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서 론

회분식 증류공정은 다양한 종류의 제품을 하나의 증류탑으로 분리할 수 있으며, 다양한 원료를 처리할 수 있다는 장점으로 현재 고부가가치 산업에 많이 이용되고 있다. 하지만 연속식 증류공정과는 달리 시간에 따른 공정의 변화를 수학적으로 모델링(1)하고 최적운전(2)하기란 쉬운 일이 아니다. 본 연구에서는 시간의 함수로 나타나는 수 많은 변수로 이루어진 회분식 증류공정을 비선형 미분, 대수방정식(DAE)으로 Rigorous modeling하였다. 최적의 환류비(3)를 구하기 위하여 연속2차 계획법을 수정하여 사용하였고, 이 최적 환류비를 적용하여 최소 공정시간과 최대 생산량을 위한 회분식 증류 공정을 연구하고자 한다.

이 론
1. 회분식 증류 공정의 Rigorous modeling

본 연구에서는 각 단에서의 성분 물질수지, 에너지 물질수지, 기-액 상평형, holdup, 그리고 단효율을 고려하였다. Figure 1에서 보여지는 j 번째 단에서의  모델식을 나타내면,

- 성분의 물질 수지 
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- 기-액 평형  
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- 에너지 수지   
[image: image4.wmf]L

j

j

V

j

j

L

j

j

V

j

j

L

j

j

H

L

H

L

H

L

H

V

dt

dH

HU

-

-

+

=

-

-

+

+

1

1

1

1

    (3)

- 상평형        
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식(4)로 나타내어지는 상평형은 비이상 액상의 활동도 계수를 구하기 위하여 NRTL식을 사용하였다. 또한 Antoine equation을 사용하여 증기압을 구하고, 온도의 함수로 표현된 열용량 식을 사용하였다. 위의 모델식을 사용하기 위해서 아래와 같은 가정을 둔다.
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가 정

- Condenser와 각 단에서의

  holdup은 일정

- 단에서의 효율과 압력은 일정

- 과냉각이 없는 Total condenser

- 증기 holdup은 무시

- 각 단에서의 증기는 이상상태

- Condenser와 reboiler에서는 

이상적인 열교환이 일어남
Figure1. 회분식 증류탑

2. 회분식 증류 공정의 최적화

2-1. Discretization

본 연구에서는 최소 공정시간 또는 최대 생산량을 목적함수로 하고 물질 수지, 에너지 수지, 상평형식을 등식 제약 조건으로, 생성물의 조성에 대한 조건을 부등식 제약 조건으로 최적화 문제를 표현하였다. 시간 간격에 따라 각 종속 변수를 라그랑지 다항식을 이용하여 나타낸다.

- 라그랑지 다항식      
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2-2. 최적화 기법

목적함수와 제약조건이 비선형 함수로 이루어진 최적화 문제에서 함수를 2차 근사식으로 표현하는 연속 2차 계획법(SQP)을 사용하였다. 하지만 변수가 많은 최적화문제에서 SQP가 항상 최적값을 구한다는 보장이 없으므로, 수정된 SQP를 사용한다거나, 이외의 최적화 기법으로 라그랑지안 2차 근사, 제약된 변환 매트릭 방법(CVM) 등이 제시될 수 있다.

연 구
본 연구에서는 이성분계(water-methanol)와 다성분계(isopropanol-

methanol-acetone)를 대상으로 회분식 증류공정을 연구하였다. 증류공정에서 가장 기본적으로 필요한 상평형은 주어진 압력과 액체조성에서의 Bubble Temp와 증기압을 구한 후 활동도 계수를 NRTL Equation을 이용하여 구하였다. 이렇게 구한 활동도 계수 일부를 Figure(2)에서 나타내었다. 회분식 증류공정의 모델식을 Discretization하면 대수연립방정식으로 나타낼 수 있고, 이 대수연립방정식은 Newton-Raphson 알고리즘으로 풀었다.

최적화 문제는 식(5)를 이용하여 Discretization하면 미분항이 소거된 비선형 계획 문제로 나타낼 수 있다.
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결 론

  시간의 함수로 나타나는 최적 환류비를 구함으로써 회분식 증류공정에서 최대 생산량을 구한다거나 최소 공정시간을 구할 수 있다. 하지만 변수가 많은 최적화 모델에서 항상 최적값을 구한다는 것은 매우 어려운 일이다. 본 연구에서는 변수가 많은 최적화 모델인 회분식 증류공정에 적용할 수 있는 최적화 기법을 개발하였으며, 이를 이용하여 온라인 상에서 환류비를 조절할 수 있는 방법이 제시될 수 있다. 
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Figure2. 활동도 계수(101.3KPA)
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