:1length (ul)

gc=qgcPoc+ul (1) *gqcPoc/100; S%$pro procenta

vypis (length (vypis) +1)=qc;

[tl,y1l] = oded5(@reaktor3,t, [Ts,cAs],options, g, gc):;
ygcl (:,1)=yl(:,1)-Ts; $ukladani hodnot
ygc2 (:,1)=yl(:,2)-cAs; $ukladani hodnot

end

fprintf ('Vypoctene hodnoty g ¢ = (%s) \n',num2str(vypis))

figll=figure(ll);set (figll, 'Position', [650 50 600 500], 'color',[1 1 1],-
- 'name', 'Vysledky pro zmenu g c')

subplot (121)

plot (tl,yqgcl),legend(textul,0),xlabel('cas t [min]'),ylabel('y 1 [K]")
title('Vysledky pro zmenu g c')

subplot (122)

plot(tl,ygc2), legend(textul,0), xlabel('cas t [min]'), ylabel('y 2 [mol/11")
title('Vysledky pro zmenu g c')

fprintf ('\nPrubehy vypoctu doby odezvy na vystupu vy 1(teplota) a—
- y 2 (koncentrace) pro ruzne skokove zmeny vstupnich objemovych prutoku-

- chladici kapaliny g c\n'")



