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Компьютерное моделирование и оптимизация 
в химической технологии 

Возрастающая сложность и многообразие технологических систем для получения современных продуктов, необходимость эффективного рационального использования энергетических и сырьевых ресурсов, обеспечение безопасности и охраны окружающей среды и устойчивого развития требуют разработки новых, инновационных подходов к решению задач исследования, оптимального проектирования, управления создаваемых производств и реконструкции существующих. 

Важнейшим инструментом решения этих задач является компьютерное моделирование, основанное на современных методах системного анализа, математического моделирования и оптимизации. 

Цель научной школы

Ознакомить научно-педагогическую, инженерную общественность, бизнес сообщество, докторантов, аспирантов, занятых в области химической инженерии и системотехники химических производств, с современным состоянием, мировыми тенденциями и перспективами развития компьютерного моделирования и оптимизации в химической технологии.

Основные направления научной школы

· Математические методы оптимального проектирования (синтеза) химико-технологических процессов и систем 

· Математические методы оптимального управления химико-технологическими процессами и системами

· Математические методы исследования кинетики каталитических процессов

· Современные инструментальные программные средства для решения задач математического моделирования и оптимизации химико-технологических процессов и систем 
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Имеет международную известность как эксперт в области химической кинетики, химической технологии, каталитических процессов. 

	Является автором более 200 работ по указанной тематике. 

Доктор Университета г. Гент, Бельгия.
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Известный ученый в области оптимального планирования эксперимента, идентификации параметров математических 

	моделей.

Является автором более 100 работ по указанной тематике.
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Программа Международной научной школы
Понедельник, 17 июня
	Время
	
	Место 
проведения

	1000-1300 
	Регистрация участников Международной научной школы 
	корпус «Б», 2 этаж

	1330-1400

	Открытие Международной научной школы 

Приветственное слово участникам школы
Дьяконов Г.С., ректор КНИТУ
Вступительное слово участникам школы

Зиятдинов Н.Н., декан факультета повышения квалификации преподавателей КНИТУ
	корпус «Б», Актовый зал

	1400-1450

	Лекция 
Дискретные и непрерывные оптимизационные модели на этапах проектирования и эксплуатации устойчивых и надёжных технологических систем (Discrete and Continuous Optimization Models for the Design and Operation of Sustainable and Robust Process Systems)
Гроссманн И.
	корпус «Б», Актовый зал

	1450-1525

	Лекция 
Компьютерные технологии проектирования молекул и смесей (Computer Aided Molecular and Mixture Design). Часть 1.
Гани Р.
	корпус «Б», Актовый зал

	1525-1545
	Перерыв
	

	1545-1620
	Лекция 
Компьютерные технологии проектирования молекул и смесей (Computer Aided Molecular and Mixture Design) Часть 2.
Гани Р.
	корпус «Б», Актовый зал

	1620-1710
	Лекция 
Cовременные эвристическо-вычислительные методы теории энергоресурсоэффективных химико-технологических систем и управления цепями поставок нефтегазохимического комплекса
Мешалкин В.П.
	корпус «Б», Актовый зал


Вторник, 18 июня

	Время
	
	Место 
проведения

	1000-1110 
	Лекция 

Стратегии нелинейного программирования для оптимизации динамических режимов химико-технологических процессов (Nonlinear Programming Strategies for Dynamic Chemical Process Optimization)
Биглер Л.
	корпус «Б», Актовый зал

	1110-1125
	Перерыв
	

	1125-1215

	Лекция 

Методы математического программирования для оптимизации непрерывных производств в масштабах предприятия (Mathematical Programming Approaches to Enterprise-wide Optimization of Process Industries)
Гроссманн И.
	корпус «Б», Актовый зал

	1215-1300

	Лекция 

Как расшифровать сложность химических реакций? (Grasping Complexity of Chemical Kinetics)
Яблонский Г.
	корпус «Б», Актовый зал

	
	Лекция 

Оптимизация химико-технологических процессов с учетом неопределенности в исходной информации
Островский Г.М., Лаптева Т.В.
	корпус «О», ауд. О-103

	1300-1430
	Перерыв
	

	1430-1605
	Практическое занятие
Смешанное целочисленно-непрерывное программирование (Mixed Nonlinear Programming).  Часть 1.
Гроссманн И.
	корпус «О», ауд. О-103

	Методологический семинар «Инженерное образование для новой индустриализации. Вызовы и решения

	1430-1505
	Лекция 

История и перспективы системотехники химических производств (History and Prospects for Development of Process System Engineering for Chemical Industry)

Гани Р.
	корпус «Б», Актовый зал

	1505-1600
	Лекция 

Инженерное химико-технологическое образование в США (Chemical Engineering Education in the USA)

Яблонский Г.
	корпус «Б», Актовый зал


Среда, 19 июня

	Время
	
	Место 
проведения

	930-1100 
	Практическое занятие

Смешанное целочисленно-непрерывное программирование (Mixed Nonlinear Programming).  Часть 2.

Гроссманн И.
	корпус «О», ауд. О-103

	
	Лекция 

Современные методы оптимального планирования эксперимента и параметрической идентификации нелинейных систем (Novel Methods for Optimal Experimental Design and Parameter Identification of Nonlinear Systems).  Часть 1.
Манголд М.
	корпус «Б», Актовый зал

	1100-1120
	Перерыв
	

	1120-1210

	Практическое занятие

Смешанное целочисленно-непрерывное программирование (Mixed Nonlinear Programming).  Часть 3.

Гроссманн И.
	корпус «О», ауд. О-103

	
	Лекция 

Современные методы оптимального планирования эксперимента и параметрической идентификации нелинейных систем (Novel Methods for Optimal Experimental Design and Parameter Identification of Nonlinear Systems). Часть 2.

Манголд М.
	корпус «Б», Актовый зал

	1210-1300

	Практическое занятие

Оптимизация химико-технологических процессов с учетом неопределенности в исходной информации. Часть 1.
Островский Г.М., Лаптева Т.В.
	корпус «О», ауд. О-103

	1300-1430
	Перерыв
	

	1430-1515
	Практическое занятие

Оптимизация химико-технологических процессов с учетом неопределенности в исходной информации. Часть 2.

Островский Г.М., Лаптева Т.В.
	корпус «О», ауд. О-103


Четверг, 20 июня

	Время
	
	Место 
проведения

	930-1015 
	Практическое занятие
Смешанное целочисленно-непрерывное программирование (Mixed Nonlinear Programming).  Часть 4.

Гроссманн И.
	корпус «О», ауд. О-103

	1015-1100
	Практическое занятие
Стратегии нелинейного программирования для оптимизации динамических режимов химико-технологических процессов (Nonlinear Programming Strategies for Dynamic Chemical Process Optimization). Часть 1.

Биглер Л.
	корпус «О», ауд. О-103

	1100-1120
	Перерыв
	

	1120-1300

	Практическое занятие
Стратегии нелинейного программирования для оптимизации динамических режимов химико-технологических процессов (Nonlinear Programming Strategies for Dynamic Chemical Process Optimization). Часть 2.
Биглер Л.
	корпус «О», ауд. О-103

	1300-1430
	Перерыв
	

	1430-1520
	Практическое занятие
Стратегии нелинейного программирования для оптимизации динамических режимов химико-технологических процессов (Nonlinear Programming Strategies for Dynamic Chemical Process Optimization). Часть 3.

Биглер Л.
	корпус «О», ауд. О-103

	1520-1600
	Круглый стол
Перспективы развития компьютерного моделирования и оптимизации в химической технологии
	корпус «О», ауд. О-103


Пятница, 21 июня

	Время
	
	Место 
проведения


	930-1100 
	Лекция 
Многокритериальная оптимизация химических производств
Ахмадиев Ф.Г.
	корпус «О», ауд. О-103

	
	Лекция 
Методология интегрированного проектирования гибких химико-технологических систем 
Дворецкий Д.С.
	корпус «О», ауд. О-103

	1100-1120
	Перерыв
	

	1120-1300

	Лекция 
Методы и алгоритмы математического моделирования, оптимизации и управления ХТС при частичной неопределенности исходной информации  

Холоднов В.А.
	корпус «О», ауд. О-103


	
	Лекция 
Инструментальные средства управления динамическими системами
Рыжов Д.А.
	корпус «О», ауд. О-103

	1300-1330
	Закрытие Международной научной школы 

Круглый  стол

	корпус «О», ауд. О-103
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Дискретные и непрерывные оптимизационные модели 
на этапах проектирования и эксплуатации энергоресурсосберегающих и надёжных технологических систем

Гроссманн И.
Центр усовершенствованных решений для промышленности 
кафедра химической технологии 
университета Карнеги-Меллон, США

В лекции будет приведен обзор способов применения современных дискретных и непрерывных оптимизационных методов в системотехнике химических производств. В начале будет дан краткий обзор оптимизационных методов, основанных на математической логике, с освещением теоретических основ взаимодействия между смешано-целочисленным программированием и обобщённым дизъюнктивным программированием для невыпуклых задач оптимизации. Мы обсудим способы получения глобального решения таких задач, заостряя внимание на получении более точной нижней оценки глобального оптимума. 

Несколько примеров проиллюстрируют современные достижения в развитии этих подходов, а также их возможности в решении задач проектирования и функционирования энергоресурсосберегающих и надежных производств с использованием математического моделирования.

В области синтеза энергоресурсосберегающих технологических систем в качестве примеров будут рассмотрены проектирование систем водоснабжения и оптимизация энергозатрат производств биоэтанола из кукурузы и лигноцеллюлозы, на которых будет показано взаимовлияние оптимизации энергозатрат и расхода воды. 

Мы также обсудим применение методов смешанного непрерывно-целочисленного программирования для решения задач оптимизации в условиях неопределенности на примерах проектирования оптимальных нефте- и газодобывающих плавучих платформ и проектирования оптимальных и надёжных многопрофильных производств. Первая задача содержит неопределённость в размерах резервуаров и пропускной способности трубопроводов, в последней задаче неопределённость заключается в доступности оборудования и установок. Общим для обеих проблем является необходимость обеспечения работоспособности производства.
Методы математического программирования для оптимизации непрерывных производств в масштабах предприятия 
Гроссманн И.
Центр усовершенствованных решений для промышленности 
кафедра химической технологии 
университета Карнеги-Меллон, США

Оптимизация в масштабах предприятия (ОМП) является новой развивающейся областью исследования, которая находится на стыке химической технологии и исследования операций и становится основной проблемой при стремлении сохранить конкурентоспособность на мировом рынке. 

ОМП включает оптимизацию операций по снабжению, производству и распределению средств компании с целью уменьшения издержек. Главная проблема ОМП состоит в оптимизации промышленных предприятий как части процесса оптимизации всей цепочки поставок. Основные задачи включают планирование выпуска продукции, диспетчеризацию и управление. 

Лекция содержит обзор основных вычислительных проблем и проблем моделирования при разработке входящих в задачи ОМП детерминированных и стохастических линейных и нелинейных смешанно-целочисленных задач оптимизации для планирования и диспетчеризации при оптимизации отдельных производств и цепочек поставок в целом. 

Лекция будет иллюстрирована задачами: 

а) интеграции планирования и диспетчеризации в периодических процессах; 

б) оптимизации цепочек поставок производств; 

в) оптимизации распределения материальных средств газовых производств; 

г) оптимизации инфраструктуры нефтяных месторождений с учетом неопределённости. 

Мы столкнулись с этими задачами благодаря сотрудничеству с промышленными предприятиями, их решение дало значительный экономический эффект.

Стратегии нелинейного программирования для оптимизации динамических химических процессов
Биглер Л.
кафедра химической технологии 
университета Карнеги-Меллон, США

В лекции описаны и проанализированы различные методы для широкого класса задач оптимизации, включающих дифференциальные и алгебраические уравнения. В частности, даётся обзор прямых методов, основанных на нелинейном программировании (НЛП), и непрямых, или вариационных методов. Далее характеризуется каждый из методов и показана соответствующая область применения.

Среди прямых методов мы обсудим методы, включая последовательный подход (простая пристрелка), методы многократной пристрелки, метод одновременных коллокаций. Одновременно с методами мы рассмотрим формулировки задач нелинейного программирования и алгоритмы для этих методов, а также условия оптимальности и сходимости. 
В частности, мы рассмотрим подход метода одновременных коллокаций, где переменные состояния и переменные управления дискретизируются. Такой подход позволяет просто оперировать ограничениями типа неравенств, работать с неустойчивыми системами и даже некоторыми дискретными событиями. Здесь важными являются стратегии нелинейного программирования для задач большой размерности, вследствие чего будет приведено описание нового барьерного метода, называемого IPOPT. Данный НЛП алгоритм включает ряд особенностей для обработки неравенств и улучшения глобальной сходимости благодаря использованию методов с фильтрующим линейным поиском. 
Общим подходом является использование ньютоновских методов с аналитическим видом вторых производных, что обеспечивает быструю сходимость метода. Кроме того, эти одновременные формулировки могут легко быть сведены к НЛП задачам, которые охватывают класс гибридных систем, основанных на взаимодополняемости постановок, известных также как оптимизационные задачи с взаимодополняющими ограничениями (MPCC, mathematical programs with complementarity constraints). И, наконец, мы обсудим использование этих постановок для решения задач нелинейного упреждающего управления и оптимизации в реальном времени.

Каждая тема будет сопровождаться примерами химических процессов, которые проиллюстрируют поведение методов и производительность алгоритмов. В качестве примеров будут использованы периодическая адсорбция и процессы хроматографии, оптимальное функционирование процессов полимеризации и применения описанных методов в on-line режимах, которые включают оценку состояний и упреждающего управления нелинейными моделями.
Компьютерные технологии проектирования молекул и смесей

Гани Р.
CAPEC, кафедра химической технологии и биотехнологии
Технический университет Дании, Люнгбю, Дания 

При проектировании химических веществ мы стараемся найти химическое вещество, которое проявит требуемое свойство. Оно может быть отдельной молекулой либо смесью/набором молекул. Относительно последнего мы можем также попытаться найти добавку (отдельную молекулу), которая, будучи добавленной к другому химическому либо нехимическому веществу, изменит его (требуемые) функциональные свойства. В общем, при проектировании химических веществ мы не знаем название конечного продукта, но у нас есть некоторые догадки относительно того, как оно должно себя вести, и вопрос состоит в том, как найти наиболее приемлемое химическое вещество/вещества, которые будут проявлять и/либо будут причиной описанного свойства. Другими словами, мы пытаемся найти (создать) отдельные молекулы и/или их смеси.

Задачи компьютерного проектирования молекул (КПМ) ставятся следующим образом: Задан набор блоков и определен набор требуемых свойств; требуется найти молекулу либо молекулярную структуру, соответствующую этим свойствам. Соответственно, это обратная задача к задаче предсказания свойств вещества, когда известны молекула и/или молекулярная структура, а свойства должны быть определены. КПМ может проводиться на разных уровнях величины и сложности представления молекулярной структуры. Большинство методов и средств КПМ используется в компьютерных технологиях системотехники химических процессов, и работают на макро уровне, где молекулярные структуры представлены группами атомов и/или индексами связи.

В КПМ также рассматриваются более высокие уровни агрегирования (или меньших масштабов). Основными шагами любого метода КПМ являются построение химически возможных молекулярных структур, оценка получаемых свойств построенной структуры и/или демонстрация/выбор тех свойств, что удовлетворяют заданным требованиям.

Методы, использующие подход перебора вариантов и их тестирования, выполняют эти шаги последовательно, методы, основанные на математическом программировании, выполняют эти шаги одновременно, в то время как гибридные методы разбивают задачу на подзадачи и позволяют использовать для разных подзадач разные подходы.

Задачи компьютерного проектирования смесей/наборов молекул (КМСМ) ставятся следующим образом: Задан набор химических веществ и определен  набор  требований  к  свойствам;  требуется  найти  оптимальную смесь и/или состав. В данном случае нам не известно, какие химические вещества требуется использовать и в каком количестве, но известна молекулярная структура возможных химических веществ. 

Как было сказано выше, во многих задачах проектирования веществ, чтобы усилить одно или несколько требуемых свойств целевого вещества, к целевому веществу добавляется некоторое вещество (формирующее смесь). Например, заданное свойство (например, вязкость продукта) должно увеличится на порядок при добавлении к веществу некоторого ингредиента или смеси. В других случаях, создаваемый продукт, смесь или состав, обладающий заданным набором требуемых свойств, является смесью полимеров, смесью углеводородов, смесью пищевых масел. Здесь используются методы и инструментарий подобные тем, что используются в КПМ.

В лекции будут представлены основные концепции КПМ и КМСМ, а также основные методы и программные средства для решения этих задач. Основные шаги решения задач будут проиллюстрированы численными и компьютерными примерами.

Как расшифровать сложность химических реакций?

Г. Яблонский

Паркс Колледж Инженерии, Авиации и Технологии, департамент Химии, Университет Сент-Луиса, Сент-Луис,
Миссури, США
В январе 2000 года Стивен Хокинг предсказал: «Следующее столетие будет веком изучения сложности». Пророчество уже начало сбываться.

В этой лекции будут представлены три подхода к изучению проблемы сложности химических реакций:

1. «Серый ящик».
2. Нестационарный кинетический мониторинг (химическийl «calculus»).
3. Кинетический паттерн- анализ.
«Серый ящик». В этом подходе получена общая, термодинамически корректная, форма кинетического уравнения для стационарных химических реакций. Эта форма (кинетический полином) дана как для линейных механизмов, так и для некоторых классов нелинейных механизмов [1]. 

Нестационарный кинетический мониторинг. Этот подход порождён ТАР–техникой («Temporal Analysis of Products»), предложенной Джоном Гливсом в 1988 г. Строгая теория этого подхода развивается с 1997 г.[2] по настоящее время. Главная отличительная черта ТАР-эксперимента – это систематическое воздействие на химическую систему, в частности на каталитическую систему, с помощью серии импульсов, чья интенсивность ничтожно мала. Последовательность «бесконечно малых» воздействий приводит к конечному изменению системы. Методологически этот подход аналогичен дифференциальному исчислению («саlculus»). В последнее время для него используется термин chemical calculus. 

Паттерн-анализ. Его цель – сформулировать черты и признаки, базируясь на которых можно расшифровать наблюдаемое кинетическое поведение в терминах детального механизма. Показано, что очень простые химические реакции демонстрируют богатое разнообразие паттернов [3]. Концепция «сложности» дополняется концепцией «простоты, демонстрирующей сложность» («simplexity»).

Все подходы иллюстрированы примерами реакций гетерогенного катализа, в частности реакциями полного и селективного окисления (подробнее см. [1]).

[1] G. B. Marin, G. Yablonsky. Kinetics of Chemical Reactions. Decoding Complexity. J.Wiley-VCH. 2011, 428p.

[2] J.T. Gleaves, G.S. Yablonskii, P. Phanawadee and Y. Schuurman. TAP-2. Interrogative Kinetics Approach. Applied Catalysis A: General, 160: 55-88, 1997.

[3] G. S. Yablonsky, D. Constales, G. Marin. Coincidences in Chemical Kinetics: Surprising News about Simple Reactions. Chem. Eng. Sci., 65: 2325-2332, 2010.
Современные методы оптимального планирования 
эксперимента и параметрической идентификации нелинейных систем
Михаэль Манголд
Институт Макса-Планка сложных технических систем 
Магдебург, Германия
Известно, что все математические модели химических или биохимических процессов включают неизвестные параметры, которые определяются по экспериментальным данным. Следовательно, параметрическая идентификация является основным этапом в разработке математической модели и необходима при управлении и проектировании химико-технологических процессов с использованием математических моделей.

При оптимальном планировании эксперимента (ОПЭ) стараются задать такие условия эксперимента, которые будут минимизировать неопределенность в значениях идентифицируемых параметров модели, ее структуре, либо полученных на основе этой модели прогнозов. Ключевой задачей ОПЭ является выявление таких неопределенностей. Чаще всего используют подход, опирающийся на использование информационных матриц Фишера. Несмотря на высокую эффективность, этот подход может дать грубые результаты для нелинейных систем, поскольку основан на линеаризации системы. Альтернативный подход, основанный на моделировании выборки с заданным распределением вероятности методом Монте-Карло, в большинстве случаев весьма затратен. Методы сигма-точек (sigma-point method) могут рассматриваться как компромисс между этими двумя подходами, обеспечивая большую точность, чем информационные матрицы Фишера, и требуя меньших вычислительных затрат в сравнении с методами Монте-Карло.

В первой части лекции будет дан обзор использования метода сигма-точек при решении задачи оптимального планирования эксперимента. Использование этого метода при оптимальном планировании эксперимента для параметрической идентификации моделей рассмотрено в [1]. Показано, что метод сигма-точек точно предсказывает доверительные интервалы неизвестных параметров. Также этот метод может быть использован при анализе глобальной параметрической чувствительности на основе индексов Соболя [2], для определения и минимизации доверительных интервалов выходов модели, определяемых неточностями ее параметров [3]. Наконец, применение метода сигма-точек для решения задач выбора структуры моделей рассматривается в [4].

Во второй части лекции будет представлен новый метод параметрической идентификации, основанный на обратных моделях и свойствах дифференциальной плоскостности системы. Будут рассмотрены использование зашумленных экспериментальных данных и применение метода к дифференциальным уравнениям с запаздывающим аргументом.
 [1] R. Schenkendorf, A. Kremling, M. Mangold. Optimal experimental design with the sigma point method. IET Systems Biology, 3:10-23, 2009.

[2] R. Schenkendorf, M. Mangold. Qualitative and quantitative optimal experimental design for parameter identifcation of a MAP kinase model. In: Preprints of the 18th IFAC World Congress, pp. 11666-11671, 2011.

[3] R. Schenkendorf, A. Kremling, M. Mangold. Influence of non-linearity to the optimal experimental design demonstrated by a biological system. Mathematical and Computer Modelling of Dynamical Systems, 18:427-438, 2012.

[4] R. Schenkendorf, M. Mangold. Optimal Experimental Design and Model Selection by a Sigma Point Approach. In: Proceedings MATHMOD 2009, Vienna, 2009.

[5] R. Schenkendorf, M. Mangold, U. Reichl. Parameter Identification Of Time-Delay Systems: A Flatness Based Approach. In: Proceedings MATHMOD 2012 Vienna, 2012.

Многокритериальная оптимизация химических производств
Ахмадиев  Ф.Г.

Казанский государственный архитектурно-строительный университет
кафедра прикладной математики

Оптимальное проектирование сложных технических и технологических объектов в основном сводится к решению задач многокритериальной оптимизации. В этой связи в лекции будет дан краткий обзор основных подходов решения многокритериальных задач оптимизации, их преимущества и недостатки и вычислительных проблем при их реализации.

Далее будут рассмотрены несколько примеров задач многокритериальной оптимизации для конкретных технологических процессов. При этом большое внимание будет уделено построению математических моделей объектов оптимизации.

Пример 1. Задача определения оптимального состава многокомпонентных смесей с учетом требований к свойствам смеси и стоимости затрат на ее приготовление.

Пример 2. Задача разделения зернистых материалов по размерам на многоярусных классификаторах при условии достижения максимальной производительности и степени разделения.

Пример 3. Задача оптимального проектирования узлов фильтровального оборудования при разделении двухфазных сред.

В заключение на  этих примерах будут показаны особенности математического моделирования этих процессов различными методами и решения задач оптимизации.

Методология интегрированного проектирования гибких химико-технологических процессов, аппаратов и систем управления

Островский Г.М., Дворецкий Д.С.*
*Тамбовский государственный технический университет,
Тамбов, Россия

Предлагаемая вниманию участникам школы лекция состоит из трех частей. 
В первой части лекции предпринята попытка научного обоснования методологии интегрированного синтеза (системы принципов, способов организации и построения теоретической и практической деятельности при интегрированном проектировании) и стратегии интегрированного проектирования промышленных энерго- и ресурсосберегающих гибких ХТП, оборудования и систем автоматического управления в условиях интервальной неопределенности физико-химических, технологических и экономических исходных данных. Излагается многоэтапная итерационная процедура решения задач интегрированного проектирования гибких автоматизированных ХТС малотоннажных химических производств, предусматривающая: выбор типа, расчет конструктивных параметров и режимных переменных аппаратурно-технологического оформления ХТС; выбор класса, структуры и расчет настроечных параметров системы автоматического управления (САУ); определение допустимой области изменения параметров сырья, технологических переменных и коэффициентов математической модели ХТС, в пределах которой обеспечивается оптимальное (в смысле безопасности, энерго- и ресурсосбережения и качества выпускаемой продукции) функционирование ХТС. 

Во второй части лекции излагаются методы и алгоритмы исследования системных связей и закономерностей функционирования и развития ХТС малотоннажных химических производств, ориентированные на совершенствование их аппаратурно-технологического оформления и использование особенностей нестационарных режимов с позиций энерго- и ресурсосбережения, экологической безопасности и надежности малотоннажных химических производств, построения и исследования областей работоспособности (анализа гибкости) ХТС в пространстве режимных (управляющих) переменных в зависимости от изменения внешних и внутренних неопределенных параметров.

В заключительной части лекции формулируются математические задачи аппаратурно-технологического оформления промышленных гибких автоматизированных ХТС малотоннажных химических производств  в зависимости от уровня доступной экспериментальной информации о ХТС во время эксплуатации химического производства и возможных средств управления в форме одно- и двухэтапных задач стохастической оптимизации с мягкими и смешанными ограничениями. Обсуждаются и рекомендуются методы и экономичные (в смысле скорости сходимости и быстродействия) алгоритмы решения задач аппаратурно-технологического оформления промышленных гибких автоматизированных ХТС синтеза азопигментов (непрерывного действия) и химикатов-добавок для полимерных материалов (периодического действия), формирующих предпосылки эффективного управления и автоматизации. 
Оптимизация химико-технологических процессов в условиях неопределенности
Островский Г.М.*, Лаптева Т.В.

*ГНЦ НИФХИ им. Л.Я. Карпова,
Москва, Россия
В лекции будут рассматриваться вопросы проектирования химико-технологических процессов (ХП) с учетом неопределенности в исходной информации при наличии вероятностных ограничений. Обычно для формализации задачи оптимального проектирования  ХП используется одна из следующих формулировок:

-  одноэтапная задача оптимизации с вероятностными ограничениями (ОЭЗОВ);

-  двухэтапная задача  оптимизации (ДЭЗО) с жесткими (безусловными) ограничениями (ДЭЗОЖ). 

Методы решения этих задач развиваются очень интенсивно. Methods of solving these problems have been developed extensively. Намного меньшее внимание уделяется формализации и решению ДЭЗО с вероятностными ограничениями [1]. 

При решении задач с вероятностными ограничениями основной проблемой становится вычисление многомерных интегралов для  определения матожидания целевой функции и вероятности удовлетворения ограничений.

Известные методы решения таких задач можно разделить на три группы:

-  методы, использующие гауссовы квадратурные формулы [2];

-  группа методов типа Монте-Карло [3]; 

-  методы, основанные на преобразовании вероятностных ограничений в детерминированные [4]. 

В лекции будет дана новая формулировка ДЭЗО с вероятностными ограничениями, а также будет рассмотрен подход к решению этой задачи, основанный на сведении вероятностных ограничений к детерминированному виду [5].

Лекционный материал будет проиллюстрирован примерами проектирования различных химико-технологических систем.
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[3] U. Diwekar and J. Kalagnanam.An efficient sampling technique for optimization under uncertainty.AIChE Journal, 43, 2, pp. 447.,1997.

[4] P. Li, H. Arellano-Garcia and G. Wozny.Chance constrained programming approach to process optimization under uncertainty. Computers and Chemical Engineering, 32, pp. 25-45, 2008
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Инструментальные средства управления динамическими системами

Рыжов Д.А.

Центр решений ООО «Иокогава Электрик СНГ», 
Россия
В лекции будут рассмотрены вопросы использования наиболее эффективных на сегодняшний день инструментов для управления особо важными динамическими системами искусственного происхождения – химико-технологическими системами. За последние десятилетия технологии управления и автоматизации химико-технологических процессов продвинулись далеко вперед, и современные средства контроля и управления отдельными процессами и целыми производствами практически не оставляют нерассмотренных аспектов финансово-производственной деятельности промышленных предприятий. 

Выделяют четыре основных уровня автоматизации предприятий: L1 – уровень полевого КИПиА, L2 – уровень управления технологическими процессами с помощью распределенных систем управления и программируемых логических контроллеров (АСУТП), L3 – уровень усовершенствованного управления технологическими процессами (АРС) и управления производством (MES), L4 – уровень управления предприятием (ERP). Каждый из перечисленных уровней управления в отдельности или их совокупность в зависимости от пространственно-временного масштаба объекта управления могут быть рассмотрены как инструменты управления сложными технико-динамическими системами. 

Для того, чтобы выдержать единую субъектно-объектную линию повествования, в лекции будут рассмотрены инструментарии управления, относящиеся непосредственно к контролю и координации работы химико-технологических процессов предприятий, а именно распределенные системы управления технологическими процессами, системы усовершенствованного управления технологическими процессами и системы тренинга оперативного технологического персонала на базе динамических математических моделей химико-технологических процессов.

Одним из мировых лидеров в производстве и внедрении озвученных выше инструментов управления химико-технологических систем является компания Yokogawa (Япония). Продукция данного производителя средств контроля и управления технологическими процессами представлена широким перечнем наименований на каждом уровне иерархии пирамиды автоматизации современного предприятия. В связи с этим, в лекции будут рассмотрены инструменты управления сложными технико-динамическими системами на базе продуктов автоматизации Yokogawa. Будут рассмотрены вопросы построения современных автоматизированных систем управления технологическими процессами на базе РСУ Centum, основы построения и принципы работы систем усовершенствованного управления на базе продуктов Yokogawa, вопросы разработки компьютерных тренажерных комплексов на базе универсальной моделирующей программы OmegaLand.

Методы и алгоритмы математического моделирования, оптимизации и управления  химическим процессом  при частичной неопределенности исходной информации

Холоднов В.А., Кулишенко Р.Ю.
Санкт-Петербургский государственный технологический институт (технический университет), кафедра системного анализа
Санкт-Петербург, Россия

В настоящее время достаточное внимание уделяется задачам моделирования и оптимизации в условиях неполноты или неточности исходной информации. В лекции будет рассмотрена задача моделирования химико-технологической системы (ХТС) для процесса синтеза  аммиака при учете неполноты исходной информации. В процессе моделирования необходимо представить блок-схему процесса в вербальном виде для того, чтобы определить неизвестные параметры, а также для проведения расчета схемы одновременно с оценкой значений этих параметров. Для  моделирования системы мы используем моделирующую программу Aspen Plus. 

Поскольку рассматриваемая ХТС предусматривает рекуперацию тепла и возврат непрореагировавших веществ, важно при решении задачи правильно определить  их соотношение при большом количестве обратных потоков,  а также, если необходимо, вручную задать значения параметров разрываемых потоков при декомпозиции ХТС.

Таблица 1. 

Оцениваемые параметры

	Описание параметра
	Название потока/блока 
	Критерий оценки

	Массовый расход  абсорбента (воды) перед смешением с 
рецикловым потоком
	H2O
	Содержание примесей в жидкости не более 100 ппм

	Массовый расход дистиллята
	DISTILL
	Удельный расход абсорбента в абсорбере ~ 13 кг/кг


Расчет ХТС проводился методом Бройдена, общее количество итераций 114, число разрываемых потоков 5.[image: image6.png]
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