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Tiivistelma

Prosessiteollisuudessa tarked edellytys kilpailukyvylle on valmistettujen tuotteiden tasainen laatu.
Sen vuoksi tuotelaatua kuvaavaa tietoa on oltava jatkuvasti saatavilla, jotta prosesseja voidaan
ohjata optimaalisesti ylitason sididtimien avulla. Tadmia diplomityé kasittelee reaaliaikaista
laskentaohjelmistoa, joka on tarkoitettu monituotetislauksen sdatoon, operointiin ja
reaaliaikaiseen optimointiin vaadittavien laskentojen suoritukseen. Tyon tavoitteena on laatia
laskentaohjelmistolle uudistettu arkkitehtuuri, joka mahdollistaa helpomman ja nopeamman
laskentojen konfiguroinnin sekd yleistid reaaliaikaiset laskennat erilaisille, toisistaan
huomattavan paljon eroaville 6ljy- ja petrokemian teollisuuden monituotekolonneille.

Kirjallisuusosassa tarkasteltiin monituotetislauksen ilmiGitd sekid yleisten, reaaliaikaisesti
madaritettavien laskennallisten suureiden ennustamiseen liittyvid sovelluksia. Sen lisdksi esiteltiin
ja arvioitiin kaupallisia, tislauskolonnien laskennallisten suureiden ennustamiseen soveltuvia soft
sensor -ohjelmistoja. Kokeellisessa osassa laskentaohjelmistolle suunniteltiin ja toteutettiin
uudistettu ohjelmistoarkkitehtuuri sisidltden monituotekolonnia mallintavan kirjaston, graafisen
konfigurointityokalun seka uudistetun sovelluksen reaaliaikaisten laskentojen suorittamiseen.
Lisaksi laskennan algoritmeja uudistettiin siten, ettd laskenta on yleistetty oljynjalostus- ja
petrokemian teollisuuden monituotekolonneille kolonnin rakenteesta, instrumentaatiosta ja
lahtotiedoista riippumatta.

Uudistetun ratkaisun toiminta testattiin kaupallisia prosessisimulaattoreita ja herkkyysanalyysia
hyodyntiden. Laskennan konfiguroinnin todettiin olevan helpompaa, nopeampaa ja suoritettavissa
lahdekoodia muokkaamatta monimutkaisillekin monituotekolonneille. Ratkaisu todettiin myos
edellista vikasietoisemmaksi, operaattorille informatiivisemmaksi sekd yhteensopivammaksi
modernien automaatio- ja informaatioteknisten jarjestelmien kanssa.
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1 Johdanto

1.1 Tyon tausta

Prosessiteollisuudessa tarkea edellytys kilpailukyvylle on valmistettujen tuotteiden
tasainen laatu. Sen vuoksi tuotelaatua kuvaavaa tietoa on oltava jatkuvasti
saatavilla, jotta prosesseja voidaan ohjata optimaalisesti ylatason saatimien avulla.
Tislausprosesseissa kolonnista saatavien tuotteiden laatua kuvaavat suureet
voidaan tyypillisesti maarittdaa siihen tarkoitetun on-line -analysaattorin avulla.
Jokaiseen kolonnin tuotevirtaan ei aina kuitenkaan ole mahdollista asentaa
analysaattoria laitteiden korkean hinnan ja hankalan huollettavuuden takia. Lisaksi
analysaattorin mittausvali saattaa mitattavasta tuotevirrasta riippuen olla
esimerkiksi yhden tunnin luokkaa, mista johtuen pelkan analysaattorimittauksen
avulla ei saada hyvaksyttdvaa saatotulosta. Naissa tapauksissa ainoa keino
pitoisuuksien reaaliaikaiseen maarittamiseen on niiden ennustaminen niin

kutsuttujen soft sensorien avulla.

Neste Jacobs Oy:lla on kehitetty NAPCON Indicator -ohjelmisto, jonka avulla voidaan
raataloimalla kehittda erilaisia reaaliaikaisia laskentoja prosessien operoinnin ja
saadon tehostamiseksi. Eras NAPCON Indicatorin sovellus on
monituotetislausprosessit,  joille ohjelmisto laskee prosessimittausten,
laboratorioanalyysien sekd konfigurointivaiheessa raataloityjen tietojen perusteella
kolonnin sdaadon ja operoinnin kannalta oleellisia tietoja, kuten kolonnin sisdisia
virtauksia, tulvimisprosentteja, leikkauspisteitd ja optimaalisen energiakdyton
kiehutuksessa. Ndiden lasketut arvot perustuvat pddosin kolonnin stationaaritilan
taseisiin ja aiemmassa kemian tekniikan tutkimuksessa hyviksi todettuihin
empiirisiin  korrelaatioihin. Taselaskelmat riippuvat suuresti kolonnikohtaisista
ominaisuuksista, kuten syottovirtauksista, sivu-ulosotoista, lauhdutuksista seka
saatavilla olevasta instrumentoinnista ja lahtotiedoista, mistd johtuen NAPCON
Indicatorin  nykyinen ohjelmisto- ja laskenta-arkkitehtuuri vaatii runsaasti

algoritmien ja ldahdekoodin muokkausta konfigurointi- ja kdyttoonottovaiheessa.



Konfigurointi vaatii siten erikoisosaamista tislauksen fysikaalisista ja kemiallisista

ilmidista, mika rajoittaa sen kayttéénottoa.

1.2 Tyon tavoitteet

Tyon tavoitteena on laatia NAPCON Indicator -jarjestelmalle uudistettu laskenta- ja

ohjelmistoarkkitehtuuri. Uudelta arkkitehtuurilta vaadittavat ominaisuudet ovat:

1) Laskennan  konfigurointi  erilaisille  monituotetislauskolonneille  on
huomattavasti vaivattomampaa, kuin nykyisessa ratkaisussa.

2) Laskentamenettelyt on yleistetty erilaisille monituotekolonneille siten, etta
konfigurointi vaatii mahdollisimman vahan lahdekoodin muokkausta.

3) Konfigurointi ei vaadi erikoisosaamista tislauksen fysikaalisista ja
kemiallisista ilmidista.

4) Ohjelmisto toimii ei-ideaalisessa teollisuusymparistossd, joten sen on oltava
vikasietoinen. Esimerkiksi puuttuvat tai fysikaalisesti mahdottomat

mittausarvot eivat vaadi normaalia tuotantoa hairitsevia toimenpiteita.

Tehdyt ratkaisut perustetaan ohjelmistosuunnittelun hyviksi todettuihin
kaytantoihin, monituotetislauksen ilmidoymmarrykseen sekda muiden vastaavien

teollisuussovellusten ja ohjelmistojen ratkaisuihin.

1.3 Tyon rakenne

Kirjallisuusosassa tarkastellaan monituotetislauksen laskennan ja sdadon teoriaa
(luku 2), kartoitetaan tuotelaatujen laskentaan, estimointiin ja saatoon liittyvia
tutkimuksia ja teollisia sovelluksia (luku 3) sekd esitellddan monituotekolonnien

laskentaan ja tuotelaatujen estimointiin soveltuvia kaupallisia ohjelmistoja (luku 4).

Kokeellisessa osassa esitelladn NAPCON Indicator -jarjestelmdn nykyinen
arkkitehtuuri  ja algoritmit sekd madritetddn jarjestelman tarkeimmat
parannuskohteet (luku 5). Luvussa 6 esitellddn parannuskohteiden perusteella
suunnitellut jarjestelmaarkkitehtuuri, tarkeimmat ohjelmistot ja kirjastot seka

uudistetun jarjestelman algoritmit. Erityisesti keskitytdadan luomaan sovellukselle



robusti, vikasietoinen arkkitehtuuri, joka mahdollistaa erilaisten 6ljynjalostus- ja
petrokemian teollisuuden monituotekolonnien vaivattoman konfiguroinnin ilman
merkittavaa erikoistietamysta tislauksen ilmidista. Uudistetun laskentasovelluksen
toiminta testataan luvussa 7 ohjelmiston toiminta-alueen &aarirajoilla ja laskennan
tuloksia verrataan Neste Jacobs Oy:n kehittdaman tarkan dynaamisen simulaattorin
avulla laskettuihin testiprosessin laskentatuloksiin. Lisaksi luvussa 9 syntetisoidaan
ohjelmistolle jatkotutkimusehdotuksia seka kirjallisen, ettd kokeellisen osan

perusteella.

1.4 Tyon rajaus

NAPCON Indicatorin sovelluskohteena ovat oljynjalostus- ja petrokemian
teollisuuden monituotetislauskolonnit. Jarjestelman, ohjelmistojen ja algoritmien
uudistuksissa otetaan siten huomioon tislauskolonnit, joissa tislattavat aineet ovat
erilaisia hiilivetyseoksia ja kolonnissa on tuotevirtoja kolme tai enemman (tisle ja

pohjatuote mukaan lukien).

Tyossa esitelldadan monituotetislauksen keskeisimmat ilmiot, mutta ei oteta kantaa
NAPCON Indicatorissa kaytettdvien menetelmien ja algoritmien fysikaaliseen
tarkkuuteen. Tyon tavoitteiden kannalta laskenta-algoritmien tarkkuuden arviointia
ja uudelleensuunnittelua ei siis vaadita, ellei uudelleensuunnittelun tuloksena

ohjelmiston konfigurointi helpotu oleellisesti tai ohjelmiston vikasietoisuus parane.

Kaikki tyon aikana ilmenneet, mutta tydssa toteutumattomat NAPCON Indicatorin
parannuskohteet kartoitetaan jatkotutkimusehdotuksiksi, jotka on esitelty luvussa

9.



KIRJALLISUUSOSA

Kirjallisuusosassa tarkastellaan luvussa 2 oljynjalostus- ja petrokemian teollisuuden
monituotetislauksen ilmidita. Erityisesti tarkastellaan ilmidita, jotka liittyvat yleisiin,
reaaliaikaisesti madritettaviin laskennallisiin suureisiin ja niiden ennustamiseen
monituotekolonnien operointidatasta. Luvussa 3 kasitelldan tislauskolonnin
tuotelaatujen estimointia, estimoinnin merkitystd kolonnin s3daadén kannalta,
menetelmia seka niiden sovelluksia kolonnin tilan seurantaan, operointiin, saatoon
ja optimointiin. Luvussa 4 esitelladan ja arvioidaan kaupallisia, tislauskolonnien
laskennallisten suureiden ennustamiseen soveltuvia soft sensor -ohjelmistoja.
Kirjallisuusosan tavoitteena on esitelld reaaliaikaisten, fysikaalis-kemiallisiin
malleihin perustuvien laskentojen toteutukselle tarvittava ilmidymmarrys seka
kartoittaa hyviksi todettuja menetelmia, algoritmeja ja ohjelmistopaketteja

teollisuussovellusten perusteella.



2 Monituotetislauksen teoria

2.1 Yleista

Teollisissa tislausprosesseissa on yleista, ettd kolonnin sy6tté koostuu suuremmasta
maarasta, kuin kahdesta kemiallisesta komponentista. Esimerkiksi raakadljy koostuu
suurimmaksi osaksi lukuisista erilaisista hiilivedyista ja heteroatomisista orgaanisista
yhdisteista (Roussel & Boulet, 1995). Monista kemiallisista komponenteista
koostuvan seoksen komponenttien erottamista toisistaan tislaamalla kutsutaan
monikomponenttitislaukseksi. Erdas monikomponenttitislauksen toteutustapa on
monituotetislaus, missd usean komponentin seos erotetaan yhdessd kolonnissa
useiksi  tuotevirroiksi. Monituotetislaus on siten olennainen operaatio
kemianteollisuudessa ja sen vuoksi otettava bindaritislauksen ohella huomioon on-

line -kolonnilaskentasovelluksessa.

2.2 Monituotekolonnien konfiguraatiot

Monituotekolonnin  rakenne on  konventionaalista  binaaritislauskolonnia
monimutkaisempi  ja my6s  vaihtelee enemman sovelluskohtaisesti.
Esimerkkirakenne monituotekolonnista on esitetty . Esimerkkikolonnissa
syottovirtaus erotetaan viideksi tuotevirraksi ja ylimenokaasuvirraksi. Sivu-
ulosottojen yhteydessd voidaan nestevirtauksesta stripata kevyet, nesteeseen
absorboituneet komponentit hdyryvirtaan. Hoyrya voidaan lisdksi syottaa kolonnin
pohjalta, kuten esimerkkikolonnissa. HOyrystrippaus laskee stripattujen kevyiden
komponenttien osapaineita kaasufaasissa, jolloin kevyista komponenteista saadaan
suurempi osa talteen (Shinskey, 1977). Lauhdutuskierrot sivu-ulosottojen
yhteydessa vahentavat huipun lauhdutusenergian tarvetta, lisddvat nestevirtausta

niiden alapuolella ja lisdksi vaikuttavat sivu-ulosottovirtausten pitoisuuksiin.



o s :

A y >
C5 (:5 Ylimenokaasut

‘—.-L Tisle

» |+ Strippaushoyry

Lauhdutuskiert T‘—' Sivu-ulosotto
auhdutuskie o@ 5

»] | Strippaushoyry

Lauhdutuskier‘to@ L» Sivu-ulosotto

L 4

Strippaushoyry

Syotto ﬂ;b Sivu-ulosotto

Hoyry

Pohjatuote

L

Kuva 1. Esimerkki monituotekolonnin rakenteesta. Kolonnin syéttovirta erotetaan viideksi eri
tuotteeksi.

Monituotekolonnin  reaaliaikaisessa  laskennassa on  kolonnien  suuren
vaihtelevuuden vuoksi huomioitava kolonnien rakenteelliset erot. Edelld
mainittujen  rakenneseikkojen lisdksi on  huomioitava, ettda erilaiset
lampointegraatiot ja kierrdtysvirrat ovat suunnittelussa mahdollisia. Esimerkiksi
spesifikaatiot tdyttamaton tuotevirta voidaan syottda kolonniin takaisin, jolloin
kyseistd virtaa on kasiteltdvd myos erillisend syottond. Lampointegraatiot ovat
mahdollisia sekd useiden prosessien kesken, ettd yksittdisen kolonnin virtausten
valilla. Esimerkki kolonnin sisdisestd lampointegraatiosta on raakadljyn
tislauskolonni, jossa kolonnin sy6ttéd lammitetddan saman kolonnin huipun

lauhduttimella, kiertopalautusvirroilla seka erillisella uunilla.



2.3 Monituotekolonnin laskennat

Monituotekolonnin operaattorille ja kolonnin ylatason saatimille on tarkeda saada
reaaliaikaista tietoa suorien prosessimittausten lisaksi useista ei-mitattavissa
olevista suureista. Yleisia operoinnin kannalta tarkeitd suureita ovat muuttuvat
aineominaisuudet, kolonnin sisdiset virtaukset seka tuotelaatua, hairittilanteita ja

operoinnin optimaalisuutta kuvaavat suureet.

2.3.1 Pseudokomponentit ja tislauskayrat

Syo6ton tai tuotevirtojen koostuessa useasta kemiallisesta komponentista tislauksen
laskentaa ei useimmiten kannata suorittaa kullekin kemialliselle komponentille
erikseen. Taman sijaan madaritetdan niin kutsutut pseudokomponentit, eli useiden
komponenttien seokset, jotka erotetaan toisistaan tuotevirroiksi.
Pseudokomponentteihin perustuva laskenta voidaan siten kasitelld kuten

binaaritislauksen teoriassa, eli niin kutsuttuna pseudobinaarisena tislauksena.

TBP (engl. True Boiling Point) -tislauskayrat kuvaavat monikomponenttiseoksen
kiehumispistetta standardiolosuhteissa haihdutetun tilavuusprosentin funktiona.
Monikomponenttiseoksen TBP-kdyra voidaan approksimatiivisesti maarittaa
mittaamalla laboratoriossa tai on-line -analysaattorilla seoksen lampdtila eri
tilavuusosuuksien pisteissa. TBP-kdayran merkitys monituotekolonnin laskennoissa
on hyvin keskeinen, silla monet kemian tekniikan tutkimuksessa kehitetyt
hiilivetyseosten aineominaisuuskorrelaatiot perustuvat seoksen TBP-kdyran
pisteisiin. Lisdksi TBP-kayralla tai siitd lasketuilla suureilla (kuten leikkauspisteilld)
voidaan kuvata hiilivetyseostuotteen laatua. on luonnosteltu 10:sta, keskenaan
saman tilavuusosuuden kattavasta pseudokomponentista koostuvan seoksen TBP-

tislauskayra.
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Kuva 2. TBP-tislauskdayrda 10 pseudokomponentin seokselle. Komponentti 1 on kevyin
pseudokomponentti, 10 raskain.

katkoviivat kuvastavat pseudokomponenttien valisia rajoja. Esimerkiksi katkoviiva
pseudokomponenttien 1 ja 2 vilillda merkitsee, ettd komponentti 1 on kokonaan

haihdutettu ja komponentista 2 ei yhtaan.

Muita monikomponenttisia hiilivetyseoksia kuvaavia tislauskayrida ovat esimerkiksi
ASTM (engl. American Society of Testing and Materials) -kdyra sekda EFV (engl.

Equilibrium Flash Vaporization) -kayra.

2.3.2 Hiilivetyseosten perusominaisuudet

Reaaliaikaisessa kolonnilaskennassa on useimmiten maaritettdava syotolle ja
tuotevirroille erilaisia perusaineominaisuuksia, jotta kolonnin taseet seka ylemman
tason sdadossd ja optimoinnissa tarvittavat suureet voidaan laskea. Naita
perusaineominaisuuksia ovat esimerkiksi ominaispaino, tiheys, Watsonin
karakterisointikerroin, moolimassa ja ominaisentalpia. Haasteena maarityksessa on,
ettd on-line -operoinnissa syottéjen ja tuotevirtojen koostumukset harvoin
tunnetaan tarkasti. Monikomponenttisille hiilivetyseoksille, joiden koostumusta ei
tunneta, on kemian tekniikan tutkimuksessa vuosikymmenten ajan kehitetty
erilaisia korrelaatioita, joiden avulla ndama ominaisuudet voidaan maarittaa niita

suoraan mittaamatta. Reaaliaikaisissa sovelluksissa maarityksen on luonnollisesti



perustuttava yleisesti saatavilla oleviin tai yksinkertaisten muunnosten kautta

laskettaviin suureisiin, kuten |amp6étiloihin, paineisiin ja tislauskayrien pisteisiin.

Nestefaasissa olevien hiilivetyseosten ominaispainojen ja tiheyksien maaritys, kun
mittauksia ei ole saatavilla, perustuu usein tilanyhtdalémalleihin tai tietyissa
olosuhteissa pateviin tarkkoihin empiirisiin korrelaatioihin (Aalto, et al., 1996).
Yksinkertaisetkin tilanyhtdalomallit, kuten Riazin ja Mansoorin (1993) esittama
yksinkertaistettu tilanyhtdlé vaativat kuitenkin useimmiten huomattavasti
enemman laskettavalle seokselle ominaisia parametreja, kuin ominaispainon
estimoinnin korrelaatiot, minkd vuoksi reaaliaikaisessa laskennassa empiiriset
korrelaatiot ovat kdyttokelpoisempia. Riazi ja Daubert (1986) esittivat nestefaasissa
olevien hiilivetyjakeiden ominaispainon laskentaan yksinkertaisen korrelaation, joka

perustuu TBP-tislauskdyran lampdtiloihin ja syd6ton ominaispainoon:
SG, = 0,08571(Typp10)" 255 (Trppeg)*2%%62(56G )’ (1)
k=Y ( TBPlo)k ( TBPSO)k f

missa SG, on pseudokomponentin k ominaispaino, Tygpiy Jj@ Trgpsg Ovat
tuoteseoksen TBP-tislauskdayran lampoétilapisteitda Rankine-asteikossa, SG sy6ton

ominaispaino sekda eksponentti s pseudokomponentille ominainen vakio.
Menetelma soveltuu yksinkertaisuutensa vuoksi reaaliaikaiseen kayttoon ja sen
tuottamat tulokset ovat yhdenmukaisia ominaispainon graafisten
maaritysmenetelmien kanssa (Riazi & Daubert, 1986). Tiheyden ja ominaispainon

valilla vallitsee seuraava yhteys:
p = SG * Pw (2)

missa seoksen tiheys p, veden tiheys py,, ja ominaispaino SG on madritetty
lampotilassa 60 °F. Siten, jos ominaisuuksista toinen tunnetaan, voidaan toinenkin

estimoida yksinkertaisella muunnoksella.

Hoyryfaasissa olevan hiilivetyseoksen ominaispainolle ja tiheydelle on kehitetty
huomattavasti vihemman empiirisia korrelaatioita kuin nestefaasin seoksille.

Hoyryfaasissa ndille ominaisuuksille on kuitenkin mahdollista estimoida karkeat



tilanyhtaloperusteiset ennusteet olettamalla hiilivetyhoyry ideaalikaasuksi tai

kayttamalla Van der Waalsin yhtaloa.

Watsonin  karakterisointikerroin  on suure, joka kuvaa hiilivetyseoksen

parafiinipitoisuutta. Karakterisointikerroin maaritetaan seuraavasti:

3 (Tb.avg)1/3 (3)
“=""g¢

missd keskimaardinen kiehumispiste T, ,,,, voidaan madrittda tislauskdyran avulla ja

ominaispaino SG on madritetty lampotilassa 60 °F. (Watson & Nelson, 1933)

Watsonin karakterisointikerroin on vyleinen prediktorimuuttuja hiilivetyseosten
aineominaisuuksien estimoinnissa. Perry ja White (1985) totesivat Watsonin
karakterisointikerrointa kaytettavan muun muassa moolimassojen,
lampokapasiteettien, vetyosuuksien, kinemaattisten viskositeettien seka kriittisten

[ampdtilojen ennustamiseen hiilivetyseoksissa.

Riazi ja Daubert (1980) esittivat empiirisen korrelaation hiilivetyseoksen
moolimassalle ominaispainon ja Watsonin karakterisointikertoimen funktiona.

Sievennettyna korrelaatio on:
M = 4,5673  1075(K,,) 65886 x §G55722 @

Schneider (1998) vertaili hiilivetyseosten moolimassojen estimointiin yleisesti
kaytettyja korrelaatioita ja totesi kaavan korrelaation olevan yksinkertaisin
vertailussa olleesta 10 korrelaatioista. Vertailun perusteella menetelma tuottaa
raskaille hiilivetyseoksille hieman pienempida moolimassoja kuin muut menetelmat.
Yksinkertaisuutensa vuoksi menetelma on kuitenkin soveltuva reaaliaikaiseen

laskentaan.

Kesler ja Lee (1976) esittivdt nestefaasissa olevan hiilivetyseoksen
ominaislampokapasiteetille lampdotilasta, ominaispainosta ja = Watsonin

karakterisointikertoimesta riippuvan lausekkeen. Lauseke voidaan integroida
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ominaisentalpian nollapisteen lampétilasta (-200 °F) haluttuun lampédtilaan, jolloin

jakeen ominaisentalpia voidaan estimoida:

To

h(T,SG,K,) = f ¢, (1)dT

—200

C
= (0,35 +0,055K,)(a + bT +5T?)
(5)

a,b,c=f(SG)

Korrelaatio on yksi suosituimmista prosessisimulointiin kdytetyistda menetelmista
hiilivetynesteille (Moharam, et al.,, 1998) ja vyksinkertainen implementoida

reaaliaikaiseen laskentaan seoksille, joiden tarkkaa koostumusta ei tunneta.

Hoyryfaasissa olevan hiilivetyjakeen ominaisentalpia on nestefaasin vastaavissa
olosuhteissa olevan jakeen ominaisentalpiaa suurempi. Hoyryfaasin jakeiden
ominaisentalpia estimoidaan usein lampdtilan, paineen, ominaispainon seka
Watsonin karakterisointikertoimen avulla yksinkertaisissa korrelaatioissa. Moharam
et al. (1998) kehittivat vyksinkertaisen, mutta tarkan korrelaation, jossa
ominaisentalpia hoyryfaasissa estimoidaan lampoétilan, paineen ja Watsonin
karakterisointikertoimen avulla. APl (engl. American Petroleum Institute) -
menetelmdssa suositellaan kaasuille kaytettavan lampotilan suhteen polynomista

funktiota (American Petroleum Institute, 2006).

2.3.3 Taseet ja sisdiset virtaukset

Sisdiset neste- ja hoyryvirtaukset ovat reaaliaikaisessa kolonnilaskennassa usein
kiinnostuksen kohteena, silld ne vaikuttavat kolonnista saatavien tuotteiden laatuun
ja saantomaariin. Lisdksi niiden avulla voidaan selittdada joidenkin vyleisten
hdirictilanteiden mekanismit ja ennustaa ndiden haéirictilanteiden ilmenemistd
kolonnissa. Sisdisia virtauksia voidaan harvoin mitata luotettavasti, minkd vuoksi
niiden vyleisin maaritystapa on stationdaritilan taseiden avulla. Kun virtojen
koostumukset ovat monimutkaisia ja mahdollisesti tuntemattoman koostumuksen

hiilivetyseoksia, on komponentteihin perustuvien taseiden muodostus ldhes

11



mahdotonta. Tyypillisimmat monituotekolonnille muodostettavat taseet ovat siten

kokonaismassa-, energia- ja tilavuustaseita.

Monituotekolonni voidaan jakaa useaksi eri tasealueeksi syotto- tuote- ja
kiertopalautusvirtojen perusteella. Kolonnin huipun ja pohjan tasealueet lukuun

ottamatta voidaan kukin monituotekolonnin tasealue esittdda mukaisen rakenteen

avulla.
T 1L P |
| | :
' I |
' |
' |
' |
: |
: g=z1

Qi/@: . :
| |
: | STM, ,
| = 4 -
' |
' |

Fi ! |
; |
| |85,
| A :
: I |
__________ I_____________________I
V, I STM, !

Kuva 3. Tyypillisen monituotekolonnin tasealueen mahdolliset massa- ja energiavirrat. Virtausten
madadra kussakin tasealueessa vaihtelee monituotekolonnin rakenteen ja tasealueen rajauksen
mukaan.

tasealueeseen tulee yksi syoOttovirta ja tasealueesta otetaan tuotevirta ulos
sivustripperin jalkeen. Lisdksi ulosoton yhteydessd on tasealueeseen kuuluva
kiertopalautus. Naiden ulkoisten virtausten maara luonnollisesti vaihtelee
monituotekolonnin rakenteen ja tasealueen rajauksen mukaan. Kuhunkin kolonnin
huippu- ja pohjatasealueen vilissa olevaan tasealueeseen liittyvat sisdiset hiilivety-

ja vesihoyryvirtaukset.
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Yleistettyna tasealueen massatase on siten:

Z Fi+V,+L_;+STM; + z STM;g =V, + L + 2 SS, + STM,_, (6)

missa ), F merkitsee syOttovirtausten summaa, V sisdistd hoyryvirtausta, L sisdistd
nestevirtausta, STM vesihOyryvirtausta ja ) SS sivu-ulosottovirtausten summaa.

Indeksi i viittaa tasealueen jarjestyslukuun kolonnin yldaosasta aloittaen.

Massataseet voidaan myos kirjoittaa hiilivedyille ja vesihdyrylle erikseen:

ZFi+Vi+Li—1 =Vi_1+Li+Z SS (7)
i
STM; + Z STM;; = STM,_, (8)

Kolonniin syttettava vesihoyry nostaa kolonnin kokonaispainetta, joten vesihéyryn
syottomaaralle on rajoituksena, ettd se ei saa paineen nousun vaikutuksesta alkaa
tiivistymaan kolonnissa. Vesihdyrya alkaa tiivistyd nesteeksi silloin, kuin kolonnin
paine saavuttaa arvon, jossa kolonnin Ilampoétila on sama, kuin hoyryn

kastepistelampétila.

Yleistetty tasealueen energiatase voidaan ilmaista:

Z Fihp; + Vihy; + Li_qhy;q + STM;hgpp; + Z STM shgpm s, + Z Q,

(9)
=Vi_1hyi1 + Lihy; + Z SSihgs; + STM;_1hgpny ;v

missa h viittaa virtauksen ominaisentalpiaan ja indeksi kyseiseen virtaukseen. Q

merkitsee lammonvaihtimen tai uunin tasealueeseen tuomaa energiavirtausta.

Tilavuustase hiilivedyille saadaan, kun oletetaan tasealueeseen tulevien ja siitd

poistuvien virtojen tilavuuden muutoksen olevan merkitykseton:

Z Fi 4 Vi 4 Liiy _ Via 4 L 4 SS; (10)
SGp;  SGy; SGpi—qw  SGyiq  SGi; SGss,i
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2.3.4 Tulvimislaskennat

Tulviminen  tislauksessa  tarkoittaa  kolonnin  erotuspohjilla  vallitsevaa
hdirictilannetta, jonka syynda on liian suuri hoyryvirran maara ja nopeus
erotuspohjan geometria ja nestevirta huomioon ottaen. Liian suuresta hoyryvirrasta

voi aiheutua kahdenlaisia tulvimismekanismeja (Mitra, 2013):

1. Hoyryvirta kuljettaa erotuspohjalla olevat nestepisarat ylemmalle pohjalle
sen sijaan, etta neste valuisi paluukaukaloa pitkin alemmalle erotuspohjalle.
2. Hoyryvirta saa erotuspohjan vaahtopatsaan nousemaan niin korkeaksi, etta

patsas koskettaa ylempaa erotuspohjaa.

Tulvimisen seurauksia ovat nesteen kerdantyminen tulvimispohjalle ja sita
ylemmille erotuspohjille, kolonnin paine-eron nousu seka erotuspohjien

tehokkuuden merkittava heikkeneminen.

Vastaavasti paluukaukalon tulviminen johtuu lilan suuresta nestevirran maarasta.
Paluukaukalon tulviminen voi tapahtua niin ikdan kahdella eri mekanismilla (Mitra,

2013):

1. Neste ajautuu takaisin ylempdan paluukaukaloon suuresta paine-erosta,
paluukaukalon kitkasta ja erotuspohjan korkeasta nestepinnasta johtuen.

2. Paluukaukalossa olevan nesteen nopeus kasvaa suureksi, mika lisaa kitkasta
johtuvaa painehaviota. Kaukalossa oleva seos vaahtoaa, eikd neste paase

valumaan alemmalle erotuspohjalle.

on esitetty tislauspohjan tehokas toiminta-alue ja tyypilliset virtausmaarista

johtuvat hairiétilanteet (Fair, 1987).
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Kuva 4. Tislauspohjan tehokas toiminta-alue ja héiriotilanteet (Fair, 1987). Tulviminen johtuu liian
suuresta hoyryvirran nopeudesta tislauspohjan geometria huomioon ottaen.

Vaikka tulvimista indikoivaa paine-eroa on yleisesti mahdollista mitata kolonneissa,
on reagoiminen tulvimiseen usein lilan myo6haista, kun paine-ero on jo kasvanut
huomattavasti. Lisaksi tulvivan pohjan paikantaminen on vaikeaa, jos paine-eroa
mitataan koko kolonnin ladpi. Tulvimista indikoi paine-eron lisaksi niin kutsuttu
tulvimisprosentti, joka voidaan maarittda empiiristen korrelaatioiden avulla.
Tulvimisen monimutkaisten mekanismien vuoksi korrelaatiot riippuvat useasta
aineominaisuuksiin ja valipohjan geometriaan liittyvasta parametrista. Erds tapa
tulvimisprosentin laskentaan on maaritys hiilivetyhoyryn kapasiteettikertoimen

avulla. Kapasiteettikerroin taas maaritetaan empiirisilla korrelaatioilla (Neste Jacobs

Oy, 2013a):

Cr = f(fr pv L) (11)

missd Cr on kapasiteettikerroin, fr vaahtoamiskerroin, py hiilivetyhdyryn tiheys ja [;
erotuspohjien vali.

Glitsch & Sons Inc. (1974) esittivdat  tulvimisprosentin  laskentaan

kapasiteettikertoimen avulla seuraavanlaisen korrelaation:
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F'] = max (F],ll F],Z) (12)
F],l = f(V' pV' pL; L' lFf AA» Cf) (13)

Fo=fW,py,pL Ar, Cf) (14)

missd A, on erotuspohjan aktiivinen pinta-ala, A; todellinen pinta-ala ja [g

virtauskanavan pituus.

Paluukaukalon tulvimisen mekanismit ovat myés monimutkaisia ja sita indikoivat
korrelaatiot moniparametrisia. Paluukaukalon tulvimisprosentti voidaan laskea

esimerkiksi seuraavanlaisella korrelaatiolla (Neste Jacobs Oy, 2013a):

(15)

F},D = f(pV'le ltl Cfl lF'ffrAA:AD'Vr L, vD'SFD)
missa Ap on paluukaukalon poikkipinta-ala, vp suunniteltu virtausnopeus
paluukaukalossa ja SF, tulvimiseen liittyva varmuuskerroin. Varmuuskerrointa
kdytetddn kolonneissa, joissa korrelaatiot tuottavat systemaattisesti liian

optimistisia arvioita tulvimisesta (Kister, et al., 2008).

2.3.5 Leikkauspisteet

Leikkauspisteet kuvaavat syottovirran jakautumista tuotteiksi monimutkaisissa
tislauskolonneissa (Mahalec & Sanchez, 2012). Leikkauspistelampatilalla
tarkoitetaan lampotilaa syoton TBP-kayralld, jolla saavutetaan tarkasteltavan
tuotteen (pseudokomponentin) maaratty saanto tilavuusprosentteina. Kuvassa 5 on
esitetty syoton tislauskdayra 70 tilavuusprosenttiin asti sekda sydton viiden
keveimman pseudokomponenttituotteen tislauskdyrat. Leikkauspistelampotilat on

merkitty horisontaalisilla katkoviivoilla.
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Kuva 5. Esimerkki syoton ja pseudokomponenttien TBP-tislauskayristd ja leikkauspisteista
(Mahalec & Sanchez, 2012). Kiinteat kdyrat kuvaavat viiden eri tuotevirran tislauskayria ja suorat
katkoviivat leikkauspisteita vierekkaisten tuotteiden valilla.

Loppupistelampdtilalla tarkoitetaan yksittaisen pseudokomponentin tislauskdyralta
maaritettya lampotilaa, jossa koko nestetilavuus haihtuu. Alkukiehumispiste
yksittaiselle pseudokomponentille on taas lampdtila, jossa
pseudokomponenttineste alkaa kiehua. Huomion arvoista on, ettd kevedamman
tuotteen suhteen 100 % leikkauspistelampotila kahden pseudokomponentin valilla
on kaytannossa aina pienempi, kuin kevyemman tuotteen loppupistelampdétila ja
suurempi kuin raskaamman tuotteen alkukiehumispiste erotuksen

epataydellisyydesta johtuen.

Leikkauspisteitd on ehdotettu kdytettdvaksi tuotelaadun mittareina (Horn, 1980),
vaikkakin niiden kdytt6a on myos kritisoitu syotén laadun vaihdellessa (Chatterjee &
Saraf, 2004) ja siten syoton todellisen tislauskdyran muuttuessa. Sy6ton
ominaisuuksien reaaliaikaisesta estimoinnista tuotelaatusdadon parantamiseksi on
kuitenkin tehty useita tutkimuksia (Friedman, 1985), (Friedman, 1994), (Martin, et
al., 2000), (Chatterjee & Saraf, 2004), (Dave, et al., 2003) tdaman vaikutuksen

eliminoimiseksi.
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Analysaattorimittausten mittausvalit ovat pitkia, minka vuoksi leikkauspisteiden ja
tuotelaatujen saatdé on vaikeaa pelkkien mittausten perusteella (Martin, 1997).
Reaaliaikaisissa sovelluksissa leikkauspistelampoétilojen maaritys perustuu niiden
ennustamiseen mallien avulla sen sijaan, ettda ne madritettdisiin mitatuista
tislauskayrista pitkalla mittausvalilla. Useissa sovelluksissa (Dave, et al., 2003),
(Chatterjee & Saraf, 2004), (Mahalec & Sanchez, 2012), (Adnan, et al., 2004),
(Martin, et al., 2000), (Friedman, 1997), (Friedman, 1994) ja (Friedman, 1985) TBP-
kdyrien pisteiden estimointiin  kdytetaan prosessimittauksista laskettua

alkukiehumispistettad, joka muunnetaan korrelaatiolausekkeen avulla TBP-pisteeksi.

Alkukiehumispisteen laskenta perustuu useimmiten tilayhtal6ihin, kuten Clausius-
Clapeyronin tai Antoinen yhtdloon (Pan, et al., 2013). Tilayhtadlot kuvaavat
hoyrynpaineen ja lampoétilan riippuvuutta ja tarvitsevat useimmiten yhden tai
useampia komponenttikohtaisia parametreja. Parametreja on hyvin saatavilla
puhtaille komponenteille, mutta seosten tapauksessa tilayhtaldiden kadyttoa on

kritisoitu niiden epatarkkuuden vuoksi (King, 2004).

Alkukiehumispisteen lisaksi lampdotilat, paineet ja kolonnin sisdiset palautussuhteet
on todettu hyviksi ennustaviksi muuttujiksi leikkauspisteiden estimoinnissa

(Friedman, 2011).

2.3.6 Energiakayton optimointi tislausprosesseissa

Tislausprosessien on arvioitu kattavan jopa 3 % koko maailman energiakulutuksesta
(Engelien & Skogestad, 2004). Energian hinnan kallistuessa ja padstorajojen
tiukentuessa on siten tislausprosessien optimaalisessa operoinnissa otettava

tuotehavikin lisaksi huomioon energiakaytto.

Tislauksen kokonaiskustannusfunktio voidaan siis karkeasti esittaa:

J= Z Tuotehaviot + Z Energiakaytto (16)
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missd tuotehdviot ovat energiakdyton suhteen riippuvaisia siten, ettd haviot
pienenevat energiakdyton kasvaessa. Erotuksen hyvyyttd, eli tuotehavididen

vahadisyytta kuvaava suure binadritislauksessa on erotuskyky:

_ LKpHKp

— b8 (17)
LKzHK),

missd LK ja HK viittaavat kevyen ja raskaan avainkomponentin pitoisuuksiin (engl.
Light Key, Heavy Key) ja alaindeksit D ja B tisleeseen ja pohjatuotteeseen. Kuva 6

kuvaa erotuskyvyn, energiakdyton ja kokonaiskustannusten suhdetta.

r 3

Kustannukset

Kokonaiskus-
tannukset

Energiakaytbsta
aiheutuvat
kustannukset

Tuotehavidista
aiheutuvat
kustannukset

P

Erotuskyky

Optimi
erotuskyky

Kuva 6. Binddritislauskolonnin kustannukset ja optimaalinen erotuskyky.

Bindaritislauskolonnille on siis olemassa optimaalinen energiakdayton maara, joka

minimoi energian hinnasta ja tuotehavioista koostuvat kokonaiskustannukset.

Shinskey (1977) johti binaaritislauskolonnille optimaalisen kiehutusmaaran
minimoimalla tuotehavikin ja energiakulutuksen kustannuksista koostuvan funktion.
Jos kevyt avainkomponentti on raskasta avainkomponenttia arvokkaampi, on

Shinskeyn (1977) esittdama kustannusfunktio:
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J B * LKg 1%
F = (P — Puk) 7 + pgHy 7 (18)
missa termi (P x — Puk) B*ILEKB kuvaa arvokkaamman avainkomponentin havikkia

vahemman arvokkaaseen tuotevirtaan ja pEHV; kiehutuksen ja lauhdutuksen
kustannuksia. Koska arvokkaamman tuotteen pitoisuus pohjatuotteessa (LKg) ja
kiehutuksen maaraa kuvaava = ovat toisistaan riippuvia, voidaan toinen muuttujista

sijoittaa erotusyhtaloa kayttaen:

(1 - LKB)LKD

n— 20 (19)
(1— LK,)LKj

K =Bl

F
missda [ on kolonnispesifinen erotustehokkuutta kuvaava karakterisointikerroin.
Shinskeyn (1977) mukaan karakterisointikertoimen ja hoyrystymislammoén tulo
rilppuu useimmiten lineaarisesti paineesta. Kiehutusmaaran lisaksi pohjatuotevirran
ja syottovirran suhde voidaan korvata pitoisuuksia kuvaavalla termilld kolonnin

massa- ja komponenttitaseen perusteella:

B _ LKp — LK 20)
F LKD - LKB

Sijoittamalla lausekkeet 19 ja 20 kaavaan 18 saadaan kustannusfunktioksi:

—( ) (LKp — LKp)LKp
Fo PLk — PHK LKy — LK
LKp 1- LKB)

HyB (1 1
P Vﬁ<n1—LKD+ "Ik,

(21)

Kustannusfunktion minimoiva kevyen avainkomponentin pitoisuus pohjatuotteessa

saadaan lausekkeen 21 derivaatasta pitoisuuden suhteen:

J
d (F) _ LKp — LKp peHyp (22)
——== (pLx — Pux)LKp >
dLKg (LKp — LKg)? LKg(1 —LKjp)

20



Asettamalla derivaatta nollaksi saadaan lauseke kevyen avainkomponentin

optimipitoisuudelle pohjatuotteessa:

LKB,opt(1 - LKB,opt) _ pEHVﬁ
(LKp — LKB,opt)2 (PLk — Pux) (LKp — LKg) LK)

(23)

Lausekkeesta 23 kevyen avainkomponentin optimipitoisuus pohjatuotteessa
voidaan maarittaa iteratiivisesti. Kolonnin operoinnin kannalta on hyodyllista tietaa
tata pitoisuutta vastaava kiehutuksen (kiertopalautuksen paluupohjan ylapuolisen
hiilivetyhdyryvirran) maara. Optimaalinen hiilivetyhdyryvirta voidaan laskea

erotusyhtalon (19) avulla:

(1 - LKB,opt)LKD

(24)
(1 - LKD)LKB,opt

Vopt = Fﬁ ln

Jos taas raskas avainkomponentti on kevytta arvokkaampaa, on alkuperdinen

kustannusfunktio:

Ji B x HK}, V
F = (Puk — PLx) T + peHy F (25)

ja kustannusfunktion minimoiva raskaan avainkomponentin pitoisuus tisleessa:

HKD,opt(1 - HKD,opt) _ pEHVﬁ (26)
(HKg — HKD,opt)2 (Pux — PLx) (HKp — HKp)HKp
Tall6in optimaalinen hoyryvirtaus on:
1 - HK HK
Vope = FB In’ p.opt)HKs (27)

(1 - HKB)HKD,opt

My0s monituotekolonneille  on kehitetty  energiakdyton huomioivia
kustannusoptimointimenetelmia. Barttfeld et al. (2003) tutkivat tislausyksikoiden
suunnittelunaikaista optimointia ottaen huomioon muun muassa kolonnin
rakennekonfiguraation ja energiakdyton. More et al. (2010) optimoivat raakadljyn

tislausyksikon suunnittelunaikaisesti usean eri muuttujan suhteen kayttden
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kaupallista simulaattoriohjelmistoa. Suunnittelunaikaisen optimoinnin lisaksi
monimutkaisille kolonneille on kehitetty reaaliaikaisia optimointialgoritmeja. Jones
et al. (1999) minimoivat useiden eri jalostusyksikéiden yhteista kustannusfunktiota
reaaliaikaisella hajautetulla kvadraattisella optimoinnilla ja fysikaalisiin malleihin
perustuvilla laskennoilla. Hou (2001) kaytti raakadljyn tislauskolonnin
reaaliaikaiseen optimointiin stationadritilan fysikaalisia malleja ottaen myos
huomioon prosessimittausten, kuten virtausten, lampoétilojen ja paineiden

stokastisuuden.
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3 Tuotelaatujen estimointi monituotekolonneissa

3.1 Estimoinnin merkitys tuotelaatujen saadossa

Onnistuneen saatotuloksen kannalta on monituotekolonnien sdadéssa saatava
reaaliaikaista tuotelaatua kuvaavaa tietoa. Monia laatua kuvaavia suureita voidaan
jopa monikomponenttisille seoksille mitata analysaattoreilla tai laboratoriossa,
mutta talléinkin mittausvali on usein lilan pitkda hyvaksyttavan saatotuloksen
saavuttamiseksi (Martin, 1997). Mallipohjaisella tuotelaatujen estimoinnilla on
mahdollista saada reaaliaikaisia ennusteita tuotelaatuja kuvaavista suureista.
Monissa sovelluksissa kdytetddan laboratorio- ja analysaattoridataa mallin
automaattiseen kalibrointiin (ABB, 2007), (Ansari & Al-Otaibi, 2007), (Honeywell,
2011), (Chatterjee & Saraf, 2004), (Tran, et al., 2005), (Aspen Technology, 2011).
Automaattista kalibrointia on kuitenkin kritisoitu silld perusteella, ettd virheelliset
laboratorioanalyysit huonontavat mallin ennustuskykya (King, 2004). Tyypillisen

tuotelaatuestimaattorin toimintaperiaate on esitetty kaaviona kuvassa 7.

Laboratoriomittaukset Analysaattorit

Automaattinen Mitatut

allin kalibrointi laatusuureet

(minuutit—tunnit)

On-line —> Reaaliaikainen
prosessimittaukset HE—————— laskenta

Lasketut
laatusuureet

(sekunnit— minuutit)

Kuva 7. Tyypillisen tuotelaatuestimaattorin toimintaperiaate. Reaaliaikainen laskenta tuottaa
laatusuureista ennusteita huomattavasti tiheammalla aikavililld, kuin analysaattori- ja
laboratoriomittaukset.
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Tuotelaatuestimaattorien kaytolla voidaan saavuttaa huomattavia parannuksia
saatotulokseen. Erds ilmeinen estimaattoreiden kdytosta saatu hyoty pelkkiin
analysaattorimittauksiin verraten on kuolleen ajan vaikutuksen eliminointi
saatopiirissa. Pitkda kuollut aika mittausten valilla tunnetusti huonontaa
saatotulosta. Erityisesti erilaisten kaskadisdaatokonfiguraatioiden kayton yhdessa
laatusuure-ennusteiden kanssa on todettu parantavan hitaiden ja pitkaviiveisten
tislauskolonnien saatotulosta (Kano, et al., 2000), (Patke, et al., 1982). Lisaksi
analysaattorin hankinta, asennus ja huolto aiheuttavat merkittavasti enemman
kustannuksia tuotelaatuestimaattorin kayttoonottoon ja yllapitoon verraten (Ansari

& Al-Otaibi, 2007).

Kemianteollisuudessa tuotevirtojen koostumuksia pidetdan yleisesti tuotelaadun
mittarina. Oljynjalostuksen monituotekolonneissa suorien koostumusmittausten
toteutus on kuitenkin usein epakdytannéllista raaka-aineiden ja tuotevirtojen
koostuessa lukuisista kemiallisista komponenteista. Suorien pitoisuuksien sijaan
kaytetdaankin tyypillisesti pitoisuutta kuvaavaa, mitattavissa tai estimoitavissa olevaa
suuretta. Horn (1980) ehdotti leikkauspistelampotilojen kayttéa tuotelaatujen
mittarina. Rogina et al. (2011) kayttivat laatua kuvaavana suureena Reidin
menetelman mukaista hoyrynpainetta (engl. Reid Vapor Pressure, RVP). Chatterjee
ja Saraf (2004) kayttivat tuotelaatujen mittareina tiheyksia, leimahduspisteitd, RVP-
paineita, jaatymispisteitd ja jahmepisteitd. Myos tislauskayrat, kuten TBP- ja ASTM-
kdyra maarittavat hiilivetyseoksen koostumuksen ja ovat sen vuoksi hyvid laatua

kuvaavia indikaattoreita.

3.2 Tuotelaatujen estimoinnin menetelmit

Kadlec et al. (2009) esittdvat soft sensoreille karkean luokittelun mallipohjaisiin ja
datapohjaisiin soft sensoreihin. Malleihin perustuvat menetelmdt nojaavat
soveltajan tietdmykseen prosessin fysikaalisista ja kemiallisista ilmidista, kun taas
taysin datapohjaisissa menetelmissd rakennettu malli ei sisdlld tietoa naista

ilmidista. Taysin datapohjaisia menetelmia kutsutaankin yleisesti ”black-box” -
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menetelmiksi. Molempien menetelmien piirteita yhdistavat mallit ovat vyleisi3,
esimerkiksi pdaosin prosessitietamykseen perustuvat fysikaaliset mallit, joissa
vaikeasti mallinnettaviin osiin on sovellettu datapohjaisia menetelmia. (Kadlec, et

al., 2009)

Tislauskolonnien tuotelaatujen estimoinnissa soft sensorit perustuvat useimmiten

seuraaviin mallinnusmenetelmiin:

e Prosessi-ilmidihin perustuvat fysikaalis-kemialliset mallit
e Neuroverkkomallit
e Tilastolliset, useimmiten monimuuttujamenetelmiin perustuvat mallit

e Hybridimallit

Kemian tekniikan tutkimuksessa kehitettyjen empiiristen korrelaatioiden kdyttd on
myo6s suosittua mallinnuksen yhteydessda menetelmasta riippumatta. Empiirisia
korrelaatioita ei kuitenkaan luokitella omaksi kategoriakseen, koska niiden kaytto
useimmiten nojaa muihin mallinnusmenetelmiin. Vaikka kullakin mallinnustavalla
on omat vahvuutensa ja heikkoutensa, on yleisesti todettu, ettd tarkkojen ja
yksityiskohtaisten teoreettisten mallien suosio on lisddntynyt tuoteominaisuuksien

ennustamisessa (Tran, et al., 2005).

3.2.1 Prosessi-ilmidihin perustuvat fysikaalis-kemialliset mallit

Prosessi-ilmidihin perustuvia teoreettisia FPM (engl. First Principles Model) -malleja
on kaytetty kemianteollisuudessa reaaliaikaisesti tuotannon tukena jo yli 40 vuoden
ajan (Pantelides & Renfro, 2013). Friedmanin (2006) mukaan FPM-mallien kdyton
etuina ovat muun muassa vahdinen mittausdatan ja identifioitavien parametrien
vaadittu maard, mallin helppo ylldpidettavyys prosessin muuttuessakin seka
instrumentaatiovirheiden huomaaminen mallin avulla. Pantelides ja Renfro (2013)
arvioivat FPM-mallien kdyton suureksi haasteeksi mallien kehittamiseen vaatiman
ajan, kustannukset ja ilmiotietamyksen. Heidan mukaansa FPM-mallinnustyossa
kaytetyt tyokaluohjelmistot eivat ole yhta korkealla tasolla datapohjaisten mallien
kehitystyokalujen kanssa arkkitehtuuriensa ja algoritmiensa osalta (Pantelides &

Renfro, 2013).
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Friedman (1985) on kehittéanyt raakadljyn tislauskolonnin ohjaukseen sovelluksen,
joka ennustaa raakadljyn ominaisuuksia syoton koostumuksen vaihdellessa.
Ennustetut ominaisuudet syOtetdan myotakytkentana sivuvirtojen
ulosottosaatimille sy6ton vaihteluiden kompensoimiseksi ja tuotelaatujen
pitamiseksi  vakioina.  Sovellus muodostaa  kolonnille  yksinkertaistetun
energiataseen, jonka avulla voidaan maarittdaa haihtuneen sy6tén osuus
syottopohjalla. Syoton TBP-kdyra voidaan siten estimoida kolonnin lampétilat ja
osapaineet huomioiden. Sivuvirtojen saatimet kayttavat syotén TBP-kdyran
kulmakerrointa myo6takytkentadsignaalina. Sovelluksen on todettu parantavan
tuotelaatujen vaihtelua monissa teollisissa tislauskolonneissa. (Friedman, 1994),

(Friedman, 1997), (Adnan, et al., 2004)

Chatterjee ja Saraf (2004) kehittivdit menetelman erilaisten laatua kuvaavien
suureiden  reaaliaikaiseen  ennustamiseen  kdyttden  sy6ton  todellisen
kiehumispisteen (engl. True Boiling Point, TBP) kdyrdaa ja yksinkertaisia
stationaaritilan prosessimalleja. TBP-kdyra maaritettiin laboratorioanalyyseilla ja
tasmattiin  prosessimittausten avulla. Tuoteominaisuudet, kuten tiheydet,
leimahduspisteet, RVP-paineet, jdaatymispisteet ja jahmepisteet laskettiin

tasmatysta TBP-kayrasta empiirisilla korrelaatioilla.

Tran et al. (2005) kayttivat stationaaritilan massa- ja energiataselaskentoja seka
epadideaalisia termodynaamisia ja faasitasapainolakeja epalineaarisen,
tislauspohjakohtaisen mallin kehittamiseen. Mallin avulla maaéritettiin  kunkin
mielekkdan tulo- [dht6é -muuttujaparin herkkyydet muuttamalla stationdarinen
suhde dynaamiseksi. Herkkyyksia kdytettiin DMC (engl. Dynamic Matrix Control) -
saatimen sisdltdvissa malleissa stationdaritilan vahvistuksina. Vahvistuksia

yllapidettiin tdsmaamallad mallit automaattisesti laboratorioanalyysien kanssa.

Oisiovici ja Cruz (2001) ennustivat monikomponenttiseoksen panostislauskolonnissa
tuotteiden pitoisuuksia kayttamalla laajennettua Kalman-suodinta. Suotimen
tulomuuttujina kadytettiin mitattuja kolonnin lampatiloja ja sen antamaa estimaattia

kaytettiin hyvaksi globaalisti linearisoivan saatdalgoritmin kanssa.
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Ansari  ja  Al-Otaibi  (2007)  kehittivat ~ mallipohjaisen  tuotelaatujen
ennustusmenetelman, jossa jatkuvasti saatavilla olevien perusmittausten ja Kalman-
suodatuksen avulla lasketaan kolonnissa painekompensoituja lampétiloja.
Lampotiloja kaytettiin prediktoreina empiirisissa korrelaatioissa, joiden parametreja

paivitettiin analysaattori- ja laboratoriomittausten perusteella.

3.2.2 Neuroverkkomallit

Neuroverkot ovat black-box -malleja, jotka ovat monilla teollisuusaloilla kdytossa
erilaisina soft sensoreina. Neuroverkkojen vahvuuksia ovat ennen kaikkea
epalineaaristen jatkuvien funktioiden tarkka approksimointi ja helppokayttoisyys.
Black-box -malleina neuroverkkojen kayttdé vaatii FPM-malleja huomattavasti
vahemman tietamystd prosessin fysikaalisista ja kemiallisista ilmidista. Qin (1997)
kartoitti neuroverkkojen kaytdén suurimmiksi haasteiksi multikollineaaristen
tulomuuttujien kasittelyn, huonolaatuisen koulutusdatan, sopivien muuttujien
valinnan ja teollisuuden kayttéon sopivien ohjelmistopakettien puutteen. Naiden
lisaksi neuroverkko vaatii ajoittain uudelleenkouluttamista ja on yleensa validi

ainoastaan yhdelle prosessille tietyissa operointiolosuhteissa.

Bolf et al. (2008) kayttivat neuroverkkoa raakadljyn tislauskolonnin kerosiinijakeen
jaatymispisteen ja tislauksen loppupisteen estimointiin. Neuroverkon tulomuuttujat
olivat usein mitattavia virtausten maaria ja lampotiloja, jotka valittiin
prosessitietdmyksen perusteella. Neuroverkon todettiin ennustavan
laatuominaisuuksia hyvin, mutta ennustusvoiman heikkenevan ominaisuuksien raja-

arvojen lahella.

Rogina et al. (2011) kayttivat raakadljyn kevyen naftajakeen laatua kuvaavana
suureena Reidin menetelman mukaista hoyrynpainetta (engl. Reid Vapor Pressure,
RVP), jota estimoitiin prosessimittauksista neuroverkkoa kayttden. Neuroverkon
ennustavina muuttujina kadytettiin lampétila-, paine- ja virtausmittauksia.
Tutkimuksen perusteella kuitenkin todettiin neuroverkon olevan sellaisenaan

epasopiva RVP-paineen estimointiin.

27



3.2.3 Tilastolliset mallit

Tilastolliset monimuuttujaregression menetelmat, kuten paakomponenttiregressio
(engl. Principal Component Regression, PCR) ja osittainen pienimman nelicsumman
menetelma (engl. Partial Least Squares, PLS) kayttavat hyvdkseen alkuperaisten
muuttujien lineaarikombinaatioita, jotka ovat keskendan ortogonaalisia.
Lineaarikombinaatioita muodostamalla vahennetaan muuttujien kokonaismaaraa ja
pystytdaan muodostamaan regressiomallit ennustettaville muuttujille
multikollineaarisia selittdjia kdyttaen. Na&in saadaan useimmiten parempia
ennusteita, kuin perinteista regressiomallia kdyttden (Warne, et al., 2004). PCR:n ja
PLS:n puutetta ennustaa epalineaarisia ja dynaamisia suhteita muuttujien valilla
pyritdan korjaamaan muuttujamuunnosten avulla niin kutsutuissa menetelmien

laajennoksissa (Kadlec, et al., 2009).

Kano et al. (2000) ennustivat binddrisen  monikomponenttikolonnin
tuotepitoisuuksia dynaamisen PLS:n avulla. Prosessimittausten ja yksinkertaisten
laskentojen avulla ennustettuja pitoisuusestimaatteja kaytettiin
kaskadisaatOstrategiassa ylemman tason sadatosilmukoissa mittauksina, kun taas
alemman tason silmukoissa sdddettiin huipun ja pohjan lampdtiloja. He totesivat
myos, ettda viivastettyjen selittdjamuuttujien kayttdé paransi ennustetta PLS-

regression tapauksessa.

Komulainen et al. (2004) kayttivdt aromaattien poistoprosessin analysaattorien
vikadiagnostiikkaan ja analysaattorisuureiden reaaliaikaiseen ennustamiseen
dynaamista PLS-regressiomallia. Viivastettyjen selittdjamuuttujien lisdksi mallissa
kaytettiin monia yksinkertaisten laskentojen avulla rakennettuja muuttujia, joilla
todettiin olevan huomattava ennusteita parantava vaikutus. Ennustetut
analysaattorisuureet olivat leimahduspisteita ja tislauskdyrien pisteita. Ennusteiden
todettiin soveltuvan analysaattoreiden vikatilanteiden havaitsemiseen erittdin

hyvin.

Kim et al. (2013) kayttivat lokaalisti painotettua PLS-regressiomallia uudenlaisella

etdisyysmitalla kolmituotteisen monikomponenttikolonnin aromaattipitoisuuden
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ennustamiseen. Menetelmdn avulla saatiin aromaattipitoisuudesta tarkka
reaaliaikainen ennuste vain kahdeksaa prosessimittausta kayttden. He totesivat
kehittamansa etdisyysmitan avulla rakennetun PLS-mallin olevan kelvollinen
prosessin epdlineaaristen suhteiden ennustamiseen, verraten tuloksia muun
muassa tavallisten euklidisen ja Mahalanobis-etdisyyden avulla rakennettuihin PLS-

malleihin.

3.2.4 Hybridimallit

Hybridimallit, eli niin kutsutut “grey-box” -mallit yhdistavat teoreettisten, prosessi-
ilmidihin perustuvien ja black-box -mallien kdyton. Hybridimallien kdayton hyodyt
tulevat esille erityisesti seuraavanlaisissa mallinnustilanteissa (Estrada-Flores, et al.,

2006):

e Mallinnettavan prosessin jostakin ilmidsta puuttuu olennaista tietoa
e Validointidataa on heikosti saatavilla

e Teoreettisen mallin rakennetta halutaan yksinkertaistaa

Hybridimallien puutteet riippuvat luonnollisesti malliin yhdistetyistd menetelmista

ja prosessi-ilmidista, joihin menetelmia sovelletaan.

Mahalec ja Sanchez (2012) estimoivat tuotelaatuja (tuotteiden TBP-kayria)
raakaoljyn tislauskolonnissa kayttden kaksiosaista hybridimallia, jossa prosessi-
ilmidihin perustuvia leikkauspistelampétiloja, kolonnin sisdisia palautussuhteita
sekd syoton ominaisuuksia kaytettiin prediktoreina PLS-mallissa. Mallin toinen osa

oli my0s PLS-regressiomalli, jonka prediktoreina olivat kolonnin pohjien lampétilat.

Martin et al. (2000) ennustivat raakadljyn tislauskolonnin syotén tislauskdyran
muutoksia  kadyttdaen stationdaritilan energiataseeseen, korrelaatioihin ja
termodynaamisiin lausekkeisiin perustuvaa hybridimallia. Mallin parametrien
estimointiin ja reaaliaikaiseen korjaukseen laboratoriomittausten perusteella
kaytettiin neuroverkkoihin perustuvaa estimointia. Estimoitujen tislauskadyran
muutosten syottamisen malliprediktiiviselle sdatimelle todettiin lyhentdvan

raakadljylaadun vaihdosta aiheutuvan hairidajan 6—8 tunnista 1,5-2 tuntiin.
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Pan et al. (2013) kehittivat teoreettiseen héyrynpaine-lampatila -tilayhtaloon ja PLS-
regressioon perustuvan hybridimenetelman hiilivetyseosten hoyrynpaineen ja
Reidin hoyrynpaineen estimointiin. Mallin todettiin tuottavan tarkkoja estimaatteja
ja tarvitsevan vain yhden kokeellisen, komponenttikohtaisen parametrin

perusmittausten lisaksi.

3.3 Yhteenveto

Kappaleessa 3.2 kartoitettujen tutkimusten ja sovellusten perusteella
onnistuneimmat  teollisuussovellukset ~ monimutkaisten  monituotekolonnien
laskennassa on saavutettu padosin FPM-mallien ja hybridimallien kaytolla. FPM-
mallien suurimpana vahvuutena muihin verrattuna on mallien validiteetti useassa
eri operointipisteessa ja talla ominaisuudella saavutettava helppo yllapidettavyys
(Friedman, 2006). Hybridimalleista erityisesti FPM-mallien ja PLS-regression
vhdistavilla menetelmilla on saavutettu tarkkoja ja laajalla operointialueella valideja
ennusteita (Komulainen, et al., 2004), (Pan, et al., 2013), (Mahalec & Sanchez,
2012). Yleinen perustelu tilastollisten tai black-box -mallien kaytolle FPM-mallien
sijaan on ilmidymmarryksen tai ajan puute. Ohjelmistopakettien puutteellisuus ja
soveltumattomuus  teollisuusymparistoén  todettiin - mallinnusmenetelmasta
riippumatta ongelmakohdaksi teollisten soft sensorien kdytdssa (Pantelides &

Renfro, 2013), (Qin, 1997).
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4 Kaupalliset tislausprosesseihin soveltuvat soft sensor -ohjelmistot

Kaupalliset tislausprosessien tilan ja tuotelaatujen estimointiin soveltuvat
ohjelmistot voidaan karkeasti jakaa kahteen kategoriaan. Ensimmainen kategoria
koostuu nimenomaan tislauskolonneille tarkoitetuista laskenta- ja
estimointiohjelmistopaketeista, kuten kappaleessa 4.1 esitelty Neste Jacobsin
NAPCON Indicator, kappaleessa 4.2 esitelty Emerson Process Managementin
SmartProcess Distillation ja luvussa 4.3 esitelty ExperTunen ProcessApex Distillation.
Toinen kategoria on painottunut taysin datapohjaisiin estimointimenetelmiin, kuten
neuroverkkoihin ja tilastollisiin malleihin. Naitda ohjelmistoja ei useimmiten ole
tarkoitettu ainoastaan tislauskolonnien soft sensorien kehittdmiseen, vaan
esimerkiksi tuotelaatujen seurantaan jatkuvatoimisessa teollisuudessa yleensa.
Tahan kategoriaan luokiteltavat ohjelmistopaketit ovat kappaleessa 4.4 esitelty
Aspen Technologyn aspenOne Advanced Process Control, kappaleessa 4.5 esitelty
ABB:n Optimize IT Inferential Modeling Platform seka kappaleessa 4.6 esitelty
Honeywellin Profit SensorPro. Ohjelmistojen arvioinnissa tarkastellaan erityisesti
soveltuvuutta kolonnilaskentoihin, mallinnusmenetelmia seka raataloitavyytta ja
konfigurointia. Huomion arvoista on, ettad esitellyistd ohjelmistoista ainoastaan
Neste Jacobsin NAPCON Indicator sisaltda kattavat kolonnilaskennat
monimutkaisillekin monituotekolonneille. Taulukko 1 kuvaa esitellyt ohjelmistot ja

niiden tukemat ominaisuudet.
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Taulukko 1. Esitellyt tislauskolonnien tuotelaadun estimointiin kaytetyt tyokaluohjelmistot ja
niiden tukemat ominaisuudet (x)

Kattavat FPM- Black-box - | Tilastollinen Raataloidyt

kolonnilaskennat mallinnus mallinnus mallinnus mallirakenteet

Neste Jacobs
NAPCON X X X

Indicator

Emerson Enintaan
SmartProcess kolmelle X X

Distillation tuotevirralle

ExperTune
Binaarisille
ProcessApex X
kolonneille
Distillation

AspenTech
aspenOne
Advanced

Process Control

ABB Optimize
IT Inferential
Modeling

Platform

Honeywell
Profit X X

SensorPro

4.1 Neste Jacobs NAPCON Indicator

Neste Jacobs on globaalisti noin 1000 henkil6a tyollistava korkeatasoisen
teknologian seka insindori- ja projektijohtopalvelujen toimittaja. Yrityksen asiakkaat

toimivat padosin oOljynjalostus-, kaasu- ja petrokemian teollisuuden sekd muun
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kemianteollisuuden ja biotekniikan toimialoilla. Neste Jacobsilla on pitkdaikainen
kokemus erityisesti prosessimallinnuksesta ja prosessiteollisuuden tietoteknisten

sovellusten kehityksesta. (Neste Jacobs Oy, 2013b)

NAPCON Indicator on Neste Jacobsilla kehitetty reaaliaikaisiin prosessilaskentoihin
tarkoitettu ohjelmisto, joka sisdltda laajat kirjastot FPM-malleihin ja
signaalinkasittelyn menetelmiin perustuvien soft sensorien kehittamiseen.
Ohjelmistossa on valmiit toteutuspohjat muun muassa oOljynjalostuksen ja
petrokemian  teollisuuden  tyypillisiin prosesseihin, aineominaisuuksien
ennustamiseen sekda taselaskentaan. Ohjelmiston tavoitteena on tuottaa
laskettavasta prosessista ei-mitattavissa olevaa tietoa, kuten prosessin operointia ja
suorituskykya  kuvaavia mittareita seka kehittyneiden saatésovellusten

suorituskykya parantavia reaaliaikaisia ennustemuuttujia.

NAPCON Indicator sisaltaa erityisen laajat ohjelmistomoduulit
monituotetislauskolonnien tilan ja tuotelaatujen ennustamiseen sekd energiakayton
optimointiin. Kolonnilaskennan tuottamat tulokset ovat muun muassa kolonnin
sisdisia  virtauksia, tulvimisindikaattoreita, leikkauspisteitd sekd kolonnin
energiakdyton reaaliaikaisen optimoinnin tuloksia. Kattavien kolonnilaskentojen
lisaksi NAPCON Indicator mahdollistaa kokonaan raataldityjen soft sensorien

rakentamisen.

NAPCON Indicator sisdltada muihin ohjelmistoihin  verraten kattavimmat
monituotekolonnilaskennat ja laajat kirjastot raatdloityjen FPM-malleihin
perustuvien sovellusten joustavaan kehitykseen. Tilastollisten ja black-box -mallien

kayttoonotolle ohjelmistossa ei ole suoraa tukea.

4.2 Emerson SmartProcess Distillation

Emerson on sekd teknologiatoimituksiin, ettd valmistukseen keskittynyt
monipuolinen ja globaalisti noin 135000 henked tyollistava yritys. Emersonin tuote-

ja palveluvalikoima on monipuolinen kattaen muun muassa prosessien hallinnan
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sekd teollisuusautomaation ratkaisut kaikille prosessiteollisuuden toimialoille.

(Emerson Electric Co., 2013)

Emersonin SmartProcess Distillation on modulaarinen, kahden tai kolmen
tuotevirran tislauskolonnien laskenta- ja saatoohjelmisto. Ohjelmisto sisaltaa
tislauskolonnien laskentaan kirjaston, jonka avulla voidaan maarittda kolonnin
sisdisia virtauksia, ennustaa tulvimista, laskea painekompensoituja lampdtiloja seka
optimoida energian kayttoéa. Laskennan konfigurointi tapahtuu graafisten
lohkokaaviomallien avulla. Lisdksi tuotelaatujen ennustamiseen on lisdtty oma
moduulinsa, jonka avulla kayttdaja voi rakentaa epadlineaarisia, prosessin
historiadataan perustuvia estimaattoreita. Estimaattorien kayttéonotto tapahtuu
graafisen tyokalukayttoliittyman avulla. Nama moduulit toimivat ohjelmistoon
sisdltyvan malliprediktiivisen saatimen tukena. Sdaadon kannalta ohjelmisto on
suunniteltu erityisesti ottamaan huomioon hairididen kompensoinnin, kuten syotén
koostumuksen ja sddolosuhteiden muuttumisen. Ohjelmisto on suunniteltu
toimimaan Emersonin DeltaV -automaatiojarjestelman ohessa. (Emerson Process

Management, 2012)

Ohjelmistopaketin vahvuus muihin esiteltyihin sovelluksiin verrattuna on valmis,
modularisoitu toteutus erilaisille yksinkertaisille tislauskolonneille. Laskennat
perustuvat FPM-mallinnusmenetelmien lisdksi osittain black-box -malleihin.
Raataldinnin mahdollisuus ohjelmistossa on kolonnilaskentojen osalta vahaisempi

Neste Jacobsin NAPCON Indicatoriin verraten.

4.3 ExperTune ProcessApex Distillation

ExperTune on globaalin teknologia- ja palvelutoimittaja Metson omistama
ohjelmistoja toimittava yritys. ExperTunen toimittamat ohjelmistot pyrkivat
maksimoimaan tuotannon tehokkuutta ja tuottavuutta seka vahentamaan jatteen
maaraa prosessiteollisuuden eri toimialoilla, kuten kemianteollisuudessa, sellu- ja
paperiteollisuudessa, hyddykkeiden  tuotannossa, 6ljynjalostuksessa  seka

elintarviketeollisuudessa. (ExperTune, 2013a)

34



ExperTunen  ProcessApex Distillation -ohjelmistokomponenttia  kaytetdan
tislauskolonnien tilan ja suorituskyvyn seurantaan. Ohjelmiston tuottamat tulokset
ovat muun muassa massa- ja energiataseita, tuotesaantoja, kayttokustannuksia ja
erotuksen hyvyytta kuvaavia indikaattoreja. Naiden laskettujen arvojen perusteella
ohjelmisto ohjeistaa kolonnin kayttohenkilékuntaa kolonnin operoinnissa ja
identifioi erilaisten hairidtilanteiden syitd. Taman lisdksi ohjelmisto ehdottaa
kolonnin operointidatan perusteella optimaalista saatokonfiguraatiota
tuotelaatujen saatédon minimoiden saatosilmukoiden ristikkdisvaikutukset.
Raportointi tapahtuu web-nadyttéjen kautta ilman erillistd asiakasohjelmistoa.

(ExperTune, 2013b)

Ohjelmisto sisaltda kattavat kolonnin optimaaliseen operointiin liittyvat laskelmat.
Huomattavana erona muihin kolonnilaskentaohjelmistoihin verrattuna on, etta
laskentojen tulokset kohdennetaan ensisijaisesti kdyttohenkilokunnalle ylemman
tason sdatimen sijaan. ProcessApex Distillationin tulokset ovat myos luonteeltaan
pidemman aikavalin paatoksentekoa tukevia  ja soveltuvat seka
kayttohenkilokunnan, kunnossapidon ettd tehtaan johdon kaytettaviksi.
Mallinnusmenetelmista ohjelmisto ei sisdlla muita vaihtoehtoja, kuin FPM-

mallinnuksen.

4.4 AspenTech aspenOne Advanced Process Control

AspenTech on markkinaosuudellaan johtava prosessiteollisuuden tuotannon
optimointiin  tarkoitettujen  ohjelmistojen  toimittaja = maailmanlaajuisesti.
AspenTechin tarjoamat ohjelmistot ja palvelut kattavat muun muassa
toimitusketjun ja tuotannon hallinnan, kehittyneet sdatoratkaisut seka erilaiset
insin6orityon apuvalineet. Yrityksen laaja asiakaskunta koostuu prosessiteollisuuden
eri aloilla toimivien yritysten lisaksi insindo6ritoimistoista, kuluttajatuotteiden

valmistajista seka yliopistoista. (Aspen Technology, 2013)

AspenOne Advanced Process Control -ohjelmisto on kehittyneiden saatératkaisujen
toteutukseen tarkoitettu kokonaisuus. Ohjelmiston avulla voidaan toteuttaa ja

konfiguroida erilaisia DMC-saatimia prosessiteollisuuden tarpeisiin.  Erds
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ohjelmistopaketin moduuleista on niin kutsuttu Prediction & Inferential
Measurements -moduuli, jonka tarkoituksena on toimia tydkaluna soft sensorien,
kuten tuotelaatujen ennustamiseen. Soft sensorien rakentamiseen voi kayttaa
lineaarisia tai epalineaarisia menetelmia ja niiden ennusteita voidaan paivittaa
analysaattorimittausten tai laboratoriodatan perusteella. Soft sensorien tuetut

mallirakenteet ovat (Aspen Technology, 2011):

e Black box -malli FIR (engl. Finite Impulse Response) -rakenteella
e PLS-malli

e Sumeaa logiikkaa hyodyntava PLS-malli

o Neuroverkko-hybridimalli

e Monotoninen neuroverkko

e Linearisoidut FPM-mallit

e |tse maaritetyt malliyhtalot

Ohjelmistomoduulin vahvuus muihin verrattuna on valittavien mallirakenteiden
kattavuus ja mahdollisuus raataldintiin ilman ldahdekoodin muokkausta tai
koodigenerointia. Ohjelmistoa ei kuitenkaan ole tehty ainoastaan tietyn
yksikkoprosessin (kuten tislauskolonnin) ohjaukseen, joten esimerkiksi kattavat

kolonnilaskennat on maaritettava erikseen soft sensoreina.

4.5 ABB Optimize IT Inferential Modeling Platform

ABB on markkinaosuudellaan johtava automaatio- ja sahkdvoimateknologiayhtio,
joka tyollistad globaalisti noin 145000 henkea. VYhtié koostuu viidesta
ydinliiketoimintayksikostd, joista erds on tuotantoprosessien energiatehokkuutta ja
tuottavuutta parantavien jarjestelmien ja tuotteiden toimituksiin keskittynyt
prosessiautomaation liiketoimintayksikkd. Liiketoimintayksikon  asiakaskunta
koostuu padosin oljynjalostus-, kaasu-, kemian-, lddke-, metsd-, metalli- seka

meriteollisuuden toimialojen yrityksista. (ABB, 2013)

ABB:n Optimize IT Inferential Modeling Platform on ohjelmistomoduuli, jonka avulla

kayttaja voi kehittdda datapohjaisia soft sensoreja sovellusprosessista riippumatta.
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Kayttdjan avuksi datan esikasittelyyn ohjelmisto tarjoaa automaattista, tilastollisiin
menetelmiin perustuvaa poikkeavien havaintojen poistoa. Ohjelmiston tukemat

valmiit mallirakenteet ovat kaikki datapohjaisia:

e Adaptiiviset neuroverkot

e Myotakytketyt neuroverkot

e Geneettisia algoritmeja hyddyntavat neuroverkot
e Lineaarinen regressio

e Painotettu regressio

e PLS-regressio

Lisdksi ohjelmistoon on mahdollista maarittaa raataloityja mallirakenteita, mutta
tdma  vaatii  ulkoisen  DLL:n  (engl. Dynamic-Link Library) kayttoa.
Jarjestelmaarkkitehtuuri mahdollistaa ohjelmiston kommunikoinnin
automaatiojarjestelman ja LIMS (engl. Laboratory Information Management

System) -jarjestelman kanssa standardirajapintojen avulla. (ABB, 2007)

Ohjelmisto on tarkoitettu yleiseksi datapohjaisten soft sensorien kehitystydkaluksi.
Datapohjaisuus rajoittaa ohjelmiston kayttoa tarkkaan tunnetuissa
yksikkOprosesseissa, silla raataloityjen mallien kdayttoonotto ulkoisen DLL:n avulla on

monimutkaisempaa muiden ohjelmistojen ratkaisuihin verrattuna.

4.6 Honeywell Profit SensorPro

Honeywell on noin 132000 henked tyollistava globaali teknologiakehitys- ja
valmistusyhtio. Yhtio koostuu neljastd liiketoimintayksikostd, joista erds on
automaatio- ja ohjausratkaisujen (Automation and Control Solutions)
lilketoimintayksikko. Liiketoimintayksikko toimii muun muassa prosessiteollisuuden,
rakennusalan,  turvallisuusteknologioiden sekda erilaisten  tunnistus- ja

havaitsemisteknologioiden parissa. (Honeywell, 2013)

Honeywellin Profit SensorPro on tilastollista analyysia ja regressiomallinnusta
hyodyntava soft sensor -ohjelmistopaketti. Ohjelmisto tarjoaa apua esimerkiksi

selittdjamuuttujien valintaan padkomponenttianalyysia ja muita tilastollisia
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menetelmida hyddyntden. Ohjelmiston tukemat mallinnusmenetelmat ovat PNS-
regressio, painotettu PNS-regressio, monimuuttujamenetelmat PLS ja DSS (engl.
Dynamic Sub-Space) sekd kayttdjan maarittamat malliyhtalot. Lisdksi ohjelmisto
tarjoaa tyokalut muuttujamuunnosten luomiseen ja prosessien dynaamisen
luonteen huomioonottamiseen ja kompensointiin staattisissa, lineaarisissa
regressiomalleissa. Datan esikasittelyyn ohjelmisto tarjoaa muun muassa
poikkeavien datapisteiden automaattisen havaitsemisen. Mallin yllapito ja paivitys

on mahdollista linkittaa laboratoriomittausten tuloksiin. (Honeywell, 2011)

Ohjelmisto on yleinen tilastollisten soft sensorien kehittamiseen tarkoitettu tydkalu.
Sen vuoksi sen ominaisuudet tilastolliseen analyysiin ja mallien rakentamiseen ovat
varsin kattavat ja moneen tarkoitukseen sovellettavissa. Valmiita tislauskolonneihin
liittyvid mallirakenteita ohjelmistossa ei kuitenkaan ole ja mallinnus rajataan vain

tilastollisiin menetelmiin.
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KOKEELLINEN OSA

Kokeellisessa osassa esitellddan luvussa 5 NAPCON Indicator -ohjelmiston nykyiset
laskenta-algoritmit, jarjestelma- ja ohjelmistoarkkitehtuuri seka
konfigurointimenetelmat.  Nykyiselle  ratkaisulle  kartoitetaan  ohjelmiston
tarkeimmat parannuskohteet kappaleessa 1.2 esitettyjen tydon tavoitteiden
saavuttamiseksi. Luvussa 6 esitetaan toimenpiteet kartoitettujen
parannuskohteiden saavuttamiseksi ja esitelldan uudistettu, vaatimukset tayttava
ratkaisu. Ratkaisuun liittyvat ohjelmistot toteutetaan siltd osin, ettda kaikkien
uudistettujen osioiden testaus on mahdollista. Luvussa 7 reaaliaikaisen
laskentaohjelmiston testaus suoritetaan ja testauksen tulokset arvioidaan.
Testauksessa laskentatuloksia verrataan kahden kaupallisen simulaattorin tuloksiin
erastda monituotekolonnin simulointimallia kayttaen seka tarkastellaan toteutetun

laskennan herkkyytta ja vikasietoisuutta.
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5 Nykyinen ratkaisu

NAPCON Indicator on Neste Jacobs Oy:lld kehitetty ohjelmisto, jonka avulla voidaan
raataloimalla kehittda reaaliaikaisia laskentoja erilaisten jatkuvatoimisten
prosessien operoinnin ja sdadon tehostamiseksi. Ohjelmiston joustavan rakenteen
ansiosta laskentoja voidaan kehittaa raataloidysti erilaisille prosesseille, mukaan
lukien  monituotetislausprosesseille.  Raskaista raataldintitarpeista johtuen
ohjelmiston konfigurointi ja kadyttoonotto vievat paljon aikaa ja vaativat

erikoistietamysta laskettavan prosessin ilmidista.

Monituotetislauskolonnien laskennoissa NAPCON Indicator kdyttda padosin
prosessimittauksia, analysaattorimittauksia, staattisen tilan malleja seka empiirisia
korrelaatioita erilaisten kolonnin tilaa ja tuotelaatuja kuvaavien suureiden
laskemiseen. Laskettujen muuttujien avulla mahdollistetaan ylemman tason
saatimien, kuten malliprediktiivisten saatimien sekd reaaliaikaisen optimoinnin
kaytto tehokkaasti. Ohjelmisto raataldidaan kullekin kolonnille erikseen Iahdekoodia

seka tietokantamuuttujia muokkaamalla.

NAPCON Indicatorin ensisijainen tehtdavd monituotekolonnien tuotelaatujen
sdadossa on laskea sivu-ulosottojen valiset leikkauspisteet, jotka kuvaavat
esimerkiksi  analysaattorien  mittaamia tai laboratoriossa  maaritettavia
tislauskdyrien  pisteitda. Talléin  analysaattorisuureiden sdadoista saadaan
ohjaussuureina tavoitearvot lasketuille leikkauspistelampoétiloille, joiden sadadosta
puolestaan saadaan alemman tason sdatimien (kuten virtaussaatimien) asetusarvot.
Konfiguraation edut ovat, ettd analysaattoria voidaan kayttda ylatason sdadossa sen
pitkdsta mittausvalista huolimatta ja etta mittauksen vikaantuessa tai analysaattorin

puuttuessa voidaan sdatoon kayttaa pelkkia leikkauspistelaskentoja.

Leikkauspisteiden lisdksi tarkeitd reaaliaikaisen laskennan tuloksia ovat
tulvimisprosentit ja optimaalinen kiehutusmaara. Tulvimisprosentit toimivat
kolonnin kehittyneessad sadadossa rajoituksina ja indikoivat operaattorille kolonnin
tilaa. Optimaalinen kiehutusmaara (hoyryvirtaus) minimoi kolonnin operoinnin

kokonaiskustannukset kappaleessa 2.3.6 esitetyn optimointitehtdvan mukaisesti.
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Optimaalista hoyryvirtausta voidaan kayttdaa asetusarvona taseista lasketulle
sisdiselle  hoyryvirtaukselle. Manipuloitavana muuttujana voidaan kayttaa
esimerkiksi kiertopalautusvirtaa ulosoton yhteydessd, jos virran pitoisuutta

sdadetaan ulosottovirtauksen maaralla.

5.1 Kolonnilaskentojen algoritmit

Yksinkertaistettuna kolonnilaskentojen laskentakierros koostuu muuttujien luvusta
tietokannasta, laskentojen suorituksesta sekda muuttujien uusien arvojen

kirjoituksesta tietokantaan. Laskentakierroksen rakenne on esitetty kuvassa 8.

Laskentakierroksen Laskentakierroksen
rakenne algoritmit

Pitoisuuslaskennat
tasealueittain

Aloitus

Lamménvaihtimien ja
uunien tehojen laskenta

Muuttujien hetkellisarvojen
haku tietokannasta ’,

’
. Sisdisten virtausten
*
laskenta

Tulvimisprosenttien
laskenta

—

Laskentarutiinien
kutsuminen

Laskettujen muuttujien
kirjoitus tietokantaan

Leikkauspisteiden
X laskenta

LOpETUS b Optimaalisen
Nl kichutusmirin laskenta

Kuva 8. Laskentakierroksen suoritus. NAPCON Indicator laskee tietokannan hetkellisarvojen
perusteella kolonnin tilaa kuvaavia suureita ja kirjoittaa tulokset tietokantaan.

Laskentarutiineissa maaritetaan aluksi seka ulkoisten, etta sisdisten virtausten LK- ja
HK-pitoisuudet kussakin tasealueessa. Pitoisuudet voidaan maarittda joko

mittausten tai tislauskdyrien ja leikkauspisteasetusarvojen perusteella ja niita
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tarvitaan leikkauspistelaskennassa sekd energiakdyton optimoinnissa. Taman
jalkeen lasketaan mittausten ja aineominaisuuksien perusteella tehot kaikille
kolonnin lammansiirtimille. Tehojen perusteella voidaan muodostaa kolonnin

energiataseet.

Laskennan tulosten perustana ovat massa- energia- ja tilavuustaseet, jotka
muodostetaan  prosessimittausten  sekd  kappaleessa  2.3.2  esitettyjen
perusaineominaisuuksien avulla. Taseiden tuntemattomat muuttujat ovat kolonnin
sisdiset virtaukset ja tasealueiden muodostaminen tapahtuu kolonnin sivu-
ulosottojen perusteella. Taseiden ratkaisussa joko huipun tai pohjan taseet
oletetaan aluksi virheettomiksi, jolloin ensimmaisen tasealueen sisdiset virtaukset
voidaan laskea. Taman jdlkeen edetdaan vuorollaan kuhunkin kolonnin taseeseen,
joka tasmatdan aina edellisen taseen tuloksiin. Iteraatioiden edetessa hoyryfaasissa
olevien virtausten ominaisentalpiaa joudutaan korjaamaan joka kierroksella, koska
ominaispainolle ja Watsonin karakterisointikertoimelle ei ole saatavilla tarkkoja,

helppokayttoisia korrelaatioita. Iteroinnin kulku on esitetty kuvassa 9.
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Ensimmadinen
tasealue

Ratkaistaan sisaiset virtaukset

massa- ja energiataseesta

o Ratkaistaan uusi hiilivetyhoyryn
Péivitetyt ominaispaino tilavuustaseesta

héyryvirran
Lasketaan uusi hoyryvirran
Watsonin K

ominaispaino
Konvergenssi?

ja Watson K

Seuraava

tasealue

Kuva 9. Sisdisten virtausten ratkaiseminen iteroimalla. Tasealueen hiilivetyhoyryn ominaispainoa
ja Watsonin K -kerrointa tarkennetaan joka iteraatiokierroksella tilavuustaseen avulla.

Sisdisten virtausten avulla NAPCON Indicator voi ennustaa kolonnin valipohjien
tulvimista seka laskea sivu-ulosottojen valisia leikkauspisteitd ja optimaalisen
kiehutuksen maaran. Leikkauspisteet lasketaan sovittamalla seuraavanlainen

regressiomalli laboratorio- ja analysaattorimittauksiin:
L
TCP == KlEFVO +K2Y+K3V+K4 (28)

missda Tcp on leikkauspisteldampétila, EFV, on tuotteen alkukiehumispiste, Y
tuotteen saanto (massaosuus) ulosottopohjan yldpuolella olevassa hoyryfaasissa
sekda L ja V neste- ja hoyryvirtaukset ulosottopohjan yldpuolella. Neste- ja
hoyryvirtauksen suhdetermia kaytetddan erityisesti kuvaamaan TBP-kdyrdn
epdlineaarisia osia, kuten keveamman komponentin suhteen 90 ja 95 %

tislauspisteita. K;, K,, K5 ja K, ovat mallin regressiokertoimet.
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Tuotevirtojen ja syotdn TBP-kdyrien pisteiden tdsmadys analysaattorimittausten ja
laboratoriotulosten perusteella vaihtelee NAPCON Indicatorissa kolonnikohtaisesti.
TBP-kdyrat voidaan siis olettaa vakioiksi tai niitd voidaan pdivittada automaattisesti
joka laskentakierroksella. Lisaksi syoton TBP-kdyran pisteitd ja perusominaisuuksia

on mahdollista estimoida reaaliaikaisesti tuotetietojen perusteella.

Laskennassa ei-mitattujen lampdtilojen, paineiden ja aineominaisuuksien maaritys
voi perustua interpolointiin, ekstrapolointiin tai lahdekoodiin erikseen
maaritettaviin oletuksiin. Esimerkiksi kolonnin sisdisten virtausten lampdtilat

voidaan interpoloida ulkoisten virtausten [ampd&tilamittausten perusteella.

5.2 Nykyinen jarjestelmaarkkitehtuuri

NAPCON Indicator on suunniteltu tukemaan monen sovellusalueen prosessien
reaaliaikaista laskentaa, minkd vuoksi sen jarjestelmarakennekin vaihtelee
raataloidysta sovelluksesta riippuen. Ohjelmiston nykyisista asennuksista voidaan
kuitenkin  karkeasti  erotella  kahdentyyppisia  jarjestelmaarkkitehtuureja:
kolonnilaskentojen ja  muiden laskentojen  arkkitehtuurit.  Erds  syy
kolonnilaskentojen ja muiden laskentojen erotteluun on, ettd pelkille
monituotekolonnille  on  mahdollista  kehittdd helpommin  raataloitavia
laskentarunkoja, kuin suuremmille ja monimutkaisemmille prosesseille, joilla

laskennat raataloidaan useimmiten alusta alkaen.

5.2.1 Kolonnilaskentojen nykyinen jarjestelmaarkkitehtuuri

Kolonnilaskennat on suurelta osin toteutettu Alpha-ympariston kayttojarjestelmissa
toimivina sovelluksina. Laskentasovellus on toteutettu kokonaan FORTRAN-
kielisena, itsendisend sovelluksena, joka kommunikoi reaaliaikaisen tietokannan
kanssa lukemalla tietokantamuuttujien hetkellisarvoja ja paivittamalla laskettuja
arvoja tietokantaan. Tietokanta sisaltdd laskettujen muuttujien hetkellisarvojen
lisdksi automaatiojarjestelmastd (DCS, Distributed Control System) haetut,

laskennassa tarvittavat mittaukset. Tietokanta ja DCS kommunikoivat keskendan
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OPC- tai OPC UA -standardispesifikaation mukaisesti. Jarjestelman rakenne on

esitetty kuvassa 10.

OPC/ OPC UA !

Laskentarutiinien

konfigurointitiedostot
Anturit,
toimilaitteet

Kuva 10. Kolonnilaskennoissa kaytetty reaaliaikaisen laskentajarjestelmdn rakenne. On-line -
kommunikaatio on merkitty kiinteilla nuolilla, off-line -kommunikaatio katkoviivanuolilla.

Laskentarutiinit kolonnilaskentojen tapauksessa on jaoteltu yleiskayttoisiin
funktioihin  ja raatalditaviin, suurempiin  kokonaisuuksiin.  Yleiskayttoisten
funktioiden  kirjasto  sisdltdd  esimerkiksi  kappaleessa 2.3  esitettyja
aineominaisuuskorrelaatioita, apufunktioita ja muita kolonnista riippumattomia
rutiineja.  Kolonnilaskennat  raataloéidaan  muokkaamalla  laskentarutiinien

lahdekoodia ja konfigurointitiedostoja.

5.2.2 Ohjelmiston muiden laskentojen nykyinen jarjestelmaarkkitehtuuri

Muiden kuin kolonnilaskentojen toteutukset on suurimmalta osin tehty Microsoftin
Windows-kayttojarjestelmissa  toimiviksi.  Paapiirteissdaan laskentajarjestelma

koostuu Windows-palveluna suoritettavasta C#-laskentakehyksestda (NAPCON
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Calculation Frame), prosessikohtaisista FORTRAN-laskentarutiineista ja myos
Windows-palveluna suoritettavasta reaaliaikaisesta tietokannasta. Laskentakehys
kommunikoi tietokannan kanssa lukemalla tietokantamuuttujien hetkellisarvoja ja
paivittamalla laskettuja arvoja tietokantaan. Laskentakehys my6s huolehtii
sovelluskohtaisten rutiinien kutsumisesta joka laskentakierroksella.
Sovelluskohtaiset rutiinit voidaan sisallyttdaa kehykseen dynaamisesti linkitettyna
kirjastona  ja suorittaa .NET-ymparistossa samankaltaisilla kutsuilla
sovellusprosessista riippumatta. Tietokanta sisdltda kaikki laskentasovelluksen
tarvitsemat ja tuottamat tiedot ja on yhteydessd automaatiojarjestelmaan.

Jarjestelman rakenne kommunikaatiotyyppeineen on esitetty kuvassa 11.

————— > Off-line
———> On-line

Laskentarutiinien
i konfigurointitiedostot

Anturit, 1
e —— e W —
toimilaitteet (lb
l’:-', =) - ,' Z",j T ,'_.-l
A *ij & Muuttujamadrittelyjen
R - tiedosto
.

Kuva 11. Muiden, kuin kolonnilaskentojen jarjestelmaarkkitehtuuri. Olennainen ero
kolonnilaskentojen arkkitehtuuriin on laskentakehys (NAPCON Calculation Frame), joka
kommunikoi tietokannan kanssa ja huolehtii sovelluskohtaisten rutiinien kutsumisesta.

Yleisten prosessilaskentojen (muiden kuin kolonnilaskentojen) raatalointi tapahtuu

generoimalla  konfigurointitydkalun avulla automaattisesti laskentakehyksen
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lahdekoodia ja kirjoittamalla sovelluskohtaiset laskentarutiinikoodit erikseen

kullekin prosessille.

5.3 Nykyinen ohjelmistoarkkitehtuuri

Jarjestelmaarkkitehtuurien tavoin myds ohjelmistoarkkitehtuurien osalta voidaan
NAPCON Indicatorille erottaa kahdenlaisia arkkitehtuureja: kolonnilaskentojen ja
muiden laskentojen arkkitehtuurit. Arkkitehtuurit eroavat toisistaan erittdin paljon,
silla kolonnilaskennat on toteutettu kokonaan proseduraalisella FORTRAN-kielell3,
kun taas muissa laskennoissa on hyddynnetty myos olioparadigmaa. Taman lisdksi
arkkitehtuurit on suunniteltu kahta eri tarkoitusta varten: kolonnilaskennoissa on
pyritty modulaariseen toteutukseen, kun taas muissa laskennoissa prosessi-
informaation jaottelu ja uusien laskentasovellusten kehitys on pyritty tekemaan

kehittdjalle ja sovelluksen loppukayttajalle loogiseksi.

5.3.1 Kolonnilaskentojen nykyinen ohjelmistoarkkitehtuuri

Kolonnilaskentojen proseduraaliseen paradigmaan perustuva toteutus koostuu
pdadohjelmasta, joka kutsuu vuorollaan maaritettyja laskenta- ja tietokanta-
aliohjelmia. Tietokanta-aliohjelmat paivittavat tietokannasta luettuja hetkellisarvoja
ohjelmiston COMMON-alueelle maaritetyiksi muuttujiksi. Laskenta-algoritmeja
sisaltavat aliohjelmat kayttavat laskennoissaan ndita COMMON-alueen muuttujia
seka vyleiskayttoisia funktioita, jotka on koottu omaksi kirjastokseen.

Kolonnilaskentojen nykyinen ohjelmistoarkkitehtuuri on esitetty kuvassa 12.
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Kuva 12. Kolonnilaskentojen nykyinen ohjelmistoarkkitehtuuri. Tietokantamuuttujien
hetkellisarvot paivitetidn COMMON-alueelle. Aliohjelmissa suoritetaan kolonnilaskennan
algoritmit kayttaen hyvaksi COMMON-alueen muuttujia seka yleiskayttéisia funktioita.

Arkkitehtuurissa aliohjelmiin perustuva jako on selked ja modulaarinen, mutta sen
heikkoutena on konfiguroinnin hankaluus selkedn monituotekolonnin tietomallin
puuttuessa. Konfigurointi on tehtdava aliohjelmien ldahdekoodia ja erilaisia

otsikkotiedostoja muokkaamalla.

5.3.2 Ohjelmiston muiden laskentojen nykyinen ohjelmistoarkkitehtuuri

Muissa laskennoissa kaytettavan .NET-pohjaisen ohjelmiston UML (Unified
Modeling Language) -kaavio tarkeimpine luokkineen ja metodeineen seka liitdnnat
muihin ohjelmistoihin ja kirjastoihin on esitetty kuvassa 13. Laskennan ydin on
laskentakehykseen sisdltyvd paaluokka (CalcMain), joka kutsuu vuorollaan
laskentametodeja (Calculate) kullekin maaritetylle prosessiyksikolle (ProcessUnit).
Pdaluokan on toteutettava rajapinta ICalculationFrameOperations, joka sisdltaa

laskentametodeja kutsuvan Windows-palvelun vaatimat operaatiot. Kullekin
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prosessiyksikolle maaritetdan erikseen prosessiyksikkda kuvaava, ProcessUnitBase-
luokasta periytetty luokka. Yksi laskentasovellus voi suorittaa laskentaa usealle
prosessiyksikolle samalla laskentakierroksella, vaikka kuvassa 13 luokkia on vain yksi
(ProcessUnit). Laskennan algoritmit on toteutettu erillisella DLL-kirjastolla
esimerkiksi FORTRAN-kielelld ja niitd kutsutaan ulkoisella UNITMODEL-metodilla

staattisen kdareluokan (Wrapper) kautta.

Prosessi-informaatio jaotellaan prosessiyksikkod kuvaavan luokan sisalla vield
informaatioldahteen mukaan tietueluokiksi, joiden jasenmuuttujiksi voidaan
automaattisesti generoida prosessitietoa kuvaavat (yleensda double-tyyppiset)
muuttujat. Esimerkiksi kuvan 13 tapauksessa prosessi-informaatio on luokiteltu
laskennan valituloksiin, mittauksiin, laboratoriotuloksiin sekd laskennan tuloksiin.

Kukin tietueluokka on aliluokka BasePropertyClass-luokasta.

Laskentarutiinit

A X
1 s
l Q" “u ICalculationFrameOperations
| \
| ProcessUnit £ ProcessUnitBase = CalcMain =
@R By Class Class Class
3 . + ProcessUnitBase
j Static Class g
i * Fields # Fields
- ! ® Fields
i = Methods H = * Properties = Methods
= Method:
| oo unmmooel  le | e = fiatiiods i* AfterCalculationCycle
N ——— - ", Calupite S it i BeforeCalculationCycle
STMODE! I
&% UNITMODEL % Calculations
el 7 ~ oo
_______ }_.f;s\\“aw.,‘ T
----------- e ' * Thea e, [
------- Fe # . R I
s - W o (.
e [ k! ~5 tre, }
+'INTERMEDIATES RECORD (¥ MEASUREMENTS RECORD % LABORATORYVALUES RECORD & RESULTS RECORD 7. I
Class Class clazs Class |
s, *+ BasePropertyClass + BasePropertyClass + BasePropertyClass + BasePropertyClass I
*a
Windows-
i palvelu
BascPropertyClass %
Class % N
. |
= Methods o !
% SetResult (+ 3 overloads) kS i
Automaattinen -
generointi
Tietokanta

Kuva 13. Kokonaan raatidlGitavien prosessilaskentojen UML-kaavio sekd liitdnndt muihin
ohjelmistoihin ja kirjastoihin. Kaavio kuvaa laskentakehystda yhdelle prosessiyksikdlle ja neljille
tietueluokalle.
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Ohjelmiston valittdessa tietoa tietokannan kanssa kaytetaan abstraktista
NapconVariable-luokasta periytettyja olioita. Oliot sisaltavat vastaavan muuttujan
hetkellisarvojen lisdksi lukuisia hyodyllisia attribuutteja, kuten diagnostiikka-arvoja,
tietokantatunnuksen, viivastettyja arvoja sekd OPC UA -rajapinnan muuttujan.
Prosessi-informaatiota kuvaavat NapconVariable-muuttujat voidaan generoida
konfigurointityokalun avulla staattisiksi jasenmuuttujiksi tai palauttaa tietokannan
kanssa kommunikoivalle prosessille dynaamisena listana. Jasenmuuttujina olevat
NapconVariable-muuttujat tietokannan kanssa kommunikoiva prosessi identifioi

.NET-reflektion avulla.

Arkkitehtuurin vahvuus on prosessi-informaation helppo generointi ja jaottelu
erillisen konfigurointitydkalun avulla. Jaottelun ansioista uusien, kokonaan
raataloityjen sovellusten kehitys on helppoa ja valmiiden sovellusten prosessi-
informaatio on loogisesti jaoteltu. Lisdaksi prosessi-informaatiota kuvaavan
NapconVariable-luokan  kadyttd6  mahdollistaa  vikasietoisen  arkkitehtuurin
kehittamisen. Nykyiseen arkkitehtuuriin ei kuitenkaan ole sisdllytetty valmiita,
modulaarisia laskentametodeja erilaisille yksikkoprosesseille, kuten

monituotetislaukselle.

5.4 Konfigurointi ja raatalointi

Kolonnilaskentojen raataldinti koostuu muuttujien maarittelysta tietokantaan ja
otsikkotiedostoihin seka laskentarutiinien muokkaamisesta kolonnin konfiguraation
mukaan. Paddosin konfiguraatio maaritetdan FORTRAN-otsikkotiedostoon, jossa
asetetaan arvot liitteessa 1 esitetyille parametreille. Naistd parametreista erityisesti
taselaskelmien maarittelyssa vaaditaan tietamysta laskennan suorituksesta ja
tislauksen ilmidistda, eikd niitda ole mahdollista ma&arittaa esimerkiksi
suunnittelutietojen perusteella. Liitteen 1 parametrien lisdksi konfiguroijan on
useimmiten muokattava suoritettavaan ldhdekoodiin otsikkotiedostosta puuttuvia
raatalointimaarittelyja. Yksikasitteista luetteloa naille maarittelyille ei ole, koska ne
riippuvat paljon kolonnin rakenteesta, instrumentaatiosta seka tislattavista aineista.

Yleisia lahdekoodin muokkausta vaativia maarittelyja on esitetty liitteessa 2.
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Muissa, prosessikohtaisesti raataloitdvissa laskennoissa laskentamuuttujat
maaritellaan erilliseen taulukkotiedostoon, josta voidaan konfigurointityokalun
avulla automaattisesti generoida laskentakehykseen prosessi-informaatiota
vastaavat  prosessiyksikkooliot, tietueoliot, ndiden jasenmuuttujat seka
NapconVariable-muuttujat reaaliaikaisen tietokannan kanssa kommunikointia
varten. Taman jalkeen laskentakoodi kirjoitetaan FORTRAN-aliohjelmina kehittdjan

prosessi-ilmiotietamysta hyvaksikayttaen.

5.5 Nykyisen ratkaisun parannuskohteet

Ensisijaiset parannuskohteet nykyisessd kolonnilaskennan ratkaisussa ovat
laskentarutiinien konfiguroinnissa ja kayttoonotossa. Konfigurointi vie paljon aikaa
ja vaatii ymmarrysta kaytetyista laskenta-algoritmeista seka tislauksen ilmidista.
Lisdksi, kun konfigurointia tehdaan lahdekoodia muokkaamalla, on siind suuri
mahdollisuus inhimillisiin virheisiin ja puutteelliseen konfigurointiin. Ohjelmiston
kdyttoonotto vaatii paljon resursseja erityisesti, jos otetaan leikkauspistelaskennan
lisaksi kayttoon energiakayton optimointi ja tulvimislaskennat.
Konfigurointimenetelmia ja tyokaluja on siis parannettava siten, etta konfigurointi
voidaan tehda pelkkien suunnittelutietojen perusteella mahdollisimman kattavasti

kolonnin rakenteesta riippumatta.

NAPCON Indicatorilla kehitetyissa, kokonaan raataloidyissa laskentasovelluksissa
kaytetaan prosessi-informaatiota kuvaamaan NapconVariable-tietorakennetta, joka
sisdltdd muun muassa hyodyllista diagnostiikka-informaatiota, OPC UA -rajapinnan
seka viivastettyja hetkellisarvoja. Tata tietorakennetta ei hyodynnetad nykyisissa
kolonnilaskennan toteutuksissa, jolloin vikatilanteiden tulkinta ja kasittely on
hankalaa. Uudistetuista kolonnilaskentasovelluksista saadaan vikasietoisempia ja
modernien OPC UA -rajapinnan sisadltdvien jarjestelmien kanssa yhteensopivia

kayttamalla NapconVariable-tietorakennetta prosessi-informaation kuvaamiseen.

Myds laskenta-algoritmeissa on  parannuskohteita. Nykyiselldadan taseiden
ratkaisualgoritmi ei ratkaise kaikkia taseita samanaikaisesti, vaan taseet ratkaistaan

perattdin kdyttden edellisen (tai ensimmadisen) taseen tietoja ratkaisun
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lahtotietoina. Algoritmi ei siten minimoi kaikkien taseiden virheistd riippuvaa
kustannusfunktiota, vaan kiinnittda ratkaisun ensimmadisen taseen lahtotietoihin.
Laskenta-algoritmia on mahdollista parantaa siten, etta ratkaisu minimoi maaritetyn

kustannusfunktion, joka riippuu kaikista kolonnille muodostettavista taseista.

Vianselvityksessa energia- ja massataseet ovat arvokkaita tyokaluja (Kister, 2006).
Esimerkiksi virheellisten virtaus- tai lampdtilamittausten vallitessa voivat taseiden
virheet indikoida sitd kolonnin osaa, jossa virhe esiintyy. Kister (2006) esitti case-
esimerkin, jossa taselaskennan avulla maaritettiin virheellisen virtausmittauksen
paikka hairittilassa olevalle teolliselle tislauskolonnille. Myds NAPCON Indicatorissa
olisi kolonnin hairidtilanteiden varalta siten tarpeen esittaa operaattorille kunkin
taseen virheet, jolloin suuret prosentuaaliset virheet sekda massa- etta
energiataseissa viittaisivat virheelliseen virtausmittaukseen ja suuri prosentuaalinen
virhe pelkdassa energiataseessa virheelliseen lampdétilamittaukseen kyseisella

tasealueella.

Lisaksi leikkauspistelaskennan parametrien sovittaminen nykyiselladan on hankalaa,
koska parametrien sovitukseen ei ole erillistd tyokalua. Nykyisessa ratkaisussa
mallin regressiokertoimet maaritetddan manuaalisesti visuaalisen arvioinnin tai
kokemuksen perusteella. Jos mallirakennetta tai mallin parametreja halutaan

muuttaa, on ne muokattava lahdekoodiin.
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6 Uudistettu ratkaisu

NAPCON Indicator -kolonnilaskennoille maaritettiin tassa tyossa toteutettavaksi
seuraavat kehitystoimenpiteet kappaleessa 5.5 kuvattujen parannuskohteiden

tayttamiseksi:

e Jarjestelmaarkkitehtuurin uudelleenjarjestely muissa, kuin
kolonnilaskennoissa  kdytettdavdaa  CH-laskentakehysta ja  prosessi-
informaation tietorakennetta kayttaen

o Helposti raataloitavan tietomallin suunnittelu ja toteutus
monituotekolonneille

o Uuden konfigurointityokalun toteutus

e Taselaskenta-algoritmin uudelleensuunnittelu ja toteutus

e Uudistetun reaaliaikaisen kolonnilaskentaohjelmiston toteutus silta osin,

mita uudistettujen algoritmien testaus vaatii

Niiden parannuskohteiden, jotka eivat sisally kappaleessa 1.4 kuvattuun tyon

rajaukseen, kehitystoimenpiteet on esitetty jatkotutkimusehdotuksina luvussa 9.

6.1 Uudistetun ratkaisun jarjestelmaarkkitehtuuri

Uudistetun ratkaisun jarjestelmaarkkitehtuuri on esitetty kuvassa 14. Arkkitehtuuri
perustuu NAPCON Indicatorin muissa, kuin kolonnilaskennoissa kaytettavaan
arkkitehtuuriin, joka on toteutettu pddosin .NET-ymparistossd. Uudessa
jarjestelmarakenteessa laskennan konfiguroinnin voi tehda kokonaisuudessaan
vhden graafisen konfigurointityokalun avulla ldhdekoodia muokkaamatta tai
generoimatta. Konfiguroinnin tuloksena saadaan monituotekolonnia ja kolonniin
liittyvia tietokantamuuttujia kuvaava olioinstanssi, jonka tila voidaan tallettaa
pysyvasti XML (engl. eXtensible Markup Language) -muotoisena dokumenttina.
Vastaavasti XML-dokumentista voidaan deserialisoida  olioinstanssi itse
laskentasovelluksessa ennen laskentojen aloittamista. Laskennassa kaytettavat

tietokantamuuttujat maaritellaan ulkoiseen taulukkotiedostoon konfiguroinnin
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yhteydessa. Konfiguroinnin jalkeen sovellus ei kuitenkaan ole riippuvainen

taulukkotiedostosta.

DLL wrapper

>

Kolonninja
muuttujien

Anturit, XML-kuvaus

__@'_
toimilaitteet F

Muuttujamaarittelyjen
tiedosto

Kuva 14. Uudistetun ratkaisun jarjestelmaarkkitehtuuri. Uudessa arkkitehtuurissa
kolonnilaskennat on mahdollista konfiguroida yksittdisen graafisen tyokalun avulla.

Sovelluskohtaiset laskentarutiinit siirrettiin C#-ymparistoon, jotta kolonnia kuvaavaa
olioinstanssia voidaan hyddyntdaa tehokkaasti ja vaivattomasti. Yleiskdyttoiset
aliohjelmat on sailytetty FORTRAN-kirjastona ja pakattu DLL-tiedostoksi C#-
laskentarutiinien kutsuttavaksi. Yleiskdyttdinen Kkirjasto sisdltdd muun muassa

aineominaisuuksien laskennan mallit.

Uudistetussa jarjestelmarakenteessa olennainen muutos on, ettd suurempi osa
laskennan muuttujista sdilotaan tietokantamuuttujina sen sijaan, ettda ne
maaritellaan otsikkotiedostona laskennan sisaisiksi muuttujiksi.
Tietokantamuuttujien  kdyttdé mahdollistaa laskentasovelluksen  kayttajalle

muuttujien arvojen vaihtamisen laskentojen ollessa kaynnissa. Tama mahdollisuus
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on erityisen hyddyllinen ei-mitattaville muuttujille, jotka pysyvat pitkdaan vakioina.
Esimerkiksi vakiona pidettyja tislauskdyrien pisteitda voidaan ndin muuttaa, kun
tiedetdan kyseisen virran koostumuksen muuttuneen oleellisesti. Muita
tamankaltaisia parametreja ovat tulvimislaskentojen ja energiakdaytdon optimoinnin
parametrit, leikkauspistelaskennan regressiokertoimet seka erilaiset

viritysparametrit ja suodatuskertoimet.

6.2 Uudistetun ratkaisun ohjelmistot ja kirjastot

Kirjallisuusosassa FPM-malleihin perustuvien laskentojen kaytolle kartoitettiin
suurimmiksi haasteiksi kehittamiseen vaadittava aika, prosessitietamys seka
teollisuuteen sopivien mallinnustyokalujen puute (Pantelides & Renfro, 2013).
Naihin ongelmiin pyrittiin ty6ssa pureutumaan ohjelmistosuunnittelun seka
monituotetislauksen ilmictietdmyksen perusteella. Kolonnilaskennoista sekd niiden
konfiguroinnista kehitettiin monelta osin uudistettu ratkaisu olemassa olevaan
.NET-ymparistossa toimivaan laskentakehykseen tukeutuen. Uudistetun ratkaisun

ohjelmistot jaettiin neljdan moduuliin:

e Monituotekolonnia, sen rakennetta ja tietokantasisaltod mallintava kirjasto

e Graafinen konfigurointityokalu, jonka avulla voidaan luoda edelld mainitun
kirjaston mukaisia monituotekolonni-instansseja, muokata niita ja tallentaa
niiden tila pysyvaan tietovarastoon

o Yleiskayttoisten funktioiden kirjasto, joka sisdltdd muun muassa
aineominaisuuslaskennan menetelmat seka lineaarialgebran menetelmia

e Reaaliaikainen laskentasovellus, joka sisdltdd monituotekolonnikirjastoa seka
yleiskayttoisten funktioiden kirjastoa hyddyntavan ylemméan tason
laskentakoodin. Kirjastojen kadyton ansiosta voitiin luoda vyleispateva
sovellus, jonka koodia ei tarvitse muokata laskettavan kolonnin rakenteesta,

instrumentaatiosta ja lahtotiedoista riippuen.

Nadiden moduulien rakenteet ja toiminnat on esitetty kappaleissa 6.2.1, 6.2.2 seka

6.2.3. Uudistetun ratkaisun algoritmit on selostettu tarkemmin kappaleessa 6.3.
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6.2.1 Monituotekolonnin tietomalli

Monituotekolonnin rakenteen ja tietosisallon mallintamiseen ohjelmoitiin erillinen
luokkakirjasto.  Kirjasto  rakentuu pddosin  monituotekolonnia  kuvaavan

MultiProductColumn-luokan ymparille kuvan 15 mukaisesti.

UnitColumnTop = EnergyOptParameters ¥ FloodingParameters 3 CutPointParameters ¥
Class Class Class Class
+ UnitColumn
. Y T
~ ] -
. 1 ”
. - | i
UnitColumnMiddie ¥ UnitColumn ¥ MultiProductColumn ¥ HeatExchanger ¥
Class 1 Abstract Class e R Class <----2 class
# UnitColumn
'
!
|
W
UnitColumnBottom ¥ Flow g
Class Class
+ UnitCelumn
i
i
- I
s W
FlowTypes & FlowDirections
Enum Enum
CH_CURVE IN
CH_NO_CURVE our
STM™
OTHER
B |
| DataBase ¥

R e s e s et

DataBaseltemTypes =
Enum

DataBaseltem ) MEASUREMENT
Class 7777721 CONSTANT
CALCULATED

Kuva 15. Monituotekolonnin rakennetta ja tietosisdlt6a kuvaava luokkakirjasto. Kirjasto rakentuu
padosin monituotekolonnia kuvaavan MultiProductColumn-luokan ympdrille.
Tietokantainformaation kasittelyn apuvidlineind toimivat luokat on eriytetty kolonnin
mallinnuksesta.

Monituotekolonni jaetaan mallissa tasealueiksi huippua (UnitColumnTop), pohjaa
(UnitColumnBottom) sekd muita kolonnin tasealueita (UnitColumnMiddle)
kuvaavina luokkina. Jaottelu perustuu niin kutsutun pseudobindarisen tislauksen
menettelyihin, missda monituotekolonni jaetaan sivu-ulosottojen perusteella useaksi
pseudobindariseksi kolonniksi, jossa kussakin erotetaan toisistaan kevyt ja raskas
avainkomponentti. Kukin tasealuetta kuvaava luokka on maaratty periytyvan

yhteisesta abstraktista yliluokasta (UnitColumn) naiden kasittelyn helpottamiseksi.
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[Imidomallinnuksen ja laskennan apuvalineiksi toteutettiin virtausta (Flow),
[@mmonsiirrinta (HeatExchanger) seka laskentaparametreja (CutPointParameters,
FloodingParameters ja EnergyOptParameters) kuvaavat luokat, joiden instanssit
liittyvat aina tiettyyn tasealueeseen. Virtauksille on maaratty laskennan kannalta
oleelliset suunta (sisdan tasealueeseen tai tasealueesta ulos) sekd virtaustyyppi,

joka voi olla jokin seuraavista:

e Hiilivetyvirtaus, jonka TBP-kdyrdsta on mittaus tai luotettava estimaatti
saatavilla

e Hiilivetyvirtaus, jonka TBP-kayrasta ei ole saatavilla luotettavaa tietoa

e Vesihoyryvirtaus

e Muu virtaus

Tietokantamuuttujia mallinnetaan luokalla DataBaseltem. Luokka sisaltaa
ominaisuuksinaan kuvan 14 reaaliaikaisen laskentakehyksen vaatimat maarittelyt
kommunikaation suunnasta, maksimiarvosta, minimiarvosta, tunnuksesta seka
mahdollisesta pakotuksesta nolla-arvoon. Luokan ominaisuudet on esitetty kuvassa

16.

|

| DataBaseltem
Class

communication_type
database_tag

= maximum_value

2 minimum_value

tray

type

Kuva 16. Tietokantamuuttujaa kuvaava luokka DataBaseltem. Luokan jasenmuuttujat "tray” ja
"type” kuvaavat erityisesti kolonnilaskentojen vaatimia tietoja tietokantamuuttujan
ominaisuuksista. Muiden jasenmuuttujien sisdltamat tiedot tarvitaan reaaliaikaisen tietokannan
kanssa kommunikointia varten.
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Reaaliaikaisen kolonnilaskennan kannalta on hyodyllista tietaa
tietokantamuuttujaan liittyva valipohja kolonnissa (tray) seka tiedon lahteen tyyppi
(type), joten myds nama maarittelyt sisallytettiin tietokantamuuttujaa kuvaavaan
luokkaan. Tietokantamuuttujan  arvojen ldahteet jaotellaan  mittauksiksi
(MEASUREMENT), lasketuiksi arvoiksi (CALCULATED) seka vakioarvoiksi
(CONSTANT).

Tietokantamuuttujien kasittelyn avuksi toteutettiin staattinen luokka TislaDataBase.
Varsinaiset olioinstanssit kuitenkin sailotdan monituotekolonnia kuvaavan luokan

ilmentymamuuttujina, mika helpottaa kolonnin konfigurointiympariston toteutusta.

Monituotekolonnia kuvaavan olioinstanssin tila on konfiguroinnin aikana voitava
tallettaa pysyvaan tietovarastoon. Pysyvaan tietovarastoon tallettaminen
mahdollistaa konfiguroinnin suorittamisen monessa osassa ja helpottaa
konfigurointitydkalun ja itse laskentasovelluksen kehittamistda toisistaan
riippumattomina. Olioinstanssin tilan muuntamista muotoon, joka voidaan tallettaa
pysyvasti tai siirtda protokollan yli kutsutaan serialisoinniksi (Microsoft, 2013a).

Serialisoinnin teknologiaksi valittiin XML-serialisointi seuraavista syista:

e XML-formaatti on tekstipohjaisena ihmiselle helposti luettavissa ja
tulkittavissa. (Kangasharju & Tarkoma, 2007)

e XML on avoin standardi, minkd ansiosta mikd tahansa sovellus voi
prosessoida dokumentin tietoa. (Microsoft, 2013a)

e Serialisoinnin tai deserialisoinnin nopeus ei ole kriittinen tekija, koska ne

tapahtuvat off-line seka konfiguroitaessa etta laskentoja kdaynnistaessa.

6.2.2 Konfigurointityokalun toiminta

Konfigurointityokalun avulla voidaan luoda uusia kolonni-instansseja, generoida
kolonnin perusrakenteet automaattisesti konfiguroijan antamien yksinkertaisten
tietojen perusteella seka tarkastella ja muuttaa olemassa olevia, XML-
dokumentteina tallennettuja kolonni-instansseja. TyoOkalussa on graafinen

kayttoliittyma, joka esittdd monituotekolonnin hierarkkisena rakenteena. Lisaksi
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tyokalun avulla voidaan hallita kolonnin kadyttamia tietokantamuuttujia selkedn

taulukkonakyman avulla.

Uusia kolonni-instansseja luodessa konfigurointityokalun kayttdja antaa seuraavat

lahtotiedot:

e Kolonnin nimi

Tietokantamuuttujatiedoston polku

e Erotuspohjien lukumaara

e Syottopohjien numerot

e Sivu-ulosottopohjien numerot

e Kiertopalautuksien ulosottopohjien numerot

e Kiertopalautuksien paluupohjien numerot

e Kolonniin syotettavien strippaushoyryvirtojen pohjanumerot

e Ulkaisiin virtoihin liittyvien [@mmodnsiirtimien pohjanumerot

Nadiden lahtotietojen perusteella tydkalu luo monituotekolonni-instanssin, jossa on
oikea maara tasealueita ja taserajat on maaritetty pseudobindarisen tislauksen
laskuperiaatteiden  mukaisesti.  Lisdksi ohjelmisto luo oikean ma&aran
[Ammonsiirtimia ja virtauksia (mukaan lukien kolonnin sisdiset virtaukset) kuhunkin
tasealueeseen ja asettaa niille oletusarvoiset virtaustyypit, suunnat sekd muut
oletusarvoiset ominaisuudet, kuten hoyryfaasin massaosuuden. Jos konfiguroija on
asettanut monituotekolonnin sisdisille lampdtila- ja painemittauksille kullekin
erotuspohjalle tietokantapositiot, asettaa konfigurointityokalu oletusarvoisesti
kyseisella ~ kolonnin  pohjalla  vallitsevat lampétila- ja  painemuuttujat
konfiguroimattomille virtauksille. Menettelyn etuna on, ettd konfiguroijan ei
valttamatta tarvitse muodostaa oletuksia virtausten olosuhteista, vaan olosuhteet

interpoloidaan automaattisesti kolonnissa olemassa olevien mittausten mukaan.

Tasealueisiin jako perustuu sivu-ulosottojen ja kiertopalautusten pohjanumeroihin.
Kussakin tasealueessa pohjan tasealuetta lukuun ottamatta on aina yksi sivu-
ulosottovirtaus ja tasealueiden kokonaismaara on aina yhden suurempi, kuin sivu-

ulosottojen lukumaara. Huipun tasealueeseen kuuluu siten kaksi tuotevirtaa ja
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kaikkiin muihin tasealueisiin yksi tuotevirta. Lisdksi, jos tasealueeseen kuuluu yhden
tuotevirran yli pumpattavasta kiertopalautuksesta joko Iahto- tai tulovirta, rajataan
molemmat kiertopalautuksen virrat mukaan tasealueeseen. Tall6in laskentoihin
tarvittavissa lahtotiedoissa on enemman joustavuutta (selitetty tarkemmin
kappaleessa 6.3). Kuva 17 on esimerkki tasealueiden rajauksista kolonnille, jossa on

kolme sivu-ulosottoa.

m/

=1
Tasealue 1 /J\

Tasealue 2 féf

Tasealue 3 ”

Tasealue 4

\(/

Kuva 17. Esimerkki tasealueiden rajauksista. Huipun tasealueeseen (tasealue 1) rajataan kaksi
tuotevirtaa, kaikkiin muihin yksi. Lisdksi kiertopalautuksien molemmat virrat rajataan yhteen
tasealueeseen (tasealueet 2 ja 3).

Kuvan 17 esimerkkitapauksessa konfigurointitydkalu luo monituotekolonnin
(MultiProductColumn), jolla on yksi huipun tasealue (UnitColumnTop), yksi pohjan
tasealue (UnitColumnBottom) sekd kaksi muuta tasealuetta (UnitColumnMiddle)

kappaleessa 6.2.1 esitetyn tietomallin mukaisesti.

Kayttdjan tehtavaksi konfiguroinnissa jaa tietokantamuuttujien maarittdminen ja
muuttujien sijoittaminen oikeille paikoilleen monituotekolonni-instanssissa.

Monituotekolonni esitetdan konfigurointityokalussa hierarkkisena puurakenteena,
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jonka solmujen kautta kayttdja voi muokata kolonnin eri osia ja sijoittaa muuttujia.

Konfigurointitydkalun kayttoliittymasta on esitetty esimerkkinakyma kuvassa 18.

5/ Tisla Configuration Tool IERIEI

= Demo column
B Top (rays 110 11)
51 Intemal flows I
Feeds
[} Sidedraws
Sidedraw (tray 11)
%) Stripping steams
Side coolers
Pumparound draws
Pumparound returns
=) Unit column (trays 1210 22)
# Intemal

Feeds | 8 Column configuration l |-
[# Sidedraws
[ Stripping st
(%] Side coole
- Pumparou] Temperature measurements: Pressure measurements Pressure estimation:
@

5 Bottom (trays 2 napcon_tag | type tray napocs napcon_tag | fype tray napci~ C Constant pressure loss pertray
[ \Fntemalilnw- » MEAEUREM 1 DBIn » mmEASUREM i DEBInA @ Interpolation (at least 2 measurements needed)
fkee T2 CALCULATED |2 DBIns P2 CALCULATED |2 DBIn

Sidedraws . =

Stripping s T3 CALCULATED |3 DBInA P3 CALCULATED |3 DBin# Pressure loss per tray (bar)

S tuck] T4 CALCULATED 4 DBInA P_4 CALCULATED 4 DBInA
s CALCULATED |5 DBInA P5 CALCULATED |5 DBin2

Pumparount
16 CALCULATED |6 DBInA X CALCULATED |6 DBin
) CALCULATED |7 DBInA P7 CALCULATED 7 DBInA Vapor temperature camection ()
T8 CALCULATED |8 DBina—1 P8 CALCULATED '8 DBIns—] Select dalabose ilem.
T8 CALCULATED 9 DBinA P9 CALCULATED 9 DBinA TEMP_CORR

' T_10 CALCULATED |10 DBIns P_10 CALCULATED 10 DBin

1 CALCULATED |11 DBInA P_11 CALCULATED |11 DBInA Top plate dew point temperature
Tz MEASUREM... |12 DBIn p_12 CALCULATED 12 DBInA Sl U e
T_13 CALCULATED |13 DBInA P_13 CALCULATED 13 DBin# T_DEW
T 14 CALCULATED 14 DBinA P_14 CALCULATED 14 DBinA

Kuva 18. Konfigurointityokalun kayttéliittyman esimerkkindkymd. Kolonnin rakenne esitetdan
padikkunassa hierarkkisena puurakenteena. Muuttujien tarkasteluun ja sijoitukseen kdytetdin
taulukkomaista esitystd, josta kayttaja nakee kyseisen muuttujan kaikki ominaisuudet.

Muuttujat valitaan selkedstda taulukkondkymastd, josta kayttdja nakee kaikki
tietokantamuuttujan ominaisuudet. Tietokantamuuttujien parametrit on esitetty
kuvassa 16. Muuttujandkymaa voidaan muokata ulkoisen Microsoft Excel -
yhteensopivan tiedoston avulla ja paivittdaa konfigurointityokaluun lopettamatta
konfigurointia  tai  sulkematta  tyodkalua. Konfiguroinnin  valmistuttua
muuttujamaarittelyjen taulukkotiedostoa ei tarvita, silla tiedot
tietokantamuuttujista tallennetaan monituotekolonni-instanssin mukana XML-

tiedostoon.

Erds kappaleessa 5.5 esitetyistd tarkeimmistd  parannuskohteista on
konfigurointitydkalujen kehittaminen siten, ettd konfiguroija ei tarvitse
erikoistietamysta kolonnilaskennan algoritmeista ja tislauksen ilmidista. Tahan

tarpeeseen konfigurointityokaluun toteutettiin seuraavia ominaisuuksia:
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e Kolonnin tasealueet generoidaan automaattisesti (selitetty tarkemmin
edelld). Taserajoja ja muita liitteen 1 taselaskennan parametreja ei siis
tarvitse asettaa.

e Laskentakonfiguraation kannalta merkityksettomien muuttujien
sijoittaminen on tyokalussa estetty. Kayttdjan ei siten tarvitse tietaa, mita
muuttujia eri laskentakonfiguraatiot tarvitsevat.

e Kdyttdjan ei tarvitse muodostaa oletuksia virtausten ominaisuuksista, koska
reaaliaikainen laskentaohjelmisto voi interpoloida kyseiset ominaisuudet. Jos
konfiguroija kuitenkin haluaa kayttdda omaan tietdmykseensa perustuvia
oletuksia, on niiden muodostaminen mahdollista muuttujasijoitusten avulla.

e Ohjelmisto neuvoo kayttajaa tietokantamuuttujien luonnissa ja laskennan
etenemisessa kullakin kayttajan valittavissa olevalla muuttujatyypilla
(vakioarvo, mittausarvo tai laskettu arvo).

e Ohjelmisto sisdltdaa toiminnot konfigurointivirheiden ja virheellisten
tietokantatunnusten automaattiselle tarkistukselle. Toiminnot vahentdvat

inhimillisten virheiden mahdollisuutta konfiguroinnissa.

Nadiden ominaisuuksien lisdksi graafisen tydkalun etuna on, ettd konfigurointi ei
vaadi lahdekoodin muokkausta. Tyodkalun kayttd saadstdaa siten konfigurointiin

kuluvaa aikaa, eika vaadi konfiguroijalta ohjelmointiosaamista.

6.2.3 Reaaliaikainen laskentasovellus

Uudistettu laskentasovellus kehitettiin  yhteensopivaksi olemassa olevan
laskentakehyksen, eli laskentametodeja kutsuvan Windows-palvelun kanssa.
Laskentasovelluksessa on siten rajapinnan ICalculationFrameQOperations toteuttava
paaluokka MainClass. Muista olemassa olevista laskennoista poiketen paaluokkaan
on lisadtty staattisiksi jasenmuuttujiksi monituotekolonnia kuvaava muuttuja seka
hajautustauluperiaatteella toimiva tietokanta-avaimia ja vastaavien
tietokantamuuttujien hakurakenne (RealTimeDataBase). Hakurakenteesta voidaan
laskennan aikaisesti hakea tietokanta-avainta vastaava muuttujaolio, joka sisaltda

my0s tietokantamuuttujan nykyisen hetkellisarvon. Padluokan konstruktorissa seka
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monituotekolonnia, ettd tietokantaa kuvaavat jasenmuuttujat on mahdollista
instantioida, kun konfiguroidun monituotekolonnin XML-tiedoston polku tiedetdan.

Laskentasovelluksen UML-kaavio on esitetty kuvassa 19.

[CalculationFrameOperations

Windows- MainClass 2 ProcessUnit_COL a) SystemMatrices ¥
B o D SEREEEENE— B s | [ > Class
pa |Ve| < -+ ProcessUnitBase
T i
\:/ =/Methods rFundiuns ¥ :
Caleulate 7777 tat
RealTimeDataBase = > a‘ culate : Static Class I
calculateCutPoints N I

Class
calculateFlooding

calculateTopFlows

|
i

# Fields ! |

energyOptimization v W

e & O 06 8 & O

= Methods solvelnternalFlows

% getDistCurveTemperatureAt updateAllFeedProperties Yleiskdyttdiset
% getDouble updateBasicProperties (+ 1 overload) A
% getltem P laskentarutiinit
% RealTimeDataBase % updateHeatExchangers (+ 1 overload)
% setDouble % updateTempAndPres

|

|

W

RealTimeDataBaseltem £
Class

* Properties

* Methods

Kuva 19. Uudistetun laskentasovelluksen rakenne. Windows-palvelu kommunikoi paaluokan
kanssa ICalculationFrameOperations-rajapinnan valitykselld. P3ddluokkaan on lisatty staattiset
jasenmuuttujat monituotekolonnille ja tietokantahakurakenteelle.

Tietokantamuuttujia ei sailotty XML-tiedostoon hakurakennemuodossa, koska
rakenteessa hyodynnettavaa hajautustaululuokkaa (luokka Dictionary
nimiavaruudessa System.Collections.Generic) ei voida sellaisenaan XML-serialisoida.
Kyseisen luokan kdytté on kuitenkin haun nopeuden kannalta kannattavaa, silla
hakuoperaatiot ldhestyvat O(1)-operaatioiden nopeutta (Microsoft, 2013b). Lisaksi
laskentakehyksessa kaytettavat NapconVariable-luokasta periytetyt instanssit eivat
ole XML-serialisoitavissa, minka vuoksi niiden konstruointiin vaaditut parametrit
sdilottiin - serialisointiin  soveltuvassa DataBaseltem-luokassa. Reaaliaikaisen

laskennan kayttama tietokantamuuttujaluokka RealTimeDataBaseltem sisaltaa
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jasenmuuttujanaan vastaavan NapconVariable-luokasta periytetyn muuttujan.
Reaaliaikaisen laskentasovelluksen kayttaman tietokantamuuttujaluokan parametrit

on esitetty kuvassa 20.

| RealTimeDataBaseltem 2] |
Class

= Properties
¥ napcon_variable
B tray
= type

* Methods

Kuva 20. Reaaliaikaisen laskentasovelluksen kayttdma tietokantamuuttujaa kuvaava luokka
RealTimeDataBaseltem. Jasenmuuttuja napcon_variable on NapconVariable-luokasta periytetty
muuttuja, joka sisdltad tietokannan kanssa kommunikointiin vaaditut rajapinta- ja
diagnostiikkaominaisuudet. Jasenmuuttujat tray ja type ovat kolonnilaskennan vaatimat
lisdparametrit.

RealTimeDataBaseltem-tyyppisten  tietokantamuuttujien kaytté mahdollistaa
laskentaohjelmiston ~ kommunikoinnin  reaaliaikaisen  tietokannan  kanssa
NapconVariable-luokan  avulla.  Lisaksi laskennassa  voidaan  hyodyntaa
NapconVariable-luokan hyddyllisia ominaisuuksia, kuten diagnostiikkatoimintoja,
OPC UA -rajapintaa seka viivastettyjen arvojen kayttdéa. Diagnostiikkatoiminnot
parantavat huomattavasti laskentasovelluksen vikasietoisuutta. Muuttujille voidaan
esimerkiksi maarata sallitut minimi- ja maksimirajat, joiden ulkopuolella olevia
arvoja ei laskennassa sijoiteta muuttujaan. Tamankaltaisissa virhetilanteissa
tietokantamuuttujan statuskoodiin merkitddan virheellinen tila ja tapahtuma
kirjoitetaan laskentakehyksen tapahtumalokiin. Laskenta ei siten pysahdy téllaisissa

tilanteissa, vaan sita jatketaan sallittuja arvoja kayttaen.

Laskenta-algoritmit on toteutettu luokkien ProcessUnit_COL, SystemMatrices seka
staattisen Functions-luokan avulla. Ylimmalla tasolla erilaiset laskennat on jaettu
luokan ProcessUnit_COL metodeiksi, joita kutsutaan vuorollaan aina, kun paaluokka

suorittaa oman laskentametodinsa. Jaolla pyritddan samankaltaiseen modulaariseen
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ratkaisuun kuin kolonnilaskentojen nykyisessa ohjelmistoarkkitehtuurissa (kuva 12),
mutta kdyttdaen hyvaksi kehitettya monituotekolonnin tietomallia. Menettelyn
ansiosta laskentametodeja ei tarvitse erikseen muokata kolonnin rakenteen
mukaan. Yksityiskohtaisemmalla ja vyleiskayttoisemmalla tasolla kaytetaan
Functions-luokan kautta valmiita, jo olemassa olevia FORTRAN-rutiineja. Uuden
ratkaisun algoritmeissa hyddynnetdan lineaarialgebran menetelmia, mista johtuen
systeemia kuvaamien matriisien muodostamiseen erilaisille kolonneille kdytetdaan
SystemMatrices-luokkaa. Uudistetun ratkaisun laskenta-algoritmit on kuvattu

tarkemmin kappaleessa 6.3.

6.3 Uudistetun ratkaisun laskenta-algoritmit

Laskenta-algoritmeja koskevissa uudistuksissa pyrittiin ensisijaisesti helpottamaan
ohjelmiston kayttoonottoa ja raatalointia kehittamalld algoritmit kaikkia
monituotekolonnilaskentoja tukeviksi kolonnin rakenteesta ja instrumentoinnista
riippumatta. Suurimmat uudistukset koskevat sisdisten virtausten ratkaisua, joka
yleistettiin siten, ettd konfiguroijan ei tarvitse maaratd itse taserajoja ja
ratkaisujarjestysta. Lisaksi ratkaisusta saadaan selville kussakin kolonnin
tasealueessa olevat taseiden suhteelliset virheet. Kolonnin virtausten
perusaineominaisuuksien tasolla laskenta-algoritmeja on muokattu siten, etta
konfiguroijan ei valttamatta tarvitse muodostaa ominaisuuksista oletuksia

tietamyksensa pohjalta.

6.3.1 Kolonnilaskentojen suoritus uudistetussa ratkaisussa

Uudistetussa ratkaisussa kolonnilaskennan suorituksen modulaarisuus on pyritty
sailyttdmaan, mistd johtuen kullekin laskentametodille on selkedsti jaettu oma
tehtdvansa. Metodit toteutettiin siten, ettd ne voidaan suorittaa aina samassa
jarjestyksessa monituotekolonnin rakenteesta riippumatta. Uudistetun

kolonnilaskennan suorituksen vuokaavio on esitetty kuvassa 21.
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Interpoloidaan |ampatilat ja
paineet kolonnin sisalla

Lasketagn kolonnin huipun
ulkoiset, ei-mitatut massavirrat

Magritetadn kaikkien kolonnin

7 Be Ominaispaino
virtausten perusominaisuudet

Watson-K
Moolimassa
Entalpia

Lasketaan tuntemattomien = g Tiheys
sybttdjen perusominaisuudet

Lasketaan kaikkien kolonnin
lammanvaihtimien tehot

Muodostetaan kolonnin tasest
jaratkaistaan sisdiset virtaukset

Lasketaan tulvimizprosentit

Lasketaan leikkauspistest

Lasketaan optimaaliset
kiehutusmaarat

Kuva 21. Uudistettujen kolonnilaskentojen suoritusjarjestys. Aluksi pdivitetdan kunkin virtauksen
lampdotilat ja paineet sekd perusaineominaisuudet, minka jialkeen muodostetaan taseet ja
lasketaan kolonnilaskennan tarkeimmat tulokset.

Mitatut virtausten [ampétila- ja painearvot paivittyvat laskennan sisdiseen
tietokantamuuttujien  hakurakenteeseen  automaattisesti  laskentakehyksen
toiminnan ansiosta, mutta interpoloidut arvot on laskettava erikseen joka
kierroksella. Laskenta aloitetaankin kolonnin sisdisten lampdétila- ja painearvojen
maarittamisella jokaisella kolonnin valipohjalla. N&aita arvoja kdytetdaan laskennassa
automaattisesti virtauksille, joilla ei erikseen ole maaritetty lampdétila- ja
painemittauksia tai niitd ei voida muodostaa yksinkertaisten oletusten ja

muuttujamuunnosten avulla.

Lampotilojen ja paineiden paivitysten jdlkeen lasketaan kolonnin huipun
mahdolliset tuntemattomat massavirtaukset yksinkertaisten taseiden avulla seka

maaritetdan kyseisten virtausten perusominaisuudet (ominaispaino, Watsonin
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karakterisointikerroin, moolimassa, ominaisentalpia ja tiheys) huipun mitattujen
virtausten perusteella. Laskennassa kdytetaan samoja oletuksia, kuin
kolonnilaskentojen nykyisissa toteutuksissa. Huipun virtausten ominaisuuksien
tunteminen on tarpeellista taseiden muodostamisen kannalta laskennan

myohemmadssa vaiheessa.

Taman jalkeen maaritetdan mittausten tai interpoloinnin avulla kolonnin jokaisen
virtauksen (mukaan lukien sisdiset virtaukset) edelld mainitut perusominaisuudet.
Ominaispaino tai tiheys voidaan maarittaa ensisijaisesti mittauksen avulla, jos
sellainen on saatavilla. Toissijaisesti kaytetdan empiirista korrelaatiota mitatun
tislauskdyran pisteiden suhteen. Jos tislauskdyrastakaan ei ole mittausta saatavilla,
interpoloidaan tislauskdayran pisteet muiden mitattujen kdyrien suhteen.
Tislauskdyran pisteiden ja ominaispainon avulla voidaan maarittda edelleen
Watsonin karakterisointikerroin, moolimassa ja ominaisentalpia yhtaloiden 3, 4 ja 5

mukaisesti.

Syottojen tislauskdyria ja perusominaisuuksia ei kolonnilaskennassa aina ole
mahdollista mitata reaaliaikaisesti, eika interpolointi ole yhtd mielekas tapa niiden
maarittamiseen verraten esimerkiksi kolonnin sisdisten virtausten ominaisuuksiin.
Talloin, jos kolonnissa on vain yksi tuntemattomaksi oletettu sy6ttd, voidaan sen
ominaispaino laskea kolonnille muodostetun tilavuustaseen ja tunnettujen

tuotteiden ominaispainojen avulla:

F
DL n  SS; B (29)
SGpy * Z:izlsc"ssi * SGp

SGF =

missa indeksi n viittaa sivu-ulosottojen lukumaaraan.

Vastaavasti syoton Watsonin karakterisointikerroin voidaan maarittda kaavaa 3
hyvaksikayttdaen, kun oletetaan syottovirran keskimaaraisen kiehumispisteen olevan
virtausmadrien  suhteen  painotettu  keskiarvo.  Syottovirran  Watsonin

karakterisointikertoimen lauseke on talloin:
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DL SS; B 1/3
(T (Kw,p1SGp1)* + Xiey A (K,s5,SGss)® + i (KW,BSGB)3) (30)

K .=
w.F SGp

Energiataseiden muodostamiseen tarvitaan kaikkien kolonnin  virtausten
ominaisentalpioiden lisdksi lammadnvaihtimien, kuten huipun jaahdytyksen, pohjan
kiehutuksen ja sivukiertojen tehot. Konfigurointivaiheessa teho voidaan maarittaa
laskettavaksi kahden minka tahansa tunnetun hiilivety- tai hoyryvirtauksen
perusteella, minkd ansiosta uudistetussa laskennassa voidaan ottaa huomioon
[ammaonvaihtimen yhteydessa oleva instrumentointi  ja mahdolliset

[ampdintegraatiot.

Kun [3htotiedot energiataseiden muodostamiseen on laskettu, generoidaan
kustakin monituotekolonnin tasealueesta (huippu ja pohja mukaan lukien)
stationdaritilan massa- ja energiataseet, joissa muuttujina ovat kolonnin sisdiset
hoyry- ja nestevirtaukset. Naiden ratkaisussa kadytetaan hyvdksi myds
tilavuustaseita. Taseiden muodostamista helpottaa mahdollisten kiertopalautusten
molempien virtojen sisdllyttdminen tasealueeseen (ks. kappale 6.2.2), jolloin
kiertopalautuksesta tarvitaan laskentoihin ainoastaan lampovirta. Limpovirta taas
voidaan laskea joko kolonnin tai lammonsiirtonesteen puolelta, mika parantaa
konfiguroinnin joustavuutta. Taseiden muodostamisen algoritmi on kuvattu
tarkemmin kappaleessa 6.3.2 ja ratkaisualgoritmi kappaleessa 6.3.3. Taselaskennan
tuloksena saadaan sisdisten virtausten lisdksi tietokantaan kirjoitettavat
prosentuaaliset massa- ja energiataseiden virheet kussakin tasealueessa seka
hoyryn kastepistelampdétila. Taman jalkeen tulvimisprosentit, leikkauspisteet ja
optimaalinen hoyryvirtauksen maara voidaan laskea kullekin konfiguroijan
maarittamalle tasealueelle. Tulvimisprosenttien ja leikkauspisteiden laskentaan
kdytetddan empiirisida korrelaatioita ja energiakdyton optimointi suoritetaan

kappaleessa 2.3.6 kuvatulla Shinskeyn (1977) algoritmilla tasealueittain.

6.3.2 Kolonnin taseiden muodostaminen

Laskentaohjelmistossa voidaan monituotekolonnia kuvaavat taseet muodostaa

automaattisesti konfiguroinnin ldahtotietojen pohjalta. Konfigurointityokalu jakaa
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kolonnin automaattisesti tasealueisiin pseudobindarisen tislauksen laskennan
mukaisesti (selostettu kappaleessa 6.2.2) seka luo tasealueisiin kuuluvat virtaukset
ja lammonsiirtimet. Konfiguroijan sijoitettua naihin kuuluvat tietokantapositiot

paikalleen voidaan taseet muodostaa kolonnin rakenteesta riippumatta.

Laskentaohjelmistossa monituotekolonnia kuvaavat massa- ja energiataseet

kasitelldaan lineaarisena systeemina:
Ax=b (31)

missda A on m X n -kerroinmatriisi, X on tuntemattomien virtausten n-vektori ja b
tunnettujen massa- ja lampovirtojen summien m-vektori. Tuntemattomien sisdisten

virtausten lukumaara on n ja taseiden lukumaara m.

Tilavuustaseet kdsitellaan myo6s lineaarisena  systeemind, mutta niissa
tuntemattomien muuttujien vektorina ovat sisdisten massavirtojen sijaan sisdiset
hoyryvirtaukset tilavuusvirtoina. Sisdisten virtausten ratkaisu on esitetty tarkemmin

kappaleessa 6.3.3.

Konfigurointityokalun muodostamien tasealueiden perusteella kolonnille voidaan
muodostaa massa- ja energiataseita yhteensa aina kaksi enemman, kuin kolonnissa
on tuntemattomia sisdisia virtauksia. Esimerkiksi monituotekolonnille, jossa on nelja
tuotevirtaa (ja siten neljd tuntematonta sisdistd virtausta ja kolme tasealuetta),

muodostetaan kuusi tasetta seuraavasti:

~hy,  hy, 0 0 ||L,|= ZQ (32)
h,, —hy, —h,, hy, [V, 1
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missd m viittaa tunnettuun massavirtaukseen ja Q tunnettuun lampévirtaukseen.
Numeroindeksit viittaavat tasealueen jarjestyslukuun kolonnin huipusta aloittaen.
Tunnettujen massa- ja lampovirtojen suunnat tasealueeseen nahden otetaan

summauksessa huomioon etumerkilla.

Taman lisaksi laskentaohjelmisto muodostaa automaattisesti yhtdlot kolonnin
huipulle ja pohjalle tehden oletuksia niiden nestevirtauksista. Ndin laskennassa
pystytddan erottelemaan sisdisten neste- ja hoyryvirtausten vaikutus massa- ja
energiataseisiin sen lisaksi, ettd taseet tasmataan mahdollisimman hyvin. Kolonnin

huipun tasealueesta poistuvalle nestevirtaukselle oletetaan:

L1 = LR + LR,COTLd + Z Lk,l + Z leL,l - SSl (33)

missda L; on huipun tasealueesta poistuva nestevirta, L on kolonnin huipun
palautusvirta, Lg.ong palautusvirran kondensoima nestevirta kolonnin huipussa,
2 Ly, huipun tasealueen kiertopalautusvirtojen summa sekd } F;x; huipun
tasealueeseen tulevien syottdjen nesteosuuksien summa. F; merkitsee syo6ton

kokonaisvirtausta ja x; ; nestefaasin massaosuutta.

Alkuperaisessa laskennassa palautusvirran kondensoima nestemadra oletettiin
vakioksi. Palautusvirran ja kolonnin huipun lampétilat ja ominaisuudet kuitenkin
muuttuvat ajan suhteen, mistd johtuen laskennan dynamiikan parantamiseksi
uudistetussa ratkaisussa kondensoitu nestemaara lasketaan ndiden virtausten
ominaisuuksien perusteella. Palautusvirran kondensoima nestemaara huipussa
lasketaan olettaen, ettd palautusvirta kuumenee kolonnin huipun lamp6étilaan.
Kuumenemista vastaava energiamaarda kuluu siten hoyryn lauhtumiseen, eli

lauhtunut nestemaara voidaan laskea:

AQg
LR,cond = q (34)
V,OH

missa AQr kuvaa palautusvirran kuumenemisen energiamuutosta ja Hy oy

lauhtuvan ylimenokaasun hoyrystymisentalpiaa.
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Kolonnin pohjan tasealueeseen tulevalle nestevirralle oletetaan:

Li=B—Li—1— Z Lyi— Z Fixy; (35)

missd B on kolonnin pohjatuotteen massavirta.

Tilavuustaseita voidaan monituotekolonnille muodostaa yksi kullekin tasealueelle,
eli aina yksi enemman, kuin kolonnissa on tuntemattomia sisdisia hoyryvirtauksia.

Edelld mainitulle esimerkkikolonnille tilavuustaseet voidaan esittda seuraavasti:
e
1 0
Vvol,l _ | 5 |
[_1 1] Vvolz]_lzvzl
0o -1 ’
>l

missa V viittaa tunnettuun tilavuusvirtaukseen.

(36)

Tilavuustaseita  kdytetdan  massavirtausten ratkaisun sijaan hiilivetyjen
ominaispainojen laskentaan hoyryfaasissa. Tdman vuoksi niitd ei liitetd massa- ja
energiataseiden ryhmaan. Taseiden ratkaiseminen on esitetty tarkemmin

kappaleessa 6.3.3.

6.3.3 Sisaisten virtausten ratkaiseminen

Pseudobinddrisen tislauksen laskusdaantdjen mukaan tasealueisiin jaetulle
monituotekolonnille voidaan aina muodostaa massa- ja energiataseita enemman
kuin kolonnissa on tuntemattomia sisdisia virtauksia. Kolonni voidaan mallintaa
siten ylimaarattyna lineaarisena systeemina. Lisaksi entalpioiden
ennustusepatarkkuudesta  johtuen taseet ovat keskenddn lineaarisesti
riippumattomia, jolloin systeemille ei voida maarittaa eksaktia ratkaisua. Sisdisille
virtauksille on siten mielekasta esittda approksimatiivinen ratkaisu kayttaen hyviaksi
kaikkia kolonnille muodostettuja taseita ja minimoiden taseiden virheiden
neliosumman. Rajoituksena ratkaisulle on, ettd sisdisten virtausten on oltava ei-
negatiivisia ollakseen fysikaalisesti mahdollisia. Ongelma voidaan siten esittda

muodossa:
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min ||Ax — b|| (37)

38

x>0 (38)
Lawson ja Hanson (1974) esittivat ongelmalle &éarellisessa ajassa suppenevan
ratkaisualgoritmin, jota kutsutaan NNLS-algoritmiksi (engl. Non-Negative Least

Squares). Algoritmi on esitetty liitteessa 3.

Myos pelkkien tilavuustaseiden avulla mallinnettu monituotekolonni on aina
ylimaaratty lineaarinen systeemi, kun tuntemattomina muuttujina ovat sisdisten
hiilivetyvirtausten  ominaispainot. Ominaispainojen ollessa ei-negatiivisina
fysikaalisesti mahdollisia, voidaan niidenkin ratkaisuun kayttdaa NNLS-algoritmia.
Muutokset hiilivetyhdyryjen ominaispainoissa aiheuttavat muutoksen myds niiden
ominaisentalpioissa (ja siten kolonnin energiataseissa), joten alkuperdinen massa- ja
energiataseilla mallinnettu systeemi ja sen ratkaisu muuttuvat kaytettdessa eri
ominaispainoja hiilivetyhoyryille. Sisdisten virtausten ratkaisu toteutetaan siten
alkuperdista sisdisten virtauksien ratkaisualgoritmia (esitetty kuvassa 9)

mukailevana iteraationa, jonka vuokaavio on esitetty kuvassa 22.
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ominaispainot tilavuustaseista

Paivitetdan hiilivetyhoyryjen
Watson K:t ja entalpiat

Konvergenssi?

Lopetus

Kuva 22. Sisdisten virtausten ratkaiseminen NNLS-algoritmia hyo6dyntden. Sisdisten
hiilivetyhdyryjen entalpiat paivitetdan tilavuustaseiden ratkaisun perusteella, jolloin massa- ja
energiataseiden systeemi muuttuu.

NAPCON Indicatorissa hiilivetyseosten entalpian estimoinnin lauseke on
epélineaarinen ominaispainon suhteen, minkd vuoksi iteroinnin toteutuksessa
kiinnitettiin erityistd huomiota numeeriseen stabiiliuteen. Iteroinnin stabiiliutta
voidaan parantaa kayttdmalla suodatusta sisdisten hiilivetyhoyryvirtausten
ominaispainojen paivityksessa. Talldin kuitenkin laskennan avulla saavutettava
ratkaisu muuttuu. Kappaleessa 7.4 on numeerista stabiiliutta testattu eri

suodatusparametrien avulla.
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7 Uudistetun laskentasovelluksen ja algoritmien testaus

Uudistettuihin kolonnilaskentoihin tehtiin laskenta-algoritmimuutoksia (esitetty
kappaleessa 6.3) laskentojen helpomman konfiguroitavuuden saavuttamiseksi.
Suurimmat algoritmimuutokset koskevat taselaskentaa ja sisdisten virtausten
ratkaisua taseiden avulla. Reaaliaikainen laskentasovellus toteutettiin siten silta
osin, kuin algoritmiuudistusten testaus vaatii, eli sisdisten virtausten ratkaisuun asti
kuvan 21 mukaisessa laskentasuoritusta kuvaavassa vuokaaviossa. Testaukseen
sisallytettiin laskettujen sisdisten virtausten vertailu stationaaritilan simulaattorin
(Aspen Technologyn Aspen Plus) sekda Neste Jacobsin dynaamisen ProsDS-
simulaattorin  avulla  saatuihin  tuloksiin  erdsta  vetykrakkausprosessin
monituotekolonnia simuloiden. Lisdksi laskennan herkkyyttd tietokannassa

sailottavien mittaus- ja vakioarvojen suhteen testattiin herkkyysanalyysilla.

7.1 Testiprosessin kuvaus

Testikolonnina kaytettiin erdan vetykrakkausprosessin loppuvaiheessa olevaa
monituotetislauskolonnin simulaatiomallia. Kolonnin yksinkertaistettu virtauskaavio

on esitetty kuvassa 23.
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Tuote 1

Tuote 2

SYOLG, i
,,,,,,,, » ]—. Tuote 3

\_/{.: Tuote 4

Kuva 23. Testikolonnin yksinkertaistettu virtauskaavio. Kolonnin sy6tté jaetaan neljaksi
tuotevirraksi. Kolonnissa on kaksi sivustripperia ja kiertopalautus ja sen rakenne on
lampdintegraatioiden osalta monimutkainen.

Testikolonniin syotetdaan osittain hoyryfaasissa olevaa hiilivetyseosta erotuspohjalle
32 (huipusta aloittaen) sekd vesihoyryd kolonnin pohjalta. Tisle otetaan ulos
kokonaan nesteena kolonnin huipulta ja osa tisletuotteesta palautetaan kolonniin.
Kaksi keskimmaistd tuotevirtaa otetaan ulos vélipohjilta 11 ja 22 ja syotetdan
sivustrippereihin, joissa molemmissa on kiehuttimet. Strippereiden ylimenokaasut
palautetaan kolonniin erotuspohjille 10 ja 19. Lisdksi tuotteen 3 (ks. kuva 23)
ulosottopohjalta 22 otetaan ulos kokonaan nestemadinen, lauhdutettava
kiertopalautusvirta, joka palautetaan pohjalle 19. Kiertopalautuksen lauhdutus on
osittain lampointegroitu sita ylemman sivustripperin kiehuttimen kanssa. Alemman
sivustripperin kiehutin on lampdintegroitu kolonnin pohjatuotevirran jaahdytyksen

kanssa.
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Lahtotietojen ja instrumentaation osalta kolonnin tuotevirtausten tislauskadyrat
oletetaan vakioiksi. Syoton tislauskdyra oletetaan tuntemattomaksi ja hoyryfaasin
osuus tunnetuksi vakioksi. Muut ominaisuudet lasketaan reaaliaikaisesti
tuotetietojen perusteella. Kolonnin ulkoisista virtauksista oletetaan olevan saatavilla
virtaus- ja lampotilamittaukset. Kolonnin sisdisia lampétilamittauksia on viidessa ja
painemittauksia kolmessa pisteessa. Sisdisista virtauksista ei oleteta olevan
ennakkotietoa, joten niiden ominaisuudet interpoloidaan reaaliaikaisesti
tuotetietojen perusteella. Sivu-ulosottojen erotuspohjien perusteella

kolonnilaskennoissa tuotetaan seuraavat sisaiset virtaukset:

e Nestevirta pohjalta 10
e Nestevirta pohjalta 11
e Hoyryvirta pohjalle 11
e Nestevirta pohjalle 21
e Nestevirta pohjalle 22

e Hoyryvirta pohjalle 22

7.2 Testiymparistojen kuvaus

Stationaaritilan testauksen referenssiymparistona kaytettiin Aspen Technologyn
Aspen Plus -simulaattoriohjelmistoa. Ohjelmisto on yhdistetty simulointi- ja
optimointiohjelmisto, joka tukee sekda vyhtdlopohjaista, ettd perakkaisiin
modulaarisiin  prosessiyksikkdmalleihin  perustuvaa simulointia. Laskennan
dynamiikan testaukseen puolestaan kaytettiin Neste Jacobs Oy:n ProsDS-
prosessisimulaattoriohjelmistoa. ProsDS on dynaaminen, perakkaisiin modulaarisiin

prosessiyksikkomalleihin perustuva simulaattoriohjelmisto.

Kumpikin kaytetyista testisimulaattoreista sisdltaa kattavat yksikkdoperaatiomallit
ja aineominaisuuskirjastot kaytettavaksi prosessiteollisuuden eri osa-alueilla.
Tislauskolonnit on simulaattoreissa mallinnettu tarkkoina, kutakin kolonnin
erotuspohjaa mallintavina vaiheina. Kunkin erotuspohjan malli sisdaltdd muun

muassa siihen liittyvat sisdiset neste- ja hoyryvirtaukset.
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Testausta varten kappaleessa 7.1 kuvatusta testikolonnista luotiin tyossa toteutetun
konfigurointityokalun avulla kolonnia kuvaava XML-tiedosto. Luotu XML-tiedosto
deserialisoitiin tyossa toteutetun reaaliaikaisen laskentaohjelmiston avulla ja
laskennat suoritettiin seka stationaaritilan testidatalle (suunnitteluarvot Aspen Plus
-simulaattorissa) sekd ProsDS:n avulla tuotetulle aikasarjadatalle. Laskentojen
suoritusaika todettiin reaaliaikaiseen kayttdon erinomaisesti sopivaksi. Yhden
laskentakierroksen suoritus kesti keskimaarin 7 ms, kun laskenta suoritettiin
sisdisten virtausten ratkaisuun asti (ks. kuva 21). Testitietokoneen prosessori oli

neliytiminen Intel Core i7-3720QM 2,60 GHz laskentataajuudella.

7.3 Tulokset

Uudistetun  taselaskenta-algoritmin  toimivuus  todennettiin  testikolonnin
tapauksessa vertaamalla laskennan tuottamia sisdisten virtausten arvoja tarkkojen
prosessisimulaattorien (Aspen Plus ja ProsDS) tuottamiin arvoihin. Stationaaritilan
virtauksia verrattiin Aspen Plus -ohjelmiston avulla simuloituihin virtauksiin ja
laskennan dynaaminen kayttaytyminen verifioitiin ProsDS:n simuloituihin virtauksiin
verraten. Lisaksi laskennan numeerista herkkyytta mittaus- ja vakioarvojen suhteen

arvioitiin herkkyysanalyysilla.

7.3.1 Taselaskennan testaus stationaaritilassa

Sisdisten virtausten ratkaisualgoritmi testattiin kappaleessa 7.1 kuvatulla
testikolonnilla  stationdaritilassa vertaamalla tunnetun, suunnitteluarvoihin
perustuvan tasapainopisteen laskettuja sisdisia virtauksia kaupallisen Aspen Plus -
simulaattorin  vastaaviin  sisdisiin  virtauksiin. Stationaaritilan laskenta- ja

simulointitulokset seka niiden keskinadiset poikkeamat on esitetty taulukossa 2.
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Taulukko 2. Sisdisten virtausten ratkaisualgoritmin testaus stationaaritilassa. Parhaiten tulokset
tdsmaavat Aspen Plus -simulaattorin kanssa pohjalta 21 poistuvalle nesteelle, heikoiten
véalipohjalta 22 poistuvalle nesteelle ja saapuvalle hoyrylle.

Lio L1 Vi1 L1 L2 Va2

Simuloitu (t/h),

129 89 164 505 55 243
aspenOne
Laskettu (t/h) 160 133 200 505 12 192
Poikkeama (t/h) 31 44 36 0 43 51
Poikkeama (%) 19.4 33.1 18.0 0.0 78.2 21.0
Taulukon 2 vertailusta voidaan todeta, ettd laskennan stationaaritilan

ennustetarkkuus vaihtelee Aspen Plus -simulaattoriin verraten. Valipohjalta 21

poistuvan nesteen massavirrat tasmaavat tdysin, mutta valipohjalta 22 poistuvan

nesteen ennusteessa on huomattavan suuri suhteellinen poikkeama Aspen Plus -

tuloksiin verraten. Toisaalta tonnimaaraisesti suurin poikkeama on pohjalle 22

tulevalla hoyrylla. Ratkaistujen sisdisten virtausten keskindisten suhteiden vertailu

on visualisoitu kuvassa 24.

600 -
500 -

400 -

t/h 300
200 -

100 -

L10 L11

V11 L21 L22

V22

B Simuloitu (Aspen Plus)

M Laskettu

Kuva 24. Laskettujen stationadritilan sisdisten virtausten vertailu Aspen Plus -simulaattorin

tuloksiin.
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Kuvan 24 perusteella huomataan stationaaritilan sisdisten virtausten keskindisten
suhteiden tasmadvan erittdin hyvin reaaliaikaisen laskentaohjelmiston ja Aspen Plus
-simulaattorin valilla huolimatta valipohjalta 22 poistuvan nesteen suuresta
suhteellisesta poikkeamasta. Reaaliaikaisen laskentaohjelmiston maarittamilla
sisdisilla virtauksilla massa- ja energiataseet tasmaavat, joten ratkaisualgoritmin
voidaan todeta toimivan oikein ja poikkeamien Aspen Plus -simulaattorin tuloksiin
nahden johtuvan ennustetarkkuudesta.  Ennustetarkkuutta  huonontavat
puutteelliset lahtotiedot (kuten syoton koostumuksen olettaminen
tuntemattomaksi), instrumentaatiopuutteet, aineominaisuuskorrelaatioiden
kaytosta aiheutuvat virheet seka eri faasien kasittely massa- energia- ja

tilavuustaseissa.

Stationaaritilan simulointitulosten perusteella voidaan todeta reaaliaikaisen
laskentaohjelmiston laskemien sisdisten virtausten keskindisten suhteiden olevan
riittdvan tarkkoja monituotekolonnin  sdadén ja operoinnin  tarpeisiin.
Stationaaritilan ennusteita voidaan muokata lisdamalla laskettuihin sisdisten
virtausten arvoihin ennalta maaritetyt vakioarvot, eli toisin sanoen mallin
kalibroinnilla. Jotta kalibrointitarpeesta voitaisiin luopua, olisi laskennan
ilmiomallinnusta kehitettava. llmiémallinnuksen kehittaminen ei kuitenkaan sisally

tdman diplomityon rajaukseen.

7.3.2 Taselaskennan dynamiikan testaus

Laskennan dynamiikan testaamiseksi kappaleessa 7.1 kuvattua testikolonnia
simuloitiin dynaamisella ProsDS-simulaattorilla 13,9 tunnin ajan 2 sekunnin
askelpituudella.  Kolonnin  huipun  lampétilan  asetusarvoa  muutettiin
simulaatiojakson aikana kahdesti. Aluksi lampétilan asetusarvoa laskettiin 2 °C ja
sisdisten virtausten annettiin saavuttaa stationaaritila. Sen jalkeen asetusarvoa
nostettiin 3 °C ja sisdisten virtausten annettiin jalleen asettua stationaaritilaan.

Testikolonnissa  huipun  |ampdtilaa  sdadadetaan  kaskadisaadolla  kolonnin
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palautusvirtaa muuttamalla, joten huipun [Amp6tilan muuttaminen vaikuttaa

kaikkiin kolonnin sisdisiin virtauksiin.

Dynamiikkojen vertailussa tarkasteltiin sisdisten virtausten tuloksia aikasarjana.
Simuloidut ja laskennan avulla tuotetut sisdiset virtaukset koko simulaatiojaksolta
on esitetty liitteessa 4 sekd kasittelemattoming, etta keskistettyna. Aikasarjojen
keskittdminen  tehtiin, jotta dynamiikkojen  vertailu on  mahdollista
kalibroimattomalle laskentamallille. Aikasarjojen perusteella voidaan todeta
uudistetun laskennan ja ProsDS:n avulla maaritettyjen sisdisten virtausten

dynamiikkojen olevan keskendan samankaltaisia.

Dynamiikkoja vertailtiin  visuaalisen arvioinnin lisdksi laskemalla Pearsonin
korrelaatiokertoimet sekd RMSE (engl. Root Mean Squared Error) -arvot
keskistettyjda ProsDS-simulaatioarvoja ja laskentatuloksia kadyttden. Tulokset on
esitetty taulukossa 3. Parhaiten dynamiikat tasmaavat kolonnin huipun tasealueen
sisaisille virtauksille (neste valipohjalle 10, neste valipohjalle 11 ja hoyry valipohjalle

11). Heikoiten dynamiikat tdsmaavat valipohjalle 22 tulevalle hoyrylle.

Taulukko 3. Laskennan dynaamisen testauksen tunnusluvut kullekin sisdiselle virtaukselle. Sisdiset
virtaukset tdsmadadvat ProsDS-simulaattorin tulosten kanssa paremmin kolonnin huipun, kuin
pohjan tasealueissa.

Pearsonin korrelaatiokerroin RMSE (t/h)
Neste pohjalle 10 0,998 0,221
Neste pohjalle 11 0,998 1,14
Hoyry pohjalle 11 0,982 1,21
Neste pohjalle 21 0,921 2,59
Neste pohjalle 22 0,924 1,61
Hoyry pohjalle 22 0,455 2,29
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Kappaleessa 6.3.2 esitettiin neste- ja hoyryvirtausten erottelemista varten kolonnin
huipulle ja pohjalle automaattisesti muodostettavat yhtalot, joiden normalisoidut
virheet minimoimalla sisdiset virtaukset ratkaistaan. Naihin yhtal6éihin kuuluu
tavanomaisten massa- ja energiataseiden lisaksi madarittelyt kolonnin huipun ja
pohjan sisdisista nestevirtauksista (yhtalot 33, 34 ja 35). Maarittelyja ei ole Neste
Jacobsilla kaytetty alkuperdisissa kolonnilaskennoissa, joten niiden vaikutus
sisdisten virtausten dynamiikkaan testattiin erikseen ProsDS-simuloinnilla.
Laskentatulosten vertailu ProsDS-simulaatioon ilman yhtadloita 33, 34 ja 35 on

esitetty taulukossa 4.

Taulukko 4. Laskennan dynaamisen testauksen tunnusluvut kullekin sisdiselle virtaukselle ilman
lisamaarittelyja nestevirtauksille kolonnin huipussa ja pohjassa. Laskennan ja ProsDS-simuloinnin
tulokset tismadvat huomattavasti huonommin ilman lisimaarittelyja.

Pearsonin korrelaatiokerroin RMSE (t/h)
Neste pohjalle 10 0,996 0,975
Neste pohjalle 11 0,995 0,337
Hoyry pohjalle 11 0,998 0,248
Neste pohjalle 21 -0,659 4,89
Neste pohjalle 22 -0,869 5,51
Hoyry pohjalle 22 -0,913 6,30

Taulukosta 4 nadhdaan erityisesti, ettd kolonnin pohjalla sisdisten virtausten
dynamiikka on kaanteinen ProsDS:n dynamiikkaan verraten (negatiiviset

korrelaatiokertoimet), joten kappaleessa 6.3.2 esitetyt lisdamaarittelyt
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nestevirtauksille ovat valttdmattomia ja ennusteiden dynaamista kayttaytymista

huomattavasti parantavia.

Tulosten perusteella voidaan uudistetun laskennan algoritmien toiminta todeta
oikeiksi. Mallin kalibroinnin avulla sisdisten virtausten ennusteista saadaan erittain
tarkkoja dynaamisen ProsDS-simulaattorin tuloksiin verraten. Kolonnin huipun
tasealueen virtausten dynamiikka todettiin pohjan tasealueen dynamiikkaa
tarkemmaksi. On siis mahdollista, ettd tarkemmalla hdyry- ja nestevirtausten
osuuden mallinnuksella myds pohjan tasealueen virtauksista saataisiin tarkempi
ennuste. Kaikkien laskettujen testikolonnin sisdisten virtausten keskimaarainen
poikkeama ProsDS-simulaatiotuloksista on kuitenkin  koko 13,9 tunnin
simulaatiojaksolla alle 3 t/h, mikd on reaaliaikaisiin sovelluksiin riittava tarkkuus.
Dynaamisen kayttdytymisen puolesta voidaan laskentaohjelmisto todeta

soveltuvaksi monituotekolonnin saadon ja operoinnin tarpeisiin.

7.3.3 Numeerisen herkkyyden testaus

Laskennan numeerista herkkyytta tarkasteltiin suorittamalla
osittaisherkkyysanalyysi kaikkien tietokannassa sdilottavien mittaus- ja vakioarvojen
suhteen. Osittaisherkkyysanalyysissa laskettiin  numeeriset osittaisderivaatat
kullekin testikolonnin sisdiselle virtaukselle tunnetun tasapainopisteen ymparistossa
muuttaen aina yhtda muuttujaa kerrallaan. Taman lisdksi testattiin laskennan
konvergenssia sijoittamalla laskennan alkaessa vuoron perdan kullekin mittaus- ja

vakioarvolle konfiguroinnissa maaritetyt minimi- ja maksimiarvot.

Osittaisderivaatat approksimoitiin lineaarisella kahden pisteen menetelmalld

tasapainopisteen ymparistdssa:

(39)

g )zf(x0+h)_f(x0_h)
ox 0= 2h

missa f merkitsee tarkasteltavaa funktiota, x muuttujaa, josta funktio f riippuu, x,

kyseisen muuttujan arvoa tasapainopisteessa ja h kyseisen muuttujan poikkeamaa
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tasapainopisteestd. Poikkeaman ollessa hyvin pieni |ldhestyy lausekkeen 39 arvo

funktion f osittaisderivaatan arvoa x:n suhteen pisteessa x.

Poikkeaman h arvo valittiin kullekin muuttujalle suhteessa muuttujan arvoon
tasapainopisteessa. Lasketut osittaisderivaatat on esitetty taulukossa 5 viidelle
muuttujalle, joiden suhteen sisdisten virtausten osittaisderivaattojen itseisarvot

ovat testikolonnilaskennoissa suurimmat.

Taulukko 5. Herkkyysanalyysissa madritetyt osittaisderivaatat sisdisille virtauksille viiden
herkimman muuttujan suhteen. Laskennan tulokset ovat testikolonnissa selvasti herkimpia sy6ton
hoyryfaasin massaosuuden suhteen.

X 0L10 0L11 0V11 6L21 0L22 0V22
ax ax ax ax dx ax

Hoyryfaasin
massaosuus 7.64 7.64 8.95 328 328 307

syotossa

Taselaskennan
iteroinnin -2.57 -2.38 1.76 -0.920 -0.943 24.6

suodatuskerroin

Huipun
palautuksen 1.42 1.42 1.34 0.004 0.004 0.047

massavirta

Pohjatuotteen
0.160 0.161 0.067 1.03 1.03 0.697
massavirta

Huipun
0.926 0.925 0.957 0.002 0.002 0.087
[ampdtila
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Taulukossa 5 esitettyjen tulosten perusteella voidaan todeta sy6ton hoyryfaasin
massaosuuden vaikuttavan voimakkaasti erityisesti kyseisen sy6ton tasealueen
sisaisiin virtauksiin. Hoyryfaasin massaosuus vaikuttaa pohjan nestevirtauksen
maarittelyn (kaava 37) lisdksi kolonnin pohjan sisdisten virtausten entalpioihin.
Taselaskennan iteroinnin suodatuskertoimella tarkoitetaan ensimmadisen asteen
suodattimen suodatusparametria kuvan 22 mukaisessa sisdisten virtausten
ratkaisussa, jossa hoyryvirtojen ominaispainoa tarkennetaan tilavuustaseita
hyvaksikdyttaen. Suodatusparametrin vaikutus tuloksiin on voimakas, silla
laskennassa kaytetty hoyryvirtauksen entalpian estimoinnin lauseke on
epalineaarinen ominaispainon suhteen. Nadiden jalkeen merkittavimmat muuttujat
herkkyysanalyysissa ovat kolonnin ulkoisten virtojen massavirtaus- ja

[ampdotilamittauksia.

Osittaisderivaattojen lisdksi mittaus- ja vakioarvomuuttujille tehtiin analyysi, jossa
muuttujien arvoiksi sijoitettiin yksi kerrallaan niiden sallitut minimi- ja maksimiarvot
pidettdessda muut muuttujat vakioina. Rajat maaritettiin kolonnilaskentojen

konfigurointivaiheessa prosessitietdmyksen perusteella seuraavin saannain:

e Lampdtila-arvot ovat valilla 1-1000 °C

e TBP-kayrien lampdtilapisteet ovat valilla 1-1000 °C
e Painearvot ovat valilla 1-1000 kPa

e Virtaukset ovat valilld 1-1000 t/h

e Suodatuskertoimet ovat vililld 0,0-1,0

e Eri faasien massaosuudet ovat valilla 0,0-1,0

Reaaliaikainen laskentaohjelmisto suoritti kussakin testitapauksessa laskennan
tarkoituksenmukaisesti loppuun ja konvergoi kaikissa tapauksissa tasapainotilaan.
Numeeriset virheet on estetty pdiosin nollajaon estolla ja tietokantamuuttujien
rajoituksilla. Kaikki tietokantamuuttujien aktiiviset rajoitukset kunkin mittaus- ja
vakiomuuttujan manipuloinnin jalkeen on esitetty liitteessd 5. Eniten aktiivisia
rajoituksia  tietokannassa  aiheutui  syottOvirtauksen, tislevirtauksen ja

pohjatuotevirtauksen manipuloinnista minimi- ja maksimiarvoihinsa.
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Testikolonnin  laskentojen  herkkyysanalyysin  perusteella laskenta toimii
luotettavasti seka normaalissa operointipisteessa etta normaalista
operointipisteestda  poikkeavissa  olosuhteissa. Virheelliset mittaukset tai
fysikaalisesti mahdottomat arvot eivat siten vaadi laskennan pysdyttamista tai
muita tuotantoa hadiritsevia = toimenpiteita. Lisaksi laskenta  konvergoi
tasapainopisteeseen kaikissa testitapauksissa. Testikolonnin sisdisten virtausten
laskennan virityksessa konfiguroija pystyy parhaiten vaikuttamaan laskentatuloksiin

syoton hoyryfaasin massaosuutta seka iteroinnin suodatusvakiota muuttamalla.

7.4 Uudistetun ratkaisun hyodyt

NAPCON  Indicatorin  uudistettu  arkkitehtuuri,  algoritmimuutokset ja
menetelmakehitys tuovat monia hyotyja seka raataloinnin- etta kadytonaikaisesti.

Raataldinnin kannalta tyon tuomat suurimmat hyddyt ovat:

e R&atalointi vaatii vihemman monituotetislauksen ilmictietamysta.

e Raataldinti ei vaadi tietamysta laskentaohjelmiston algoritmeista.

e Lihdekoodin muokkausta ei vaadita (inhimillisten virheiden mahdollisuus
pienenee).

e Monimutkaisten kolonnilaskentojen konfigurointiin vaadittava aika lyhenee.

e Ohjelmisto pystyy kasittelemdan kolonneja, joiden rakenne on
monimutkainen (sisadltden esimerkiksi lampdintegraatioita, sivustrippereita

ja kierratysvirtoja).
Ohjelmiston kaytonaikaisesti puolestaan suurimmat hyodyt ovat:

e Tietokantamuuttujan poistaminen ei pysayta tai kaada laskentaa.

o Fysikaalisesti mahdoton mittaus ei pysdyta tai kaada laskentaa, jos
mittausarvon rajoitukset on konfiguroitu oikein.

e Ohjelmisto tuottaa taselaskennasta mielekasta lisdtietoa (taseiden virheet).

e Ohjelmisto  pystyy reaaliaikaisesti  estimoimaan  tuntemattoman

syottovirtauksen ominaisuuksia.
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e Ohjelmisto tuottaa testatusti tarkkoja dynaamisia ennusteita kolonnin
sisdisista virtauksista minimoiden kolonnin taseiden virheisiin perustuvan

kustannusfunktion.

Lisaksi uudistettu ohjelmisto toimii modernissa .NET-ymparistossa kommunikoiden
Neste Jacobsin reaaliaikaisen OPC UA -tietokannan kanssa laskentakehyksen

valityksella.

86



8 Yhteenveto

Tyon tavoitteena oli suunnitella Neste Jacobs Oy:n reaaliaikaiselle NAPCON
Indicator -tislauskolonnilaskentaohjelmistolle uudistettu arkkitehtuuri, joka
mahdollistaa helpomman ja nopeamman ohjelmiston konfiguroinnin |ahdekoodia
muokkaamatta. Lisdksi uudistetun arkkitehtuurin tavoitteena oli yleistaa
reaaliaikaiset laskennat erilaisille, toisistaan huomattavan paljon eroaville

Oljynjalostus- ja petrokemian teollisuuden monituotekolonneille.

Kirjallisuusosassa tarkasteltiin aluksi Oljynjalostus- ja petrokemian teollisuuden
monituotetislauksen ilmioita. Erityisesti tarkasteltiin ilmioita, jotka liittyvat yleisiin,
reaaliaikaisesti maaritettaviin laskennallisiin suureisiin ja niiden ennustamiseen
kolonnin operointidatasta. IImidille ja suureille esitettiin kolonnin tilan seurantaan,
operointiin, saatéoén ja optimointiin liittyvia menetelmia ja sovelluksia. Sen lisaksi
esiteltiin ja arvioitiin kaupallisia, tislauskolonnien laskennallisten suureiden

ennustamiseen soveltuvia soft sensor -ohjelmistoja.

Kirjallisuuskatsauksen perusteella todettiin erityisesti ilmiéteoriaan perustuvilla
fysikaalis-kemiallisilla FPM-malleilla tai FPM-hybridimalleilla olevan onnistuneita
teollisuussovelluksia tislauskolonnien tilan ja tuotelaatuja kuvaavien suureiden
reaaliaikaisessa ennustamisessa. lImidymmarryksen tai kehitysajan puutteen vuoksi
my6s kokonaan datapohjaisia mallinnusmenetelmia on kaytetty. Kaupalliset
ohjelmistopaketit ovat useimmiten teollisuuden ohjelmisto- ja
automaatiotoimittajien soft sensor -kehitysymparist6ja, joista osa on tarkoitettu
nimenomaan tislauskolonneissa kaytettdvien soft sensorien kehittamiseen.
Tislauskolonneille kohdistetuissa ratkaisuissa laskennan pohjana ovat padosin
fysikaalis-kemialliset ilmiot, mutta osa ratkaisuista sisdltdd myos datapohjaisten soft
sensorien kehitysmahdollisuuden. Tyossa katselmoidut ohjelmistopaketit NAPCON
Indicatoria lukuun ottamatta ovat helposti konfiguroitavia parhaimmillaan pienille,
melko  yksinkertaisille  kolonneille.  Teollisuuden  kayttéén  soveltuvien
ohjelmistopakettien  puute todettiin  mallinnusmenetelmasta riippumatta

ongelmalliseksi tislauskolonnien soft sensor -kehityksessa.
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Kokeellisessa osassa esiteltiin aluksi NAPCON Indicator -ohjelmiston alkuperdiset
laskenta-algoritmit, jarjestelma- ja ohjelmistoarkkitehtuuri ja
konfigurointimenetelmat seka kartoitettiin ohjelmiston tarkeimmat
parannuskohteet ja toimenpiteet tyon tavoitteiden saavuttamiseksi. NAPCON
Indicatorille suunniteltiin ja toteutettiin uudistettu ohjelmistoarkkitehtuuri sisaltaen
monituotekolonnia mallintavan kirjaston, graafisen konfigurointityokalun seka
uudistetun reaaliaikaisen laskentaohjelmiston. Taman lisdksi reaaliaikaisen
laskennan algoritmeja uudistettiin siten, ettd laskenta on yleistetty kaikille
Oljynjalostus- ja petrokemian monituotekolonneille kolonnin rakenteesta,

instrumentaatiosta ja lahtotiedoista riippumatta.

Reaaliaikaisen laskentaohjelmiston uudistetut algoritmit testattiin vertaamalla
ohjelmiston laskemia tuloksia kahden tarkan (stationdarisen ja dynaamisen)
prosessisimulaattorin tuloksiin erdalla testikolonnilla. Lisaksi arvioitiin laskennan
herkkyytta herkkyysanalyysilla ja testattiin toimintaa yksinkertaisissa vikatilanteissa.
Toteutetun, uudistetun reaaliaikaisen laskentaohjelmiston todettiin tuottavan
dynaamisen simulaattorin kanssa yhdenmukaisia kolonnin sisdisten virtausten
estimaatteja testiprosessin ollessa dynaamisessa tilassa. Stationaaritilan testauksen
perusteella laskennan algoritmit  toimivat  tarkoituksenmukaisesti  ja
ennustetarkkuuden lisddamiseen vaadittavan joko sovelluskohtaista mallin

kalibrointia tai ilmiomallinnuksen jatkokehitysta.

Uudistetun ratkaisun todettiin parantavan laskentojen konfigurointimenetelmia
siten, ettda konfigurointi vaatii huomattavasti vdhemman tietdmysta
monituotetislauksen ilmibista ja laskennan algoritmeista, on nopeampaa, eika vaadi
lahdekoodin muokkausta edes monimutkaisten monituotekolonnien tapauksessa.
Uusilla konfigurointimenetelmilld on siten saavutettavissa nopeita ja vaivattomia
ohjelmiston raataldinteja ja kayttoonottoja. Laskentojen kdytonaikaisesti uudistetun
ratkaisun todettiin olevan edellista ratkaisua vikasietoisempi, informatiivisempi seka
yhteensopivampi modernien automaatio- ja informaatioteknisten jarjestelmien
kanssa. Toteutettu laskentaohjelmisto toimii edellista ohjelmistoa vakaammin

erityisesti yleisissa tietokantaan ja numeerisiin virheisiin liittyvissa vikatilanteissa.
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Uudistettu ohjelmisto tuottaa edellisen laskentaohjelmiston tulosten lisdksi
reaaliaikaiset, kolonnille muodostettujen taseiden virheet. Taseiden virheet ovat
operaattorille sekd kolonnin kaytté- ja kunnossapitohenkilokunnalle arvokasta

tietoa operoinnissa ja vianselvityksessa.
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9 Jatkotutkimusehdotukset

Reaaliaikainen NAPCON Indicator -laskentaohjelmisto pystyy tuottamaan
monituotetislausprosesseille suuren maaran tarkkoja, fysikaalisiin ja kemiallisiin
ilmidihin  perustuvia  kolonnin  tilaa  kuvaavia avainarvoja. Modernissa
prosessinohjausjarjestelmassa kuitenkin operaattorin reaaliaikaisesti seuraamien
muuttuja-arvojen, hadlytysten ja tapahtumien maara on niin suuri, ettei operaattori
pysty kasittelemaan kaikkea saamaansa tietoa. NAPCON Indicatorin tuottamaa
dataa voitaisiin hyédyntaa paremmin kehittamalla ymparistd, jossa ylemman tason
avainindikaattoreita on helppo rakentaa kayttamalla hyodyksi esimerkiksi
kolonnilaskentojen  tuottamia alemman tason laskennallisia  muuttujia.
Kirjallisuusosassa tarkasteltaessa teollisia kolonnilaskentasovelluksia (luku 3)
todettiin tilastollisten monimuuttujamenetelmien kadyton prosessiteollisuuden
vikadiagnostiikassa ja laatusuureiden ennustamisessa toimiviksi erityisesti
kaytettdaessa laskennallisilla muuttujilla jalostettua dataa. Kolonnilaskentojen
tuloksista erityisesti taseiden virheet voidaan todeta mahdollisesti instrumentti- ja
vuotovikojen  ennustamiseen  soveltuvaksi  dataksi. Lisdksi  nykyiselldaan
leikkauspistelaskennan lineaariregression selittdjat korreloivat keskenaan, joten
leikkauspiste-estimaatteja on mahdollista tarkentaa kayttamalla selittdjien
korrelaatiot huomioivaa monimuuttujaregression menetelmaa. Kaupallisten soft
sensor -ohjelmistojen kartoituksessa luvussa 4 todettiin usean ohjelmiston

sisdltdavan toiminnallisuuden datapohjaisten soft sensorien kehitykseen.

Kolonnilaskentojen ilmidmallinnusta on mahdollista kehittda laatimalla hoyry- ja
nestevirtauksien  osuuksia  kuvaavia  stationddritilan  yhtadl6ita  kussakin
monituotekolonnin  tasealueessa. Energiakdyton optimointisovelluksissa ja
tulvimislaskennoissa sisdisten virtausten dynamiikkojen lisdksi my6s niiden
stationaaritilojen arvot ovat merkityksellisia. Tarkempi ilmidmallinnus mahdollistaisi
kolonnilaskentojen kayttéonoton ilman mallien kalibrointia tai vahadisemmalla

kalibroinnilla.
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Herkkyysanalyysi tehtiin tyossa osittaisherkkyysanalyysina, jossa yhtd muuttujaa
muutettiin kerrallaan pidettaessa muut vakiona. Kattavamman testauksen kannalta
herkkyysanalyysi tulisi suorittaa mallintamalla erilaisia yleisida vikatilanteita, kuten
TBP-analysaattorin virhemittausta. Erityisesti analysaattorien virhetilanteissa tulisi
testata, miten laskennan tulokset muuttuvat paivittdessa tuntemattoman kolonnin
syoton ominaisuuksia virheellisella analysaattorimittaus- tai laboratoriotuloksella
maaritetyn tuotevirran TBP-kdyran mukaan. Laskentamallien tasmays analysaattori-
ja laboratoriomittausten perusteella on todettu kirjallisuuskatsauksessa yleiseksi
toiminnoksi, mutta automaattinen paivittaminen on saanut soveltajilta osakseen

my0s kritiikkia.
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Liitteet

Liite 1. Laskentarutiinien konfigurointiparametrit

LITE 1 (1/3)

PARAMETRI

SELITE

Koostumuslaskennat

Ulkoisten virtojen mitattujen koostumusten tyypit

Paino- tilavuus- tai
mooliprosentti

Ulkoisten virtojen koostumusten maaritystapa

TBP-kayra tai
pitoisuusmittaus

Huipun koostumuksen mittauspaikka

Tislevirtaus tai
ylimenovirtaus

Laskettavan koostumuksen paikka huipussa

Tislevirtaus tai
ylimenovirtaus

Komponenttien lukumaarat ulkoisissa virroissa

LK-komponentti pohjavirrassa

Komponentille valittu
tunniste

Kolonnin rakennemaarittelyt

Pohjaluku

Syottépohjien numerot

Ulosottopohjien numerot

Sivustripperien lukumaara

Sivustripperien palautuspohjat

Pohjahoyryn sy6ttépohja

Strippaushoyrysyottdjen lukumaara

Strippaushoyrysyottdjen palautuspohjat

Sivukiertojen lukumaara

Sivukiertojen ulosottopohjat

Sivukiertojen palautuspohjat

Sivukiertojen tyypit

Jaahdytys tai [Ammitys

Sivukiertojen laskentatapa

Prosessiaineen puoli tai
jaahdytysfluidin puoli

Sivukiertojen maksimitehot

Huipun lauhduttimen maksimiteho

Huipun lauhdutusvaiheiden lukumaara

Taselaskelmien maarittelyt

Laskettavien sisdisten virtausten lukumaara

Tuntemattomien pohjien numerot kussakin tasealueessa

Tunnettujen pohjien numerot kussakin tasealueessa

Tasealueiden madrittely, taseosoittimet ja pohjanumerot

Taulukko viittaamaan
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taseen identifioivaan
kokonaislukuun ja sita
vastaavaan pohjalukuun

Sisaisten virtausten minimiarvo

Sijoitetaan lasketulle
virtaukselle, jos virtaus
olisi laskennan
tuloksena negatiivinen

Iteraatiokierrosten maksimimaara

Tulvimislaskennat

Vilipohjien etdisyydet

Virtauskanavien pituudet

Paineen lineaarinen vaikutus tulvimisprosenttiin

Regressiokertoimet
lineaariselle mallille

Pohjien kokonaispinta-alat

Pohjien aktiiviset pinta-alat

Paluukaukaloiden poikkipinta-alat

Virtausnopeus paluukaukalossa

Vaahtoamiskerroin

Varmuuskerroin

Energiakdyton optimoinnin parametrit

Kaytetyn energian hinta

LK-komponentin arvo

HK-komponentin arvo

HK-pitoisuus syotossa

Kolonnikohtainen kerroin

Erotuksen hyvyytta
kuvaava
kolonnispesifinen
kerroin

Suodatuskertoimet

TBP-laskennan suodatuskertoimet

Sisdisten hoyryvirtausten suodatuskertoimet

Sisdisten nestevirtausten suodatuskertoimet

Alkukiehumispisteiden suodatuskertoimet

Laskentojen virityskertoimet

Huipun ominaispainon virityskerroin

Virityskertoimia
kaytetdan
tuntemattomien
aineominaisuuksien
maarityksessa, kun
jonkin referenssivirran
aineominaisuudet
tunnetaan.
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Huipun Watsonin karakterisointikertoimen virityskerroin

Sivu-ulosottojen ominaispainon virityskerroin

Sivu-ulosottojen Watsonin karakterisointikertoimen
virityskerroin

Huipun palautusvirran ominaispainon virityskerroin

Huipun palautusvirran Watsonin karakterisointikertoimen
virityskerroin

Huipun ylimenon ominaispainon virityskerroin

Huipun ylimenon Watsonin karakterisointikertoimen
virityskerroin

Muut maarittelyt

Vesihdyryn moolimassa

Hoyryfaasin massaosuudet syotoissa

Hoyryfaasin massaosuudet sivu-ulosotoissa

Painehavio pohjaa kohden

Tuotteiden tislauskayrat

Annetaan tislauskayrilta
valittujen
tilavuusprosenttien
[ampotilat
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Liite 2. Yleisiad lahdekoodin muokkausta vaativia raataléintimaarittelyja

MAARITYKSET

MENETELMAT

Pitoisuus- ja taselaskennat, kolonnin huippu tai pohja

Taselaskennat aloitetaan ratkaisemalla
joko ylimman tai alimman taseen massa-
ja energiavirrat. Konfiguroijan on

ratkaistava pohjan tai huipun tasealueen

ulkoiset ja sisdiset virtaukset, pitoisuudet,

moolimassat, ominaispainot ja Watsonin

karakterisointikertoimet.

Valitaan huippu tai pohja ratkaistavaksi
suunnittelutietojen perusteella.
Maaritetaan ja ohjelmoidaan massa- ja
komponenttitaseet manuaalisesti.
Maaritetaan moolimassa, ominaispaino
ja Watsonin karakterisointikerroin
olettamalla suunnitteluolosuhteet
kolonnissa tai interpoloimalla

mittausten avulla.

Taselaskennat, sisaiset virtaukset

Sisdisten virtausten aineominaisuudet
(moolimassa, ominaispaino, Watsonin
karakterisointikerroin) on maaritettava

energiataseiden muodostamista varten.

Aineominaisuudet maaritetdan joko
oletuksilla ulkoisten virtojen mittausten
ja suunnittelutietojen suhteen tai
interpoloimalla. Kirjoitetaan
maaritykset lahdekoodiin

manuaalisesti.

Taselaskennat, kokonaistaseet

Kolonnille maaritetaan

kokonaismassatase taselaskennan lopuksi

ja arvioidaan taselaskennan virhetta.
Virhettd ei kuitenkaan kayteta koodissa

sen laskennan jdlkeen tai esiteta

Kokonaismassatase kirjoitetaan

[ahdekoodiin manuaalisesti.
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operaattorille. Kokonaisenergiatasetta ei

lasketa.

Paineiden estimointi valipohyjilla

Tase-, tulvimis- ja
leikkauspistelaskennassa tarvitaan paine

laskettavalla valipohjalla.

Paineet estimoidaan huipun
mittauksesta joko olettamalla
vakiopainehavio valipohjaa kohden tai
interpoloimalla kahden
painemittauksen suhteen.
Maarityskoodi on ohjelmoitava

manuaalisesti.

Hoyryn ja nesteen lampotilaeron estimointi

Jokaiselle kolonnin tasealueelle on
madritettava hoyryjen ja nesteiden
[ampdtilat erikseen. Samassa kolonnin
kohdassa oleva hoyry on usein nestetta

kuumempaa.

Hoyryn lampdtila arvioidaan
interpoloidusta nesteen lampdtilasta
lisdamalla manuaalisesti ldahdekoodiin
lampotilakorjaus kokemuksen tai

simulaation perusteella.

Leikkauspisteen laskeminen

Korrelaatio raataloidaan jokaiselle
kolonnin tuotteelle erikseen.
Raataléinnissa maaritetaan
regressiokertoimet, L/V-suhdetermin
kaytto seka mallissa kdytetyn saannon

tasealue.

Regressiokertoimet ja kdytetyt termit
maadritetdadn visuaalisesti sovittamalla
tai kokemuksen perusteella.
Leikkauspisteen laskenta ohjelmoidaan

lahdekoodiin.
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Liite 3. NNLS-algoritmi (Lawson & Hanson, 1974)

Algoritmi ratkaisee n-vektorin x, joka toteuttaa ehdon

min||Ex — f|,x =0

Algoritmi saa syotteendan m X n -matriisin E, kokonaisluvut m ja n seka m-

vektorin f. Algoritmi kayttda tyodtilana n-vektoreita w ja z. P ja Z ovat

indeksijoukkoja, joita algoritmi muokkaa edetessaan.

a U~ WN BP

10
11

12

Asetetaan P :== @, Z :=={1,2,...,n}jax = 0.

Asetetaan w := ET(f — Ex).

JosZ :=0QtaiVj € Z: w; < 0, siirrytadn vaiheeseen 12.
Etsitddn indeksi t € Z siten, ettd w, = max{w;:j € Z}.
Siirretaan indeksi t joukosta Z joukkoon P.

Maarataan m X n -matriisi Ep:

E:nsarake j,j € P

Ep:n sarake :={ 0,j €2

Lasketaan z pienimman nelidsumman ratkaisuna ongelmasta Epz = f.
Asetetaan z; == 0,j € Z.

JosV j € P:z; > 0, asetetaan x := z ja siirrytdan vaiheeseen 12.

Xq Xj

Etsitaan indeksi g € P siten, etta = min{
Xq—Zq .X'j Z

Xq

Asetetaan a == .
Xq~Zq

Asetetaan := x + a(z — x).

Siirrd joukosta P joukkoon Z kaikki indeksit j € P, joille x; = 0. Siirrytaan
vaiheeseen 6.

Algoritmi on valmis.



Liite 4. Sisdisten virtausten laskentatulosten vertailu ProsDS:lla
tuloksiin
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simuloituihin
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Liite 5. Herkkyysanalyysi: mittaus- ja vakioarvojen minimi- ja maksimitestaus

Manipuloitu muuttuja

Aktiiviset rajoitukset manipuloinnin jdlkeen

Pohjan massavirta

Sy6ton tiheys

Sy6tén ominaispaino
Nestevirta pohjalta 22
Nestevirta pohjalta 11
Hoyryvirta pohjalle 11

Kiertopalautuksen massavirta

Nestevirta pohjalta 21

Tisleen massavirta

Kiertopalautusvirran tiheys

Sy6ton tiheys

Pohjalta 21 ldhtevan nestevirran tiheys
Alemman sivu-ulosoton tiheys

Huipun kondensorin jadhdytysteho
Hoyryvirta pohjalle 11

Sy6tdén massavirta

Sy6tdén ominaispaino
Pohjatuotteen tiheys
Kiertopalautusvirran tiheys

Sy6ton tiheys

Pohjalta 10 ldhtevan nesteen tiheys
Pohjalta 11 Iahtevan nesteen tiheys
Pohjalta 21 Iahtevan nesteen tiheys
Pohjalta 22 Iahtevan nesteen tiheys
Huipun kondensorin jadhdytysteho
Alemman sivustripperin kiehutusteho
Nestevirta pohjalta 22

HOyryvirta pohjalta 22

Hoyryvirta pohjalta 11

Huipun ylimenokaasuvirtaus

Huipun ylimenokaasun tiheys
Huipun ylimenokaasun ominaispaino
Huipun kondensorin jadhdytysteho

Huipun palautusvirta

Huipun kondensorin jadhdytysteho
Huipun ylimenokaasun tiheys
Huipun ylimenokaasun ominaispaino
Nestevirta pohjalta 11

Ylemman sivu-ulosoton massavirta

Nestevirta pohjalta 10

Alemman sivu-ulosoton massavirta

Syoton tiheys
Nestevirta pohjalta 21

Hoyryfaasin massaosuus syotossa

Nestevirta pohjalta 22

Paine pohjalla 32

Paineet pohjilla 33—-39

Kiertopalautusvirran kuuman puolen
lampotila

Kiertopalautuksen lauhdutusteho

Kiertopalautusvirran kylman puolen
lampotila

Kiertopalautuksen lauhdutusteho

Huipun l[ampatila

Huipun kondensorin lauhdutusteho
Nestevirta pohjalta 11

Sy6ton lampdotila

Hoyryvirta pohjalle 22




