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서  론

  화학공정의 설계는 일반적으로 2단계를 거친다. 1단계에서는 우선 경험 또는 전문지식에 의존한 구조 최적화(structural optimization)를 통하여 공정도를 합성한다. 2단계는 수학적 계획법(mathematical programming)에 근거한 매개변수 최적화(parametric optimization) 단계로서 1단계에서 만들어진 공정도에 대한 모델식의 설계변수(design variables) 값들을 최적화하여 최적조업조건을 구하게 된다.

  최근에는 수학적 계획법에 기초한 구조 최적화에 대한 연구가 활발히 진행되고있다. Bagajewicz 등[1]은 Fig. 1과 같은 mass/heat exchanger network synthesis를 위한 state space 접근법을 제안하였으며, Schweiger와 Floudas[2]는 Fig. 2와 같은 reactor network synthesis를 위한 superstructure 방법을 제안하였다. 이와 같이 기존의 연구는 주로 특정 장치의 네트워크 합성에 적용되어 왔다.

  본 연구의 목표는 신물질 합성이나 폐기물 처리 등의 목적이 주어지면 컴퓨터가 기존의 자료를 이용하여 적절한 공정을 합성하는 체계를 구축하는 것이다. 본 연구에서는 기존의 네트워크 합성기법을 확장하여 일반적인 공정합성 문제에 적용함으로써 컴퓨터가 순수히 수학적 방법만을 사용하여 주어진 목적에 맞는 화학공정을 어느 정도 규모까지 자동으로 합성할 수 있는지를 알아보고자 한다.

이  론

본 연구에서 시도하는 방법은 모든 가능한 구조의 공정을 내포하는 공정도를 나타내는 기법 중 가장 일반적인 형태인 superstructure operator를 사용하는 state space 접근법[1]에 기초를 둔다. 이 방법은 합성하고자 하는 공정의 superstructure를 Fig. 3과 같이 표시한다. 여기에서 process units 블록에는 사용 가능한 모든 장치가 포함되며 pipe network 블록에는 이 장치들의 모든 가능한 연결구조가 포함된다. 단, 상식에 어긋나는 장치 및 연결은 미리 제외할 수 있다. 이를 최적화하는 수학적 계획문제는 pipe network 블록의 경계에 존재하는 mixer와 splitter들에 대한 질량 및 에너지 수지식들, process units 블록내의 각 장치에 대한 모델식들, 원료 및 제품에 대한 제약조건들, 그리고 공정합성의 목표를 나타내는 목적함수로 구성된다. 이 문제를 풀면 불필요한 흐름 및 장치들이 제거되어 최적 공정구조를 얻을 수 있다. 또한 반응기 부피 및 온도와 같은 모델 매개변수 및 조업조건이 이 과정에서 동시에 최적화된다. 따라서 이 방법으로 공정의 최적구조, 최적규모 및 최적조업조건의 동시계산이 가능하다. 그러나 이를 위하여 풀어야 할 문제는 일반적으로 크기가 큰 nonconvex nonlinear program이고, 대개 여러 개의 local solution들을 갖는다. 특히 장치들의 모델식으로 인하여 많은 비선형 등식제약조건들을 포함하게 되므로 이 문제는 NP-hard한 문제들 중에서도 특히 어려운 문제이다. 따라서 이러한 문제에 적합한 최적화 기법의 개발이 요구된다[3].


Fig. 1. State space representation [1].


Fig. 2. Reactor network superstructure [2].

예  제

  원료 A로부터 제품 B를 생산하는 reactor-separator 공정을 합성하려고 한다. 반응은 A에서 B, 또 B에서 C로 진행하며 여기에 등장하는 성분들의 물성 및 반응 자료는 Table 1과 2에 주어져 있다[4]. 이 공정에서 사용될 reactor는 부피가 10 ft3 인 isothermal CSTR이고, separator는 압력이 14.7 psia인 adiabatic flash이다. 성분 A로 이루어진 공급흐름은 온도가 537 ºR이고 유량이 100 lb-moles/hr이다. 이 조건하에서 제품흐름 중 성분 B의 몰분율을 최대화하는 공정구조 및 reactor 온도를 결정하는 것이 목표이다. 이 문제에 대한 supersturcture는 Fig. 3과 같다. 이를 수식화한 문제는 43개의 미지변수와 38개의 등식제약조건으로 구성되어 있으며 풀이에는 local opimizer인 LINGO가 사용되었다.

Table 1. Physical properties [4]

(((((((((((((((((((((((((((((((((
Component (i)                                A        B        C

(((((((((((((((((((((((((((((((((
Density (i, lb-mole/ft3                        0.667     0.667     0.667

Heat of vaporization (i, Btu/lb-mole            17,580    16,150    18,060

Heat capacity Ci, Btu/(lb-mole ºR)              39.60     40.48     45.76

Vapor pressure correlation ln Pi (psia) = Ai ( Bi / T
    Ai                           15.84     14.88     16.46

    Bi, ºR                       10,141.2   7,689.2   10,841.1

(((((((((((((((((((((((((((((((((
Table 2. Reaction data [4]

(((((((((((((((((((((((((((((((((((
Reaction No. (i)                1                         2

(((((((((((((((((((((((((((((((((((
Reaction              A (Feed) ( B (Product)    B (Product) ( C (By-product)
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)        r1 = k1 [A]                  r2 = k2 [B]2
    ai                  0.1269 ( 1012 hr-1               0.3077 ( 107 ft3/(lb-mole hr)

    Ei / R                  17,900 ºR                  11,910 ºR
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Fig. 3. Process superstructure.


















Fig. 4. Process structure determined by optimization.

결과 및 토론

  최적화를 반복한 결과 몇개의 local solution들이 발견되었으며 이들중 global optimum이라고 판단되는 해는 Fig. 4와 같은 공정구조를 나타낸다. 반응기의 최적온도는 848.82 oR로 최적구조와 함께 결정되었다. 이때 반응기 부피를 고정하지 않으면 최적부피도 동시에 결정할 수 있다. Fig. 5는 Fig. 4를 일반적 형태로 정리한 공정도이며 여기에서 굵게 표시된 숫자들은 주어진 input data임을 나타낸다. 이 예제를 푸는 과정에서 특별히 공정합성을 위한 경험적 규칙이나 전문적 지식을 사용하지 않았지만, 최종결과인 Fig. 5는 Williams-Otto plant와 같은 잘 알려진 전형적인 화학공정의 모습을 갖추고 있다.













Fig. 5. Process flowsheet determined by optimization.

결  론

  본 연구는 특정장치 네트워크 합성에 적용되던 state space 접근법을 일반적 공정합성 문제에 적용하기 위한 시도이며, 일단 간단한 예제로부터 긍정적인 결과를 얻었다. 이는 앞으로 컴퓨터가 단위공정의 모델식만 가지고도 주어진 목적에 맞는 이상적인 공정을 합성하고 최적화할 수 있다는 가능성을 시사한다. 이 방법은 좀더 규모가 큰 문제에 대하여 계속 시험될 예정이다.
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