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ВВЕДЕНИЕ
Промышленные процессы протекают в сложных химико-технологических системах (ХТС),  которые представляют собой совокупность аппаратов и машин, объединенных в единый производственный комплекс для выпуска продукции. 


Основной метод исследования ХТС - математическое моделирование, которое опирается на широкое применение компьютеров и лицензионных программных продуктов. Оно открыло перед исследователями большие возможности в разработке математических описаний и моделей химико-технологических процессов и их применения для расчета и оптимизации ХТС. 

Принципы и понятия математического моделирования в последнее время получили существенное развитие. Оно связано с интенсивным применением информационных технологий и вычислительной техники. Использование мощных программных комплексов  при расчете процессов и аппаратов химической технологии дает возможность значительно сократить время от исследования процесса до его внедрения в промышленность.

При модели​ровании ХТС наряду с моделями отдельных аппаратов используют модель всей системы. Необходимость этого обусловлена тем, что процессы, протекающие в отдельных аппаратах, влияют друг на друга. В силу этого рассмотрение  отдельно взятого аппарата без учета его связей с остальными аппаратами может привести к тому, что весь технологический процесс в целом будет протекать не в том режиме, который ожидал исследователь.

В  методических указаниях к лабораторной работе приводятся необходимые сведения по структурному анализу разомкнутых ХТС - одному из основных этапов  расчета и моделирования ХТС.
Методические указания к лабораторной работе состоят  из двух частей: первая часть теоретическая, вторая часть представляет собой задания  для выполнения  лабораторной работы.

В первой главе  даются основные понятия химико-технологических систем. 

Во второй и третьей  главах рассматриваются  вопросы структурного анализа  разомкнутых ХТС.

В четвертой главе предлагаются варианты лабораторных работ для структурного анализа  разомкнутых ХТС.

При использовании методических указаний целесообразно сначала обратиться к вводным материалам, которые содержатся в  главах 1-3, затем перейти к главе 4. 

Авторы приносят свою благодарность Э.В. Шепелевской за помощь в подготовке рукописи  методического пособия к печати.

1  ОПРЕДЕЛЕНИЕ ПОНЯТИЯ ХТС

Химико-технологическая система (ХТС) - совокупность физико-химических процессов и средств для их проведения с целью производства продукции заданного качества и в нужном количестве с соблюдением экологических норм и  норм надёжности. 
Как правило, ХТС состоит из подсистем (рисунок 1.1): 
подготовки сырья, химического превращения, выделения целевых продуктов.
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Рисунок 1.1 - Подсистемы ХТС

1.1 КЛАССИФИКАЦИЯ ХТС ПО СТРУКТУРЕ 
Хотя конкретные ХТС отличаются большой сложностью и разнообразием структур, практически все структуры могут быть сведены к небольшому числу типовых структур. Структура ХТС имеет большое значение не только для организации конкретного технологического процесса, но и для расчета, оптимизации и управления. 
Рассмотрим самые важные типовые структуры.

Последовательное соединение элементов - основной прием в химической технологии, так как оно соответствует многошаговому принципу переработки сырья в качественно различных элементах (рисунок 1.2). 
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Рисунок 1.2- Последовательное соединение элементов
Последовательное включение однотипных элементов (реакторов, теплообменников, тарелок колонны, ступеней компрессора) – это важный принцип для повышения выхода целевого продукта и  для уменьшения необратимых потерь в ходе процессов. 

Различные причины: отдельная подготовка потоков сырья для проведения химической реакции, мероприятия по повышению надежности работы системы или производительности установки, приводят к необходимости параллельного соединения подсистем и элементов (рисунок 1.3). 
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Рисунок 1.3- Параллельное  соединение элементов

В зависимости от процесса и специальных требований к нему параллельное соединение аппаратов может быть в начале, середине или конце системы. 

Иногда используют несколько параллельных путей. Параллельное соединение элементов широко применяют для повышения гибкости системы.

Структуру с байпасами (рисунок 1.4) широко используют не только для повышения гибкости ХТС, но и в системах переработки с последующим смешением, где для обеспечения заданного состава и качества продукта необходимо переработать (очистить, разделить и т. П.) не весь поток, а лишь его часть. 

Потоки смешиваются в таком соотношении, чтобы получился продукт заданного качества. 
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Рисунок 1.4- Байпасирование
Обратная ( рециклическая) технологическая связь. Современные ХТС характеризуются большим числом обратных (рециркулирующих) потоков. Это обусловлено стремлением более полно использовать сырье путем рециркуляции, не превращенной его доли: теплоты или холода технологических потоков в системе для подогрева холодных или охлаждения горячих потоков, т. Е. для создания безотходных энергозамкнутых ХТС.

Например, при синтезе аммиака (рисунок 1.5) для поддержания высокой скорости  реакции процесс проводят только до 20%-ной степени превращения, отделяют продукт от реакционной смеси и  возвращают ее в цикл на смешение со свежей азотоводородной смесью. Определенная доля циркулирующего газа выводится из цикла для поддержания допустимого количества инертных веществ. 

Разомкнутой ХТС (с точки зрения моделирования) будем  называть систему, не имеющую обратных связей. Технологическая топология разомкнутых ХТС характеризуется наличием различных комбинаций последовательных, параллельных и последовательно-обводных (байпасных) технологических связей между элементами схемы. 
В разомкнутых ХТС технологические потоки всех химических компонентов проходят через любой элемент системы лишь один раз. 


Вычислительной последовательностью разомкнутой схемы (ВПРС) называют такую последовательность номеров её элементов, которая показывает, в каком порядке эти элементы должны быть рассчитаны. 
Очевидно, каждый элемент, входящий в схему, может быть рассчитан только тогда, когда известны параметры всех его входных потоков, т.е. должны быть рассчитаны все элементы, откуда подаются потоки в данный элемент. 
Поэтому ВПРС должны обладать следующим свойством: если в ВПРС стоит номер некоторого аппарата, то номера всех аппаратов, потоки из которых поступают в этот аппарат, должны стоять в этой последовательности раньше. 
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Рисунок 1.5 – Принципиальная схема ХТС синтеза аммиака

2 СТРУКТУРНЫЙ АНАЛИЗ ХТС. 
ПРЕДСТАВЛЕНИЕ   СТРУКТУРЫ ХТС В ВИДЕ   ГРАФА

Структуру ХТС обычно рассматривают в терминах теории графов: ХТС представляют в виде ориентированного графа, вершины которого соответствуют аппаратам, а дуги потокам (рисунок 2.1). 
Последовательность сцепленных дуг, позволяющая пройти из одной вершины в другую, называется путём. Так, на рассматриваемом графе путём из вершины 1 в вершину 4 будет последовательность дуг 1-2, 2-3, 3-4. Путь также можно изобразить последовательностью вершин, которая их содержит, например, путь 1, 2, 3, 4, 3 или путь 1, 2, 3, 4, 5. 
Длиной пути называется число дуг на пути. Например, путь из вершины 1 в вершину 7 имеет длину, равную 6.
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Рисунок 2.1 –Ориентированный граф

Путь, начальная и конечная  вершина которого совпадает, причем каждая вершина, за исключением начальной, проходится один раз, называется контуром. В рассматриваемом графе можно выделить следующие контуры: (2, 3, 4, 2), (3, 4,5,6, 3).


Контуры графа, имеющие хотя бы одну общую вершину, называются связанными. Система связанных контуров графа образует комплекс. Для любых двух вершин, входящих в комплекс, существует соединяющий их путь. Так, контуры (2, 3, 4, 2) и (3, 4,5,6, 3) являются связанными, так как они имеют, по крайней мере, одну общую вершину, например, вершину 3 (или вершину 4), поэтому вершины 2, 3, 4,5,6 образуют комплекс. Легко убедиться, что для любых двух вершин этого комплекса существует соединяющий их путь. Например, возьмем две вершины 2 и 4. Из вершины 2 в вершину 4 ведёт путь 2-3, 3-4, а из вершины 4 в вершину 2 -  путь 4-2. Комплекс соответствует элементам, которые могут быть рассчитаны только совместно.
2.1 СПОСОБЫ ПРЕДСТАВЛЕНИЯ СТРУКТУРЫ ХТС

Каждой ХТС можно поставить в соответствие потоковый граф, соответствующий рассматриваемой системе. Потоковые графы строят для установившегося технологического режима ХТС. Потоковый граф с множеством вершин, образованным совокупностью элементов, источников и стоков ХТС, и с множеством ориентированных дуг, элементы которого соответствуют  потокам. Для удобства представления о полной структуре ХТС введём в граф вершину 0 (рисунок 2.2). Будем считать, что эта вершина соответствует 
Материальным и/или энергетическим источникам и стокам.
[image: image7.png]



Рисунок 2.2  - Граф с нулевой вершиной

Структуру графа, содержащего N вершин, можно представить в виде квадратной матрицы связей A, имеющей N+1 строк и N+1 столбцов.
Элементы матрицы связей А определяются следующим образом:
	             а(I, J)  =
	
[image: image8.wmf]{


	1, если существует дуга I, J

	
	
	0, если не существует дуга I, J и, если I=J,


 где


I = 1, 2, …, N+1,   

J = 1, 2,  …, N+1,
 
N –  число элементов в ХТС.

Для представленной на рисунке 2.2  ХТС, матрица связей имеет вид:
	Номера вершин
	0
	1
	2
	3
	4

	0
	0
	1
	1
	0
	0

	1
	0
	0
	1
	0
	0

	2
	0
	0
	0
	1
	0

	3
	1
	0
	1
	0
	1

	4
	1
	1
	0
	0
	0


Существует способ представления структуры графа в виде двух таблиц связей. При этом в левом столбце этих таблиц указаны номера вершин графа, а в правом, в таблице В, указываются номера вершин, куда поступает соответствующий поток. В правом столбце  в таблице С указываются номера вершин, из которых поступают в данную вершину соответствующие потоки. Для рассматриваемого примера имеем:
	В-таблица связей
	
	С-таблица связей

	0
	1,2
	
	0
	3, 4

	1
	2
	
	1
	0, 4

	2
	3
	
	2
	0, 1, 3

	3
	0, 2, 4
	
	3
	2

	4
	0, 1
	
	4
	3


3 ПОНЯТИЕ О РАСЧЁТЕ СТАТИЧЕСКИХ РЕЖИМОВ 


РАЗОМКНУТЫХ ХТС

Для представленной на рисунке 3.1 ХТС надо проанализировать статический режим работы.
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Рисунок 3.1- Блок-схема  разомкнутой ХТС

При этом задано следующее:

· Топология – 4 аппарата химической технологии с известным математическим описанием в виде функциональных зависимостей:
Таблица 3.1 - Математическое описание ХТС, представленной на рисунке 3.1 
	№ 
элемента
	Уравнение математического описания
	Выходные 
переменные

	1
	x1=F1(v1, u1) ,  x2=F2(v1, u1)
	x1, x2

	2
	x4=F3(x2, x3)  ,   y1=F4(x2, x3)
	x4, y1

	3
	x3=F5(v2, x1)  ,  x5=F6(v2, x1)
	x3, x5

	4
	y2=F7(x4, x5, u2)
	y2


· Параметры потоков ХТС:
V –  вектор параметров входных потоков  

V= (v1, v2);

X – вектор параметров промежуточных потоков 

X= (x1, x2, x3, x4, x5);
Y – вектор параметров выходных потоков  

Y= (y1, y2).

· Управление ХТС:
U –  вектор управляющих воздействий
U= (u1, u2).
Задача анализа ХТС заключается в вычислении значений следующих переменных:  X=(x1, x2, x3, x4, x5), Y= (y1, y2).

Структуру уравнений математического описания представим в виде таблицы 3.2, где строки будут соответствовать номеру уравнения, а столбцы – переменным, входящим в эти уравнения. Факт принадлежности переменной уравнению отметим 1,если переменная не входит в уравнение, то ставится 0 (0 в таблице не записаны). Так как значения переменных v1, u1 нам заданы, то уравнение (1) можно решить относительно величины x1. Этот факт отметим так: (F1, x1). 
Таким образом, первым решается уравнение (1) и определяется первая переменная x1. 
Поскольку теперь нам значение этой переменной известно, а уравнение (1) не содержит других переменных, то можно исключить из рассмотрения 1 столбец и 1 строку рассматриваемой таблицы 3.2.

Таблица 3.2 - Структура уравнений математического описания

	Уравнения
	Неизвестные

	
	x1
	x2
	x3
	x4
	x5
	y1
	y2

	F1
	1
	
	
	
	
	
	

	F2
	
	1
	
	
	
	
	

	F3
	
	1
	1
	1
	
	
	

	F4
	
	1
	1
	
	
	1
	

	F5
	1
	
	1
	
	
	
	

	F6
	1
	
	
	
	1
	
	

	F7
	
	
	
	1
	1
	
	1


Мысленно удалив эту строку и этот столбец, продолжаем аналогичные рассуждения дальше. 
Таблица 3.3 -  Преобразованная структура уравнений математического 
           описания

	Уравнения
	Неизвестные

	
	x2
	x3
	x4
	x5
	y1
	y2

	F2
	1
	
	
	
	
	

	F3
	1
	1
	1
	
	
	

	F4
	1
	1
	
	
	1
	

	F5
	
	1
	
	
	
	

	F6
	
	
	
	1
	
	

	F7
	
	
	1
	1
	
	1


Переменная x2 содержится в уравнении (2) и может быть определена решением этого уравнения. Таким образом, вторым решается уравнение (2), отметим это: (F2, x2). Вычеркивая соответствующие строки и столбцы, продолжаем аналогичные действия дальше, определяя порядок решения уравнений математического описания ХТС и порядок определения переменных  в виде: (F1, x1),  (F2, x2), (F5, x3), (F3, x4), (F4, y1), (F6, x5), F7, y2). С учётом выходных переменных для каждого элемента можно указать последовательность вычисления элементов этой ХТС  в следующем виде: 1, 3, 2, 4.
Эта последняя последовательность называется вычислительной последовательностью элементов данной разомкнутой ХТС - (ВПРС).

3.1  АЛГОРИТМ НАХОЖДЕНИЯ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОЙ 

ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТИ  РАЗОМКНУТОЙ СИСТЕМЫ

Основная задача – определить порядок расчёта элементов ХТС. Рассмотрим решение этой задачи с помощью алгоритма, основанного на представлении структуры ХТС с помощью В-таблицы связей.

В основе алгоритма нахождения вычислительной последовательности разомкнутой системы (ВПРС) лежит следующее правило: элемент может быть включен в состав ВПРС, если известны все входящие в него потоки. Рассмотрим алгоритм определения ВПРС с использованием  таблицы связей.

В основе алгоритма лежат следующие правила:

1. Отыскивается I-я строка таблицы связей, для которой все  элементы равны 0.
2. Номер этой строки заносится в ВПРС.
3. Уменьшается на единицу число неизвестных входов для элементов, в которые поступает поток из I-ого элемента.
4. Если число элементов, включённых в ВПРС, равно N, то работа заканчивается, иначе операции продолжаются с п.1.


В результате работы алгоритма получаем множество вершин, образующих ВПРС.
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Рисунок 3.2 -Граф ХТС

В таблице 3.4  представлена последовательность преобразования  таблицы связей в соответствии с рассматриваемым алгоритмом определения ВПРС для  графа ХТС, изображенного на рисунке 3.2.
Таблица 3.4 - Последовательность преобразования таблицы связей при определении ВПРС
	Вершина графа
	Вершины, из которых 

поступают потоки

 в элемент
	Число неизвестных входов в элемент
на k-ом шаге работы алгоритма

	
	
	0
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	1
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	2
	5
	1
	1
	1
	0
	0
	0
	0
	0

	3
	2
	1
	1
	1
	1
	0
	0
	0
	0

	4
	0, 1
	1
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	5
	4
	1
	1
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	6
	5, 8
	2
	2
	2
	1
	1
	1
	0
	0

	7
	3, 6
	2
	2
	2
	2
	2
	1
	1
	0

	8
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0


Последовательность преобразования можно осуществлять с помощью электронной таблицы EXCEL.Для удобства из матрицы смежности целесообразно убрать 0 элемент, так как он характеризует внешние, а не внутренние  связи ХТС.
	Этап 1.Заполнение матрицы смежности  нулевыми элементами

	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	1
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	2
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	3
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	4
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	5
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	6
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	7
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	8
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0


	
	Этап 2. Заполнение матрицы  смежности элементами связей

	
	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	
	1
	0
	0
	0
	1
	0
	0
	0
	0

	
	2
	0
	0
	1
	0
	0
	0
	0
	0

	
	3
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	4
	0
	0
	0
	0
	1
	0
	0
	0

	
	5
	0
	1
	0
	0
	0
	1
	0
	0

	
	6
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	
	8
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	0
	1
	1
	1
	1
	2
	2
	0


Занесение номера элемента 1 в ВПРС:    ВПРС (1.
Удаление 1-й строки и 1-го столбца из матрицы 
	
	Этап 3. Результат удаления 1 строки и 1 столбца

	
	
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	
	2
	0
	1
	0
	0
	0
	0
	0

	
	3
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	4
	0
	0
	0
	1
	0
	0
	0

	
	5
	1
	0
	0
	0
	1
	0
	0

	
	6
	0
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	
	8
	0
	0
	0
	0
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	1
	1
	0
	1
	2
	2
	0


Занесение номера элемента 4 в ВПРС:  ВПРС  (1,4.
Удаление 4-ой строки и 4-го столбца из матрицы 
	
	Этап 4. Результат удаления 4 строки и 4 столбца

	
	
	2
	3
	5
	6
	7
	8

	
	2
	0
	1
	0
	0
	0
	0

	
	3
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	5
	1
	0
	0
	1
	0
	0

	
	6
	0
	0
	0
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	
	8
	0
	0
	0
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	1
	1
	0
	2
	2
	0


Занесение номера элемента 5 в ВПРС:  ВПРС  (1,4,5.
Удаление 5-ой строки и 5-го столбца из матрицы 

	
	Этап 5. Результат удаления 5 строки и 5 столбца

	
	
	2
	3
	6
	7
	8

	
	2
	0
	1
	0
	0
	0

	
	3
	0
	0
	0
	1
	0

	
	6
	0
	0
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0
	0
	0

	
	8
	0
	0
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	0
	1
	1
	2
	0


Занесение номера элемента 2 в ВПРС:  ВПРС  (1,4,5,2.
Удаление 2-ой строки и 2-го столбца из матрицы 

	
	Этап 6. Результат удаления 2 строки и 2 столбца

	
	
	3
	6
	7
	8

	
	3
	0
	0
	1
	0

	
	6
	0
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0
	0

	
	8
	0
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	0
	1
	2
	0


Занесение номера элемента 3 в ВПРС:  ВПРС (1,4,5,2,3.
Удаление 3-ей строки и 3-го столбца из матрицы 
	
	Этап 7. Результат удаления 2 строки и 2 столбца

	
	
	6
	7
	8

	
	6
	0
	1
	0

	
	7
	0
	0
	0

	
	8
	1
	0
	0

	Сумма по столбцам
	1
	1
	0


Занесение номера элемента 8 в ВПРС: ВПРС (1,4,5,2,3,8.
Удаление 8-ой строки и 8-го столбца из матрицы 

	
	Этап 8. Результат удаления 2 строки и 2 столбца

	
	
	6
	7

	
	6
	0
	1

	
	7
	0
	0

	Сумма по столбцам
	0
	1


Занесение номера элемента 6 в ВПРС: ВПРС (1,4,5,2,3,8,6.
Удаление 6-ой строки и 6-го столбца из матрицы 
	
	Этап 9. Результат удаления 6 строки и 6 столбца

	
	
	7

	
	7
	0

	Сумма по столбцам
	0


Занесение номера элемента 7 в ВПРС: ВПРС (1,4,5,2,3,8,6,7)

Удаление 7 строки и 7  столбца из матрицы. 

В результате ВПРС имеет вид: ВПРС (1,4,5,2,3,8,6,7).

Этапы 1-9 могут быть легко выполнены в электронной таблице EXCEL.
  4 ЛАБОРАТОРНАЯ РАБОТА №1 

СТРУКТУРНЫЙ АНАЛИЗ РАЗОМКНУТЫХ
 ХИМИКО-ТЕХНОЛОГИЧЕСКИХ СИСТЕМ
Для предложенных  ниже вариантов заданий определить вычислительную последовательность расчета ХТС.
Порядок выполнения работы
В соответствии с индивидуальным заданием    необходимо  определить вычислительную последовательность расчета ХТС с использованием электронной таблицы EXCEL.

Содержание отчета
Отчет по лабораторной работе должен содержать:
1. Постановку задачи.
2.Вычислительную последовательность расчета ХТС.
3. Анализ полученных результатов.
Контрольные вопросы
1. Каким требованиям должна удовлетворять вычисли​тельная последовательность разомкнутой схемы?
2. Что называется графом, ориентированным графом?
3. Как строится граф, соответствующий технологической схеме?
4. Что характеризуют столбцы матрицы смежности?
5. Что характеризуют строки матрицы смежности?
6. Как строится список смежности?
4.1 ВАРИАНТЫ ИНДИВИДУАЛЬНЫХ ЗАДАНИЙ К ЛАБОРАТОРНОЙ РАБОТЕ №1
Вариант 1
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Вариант 2
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Вариант 3
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Вариант 4
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Вариант 5
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Вариант 6
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Таблица 4.1 – Варианты 7-12 заданий для лабораторной работы №1 в виде списка связей 

	ВАРИАНТЫ ЗАДАНИЙ

	7
	8
	9
	10
	11
	12

	1
	2
	1
	2
	1
	2,6
	1
	2,5
	1
	2
	1
	2,3

	2
	4
	2
	3,4
	2
	3
	2
	3
	2
	3,4
	2
	3

	3
	7
	3
	4,7
	3
	4
	3
	4,6
	3
	4,7
	3
	7

	4
	0
	4
	0
	4
	0
	4
	5
	4
	0
	4
	8

	5
	1,9,6
	5
	1,6,9
	5
	9,10
	5
	6
	5
	1,6,9
	5
	1,2,6

	6
	3,10
	6
	11
	6
	2,7
	6
	0
	6
	11
	6
	2,7

	7
	8,11
	7
	12
	7
	3,8,11
	7
	2,8,10
	7
	12
	7
	4,11

	8
	4
	8
	4
	8
	0
	8
	3,9
	8
	4
	8
	0

	9
	10
	9
	10
	9
	6
	9
	5
	9
	10
	9
	5,10,11

	10
	7,11
	10
	6,8
	10
	6,11
	10
	11
	10
	6,8
	10
	11,12

	11
	12
	11
	7,12
	11
	0
	11
	0
	11
	7,12
	11
	0

	12
	0
	12
	0
	12
	11
	12
	11
	12
	0
	12
	8



В левом столбце таблицы 4.1 для каждого задания указаны номера вершин графа, а в правом, указываются номера вершин, куда поступает соответствующий поток.
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