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Solutii numerice pentru modelar ea statistica
a procesului de cracare catalitica
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Prezenta lucrare trateaza unele aspecte matematice ale modelarii statistice a procesului de
cracare catalitica. Procesul de cracare catalitica este prezentat sistemic, fiind evidentiate
variabilele de iesire, perturbatiile s comenzle. Expresia concreta a modelului matematic este
dezvoltata cu ajutorul operatorului sweep. Pe baza aspectelor teoretice prezentate, a fost
dezvoltat un sistem de programe ce permite determinarea numerica a modelelor matematice
ale sistemelor chimice complexe, in vederea conducerii automate a acestora.

Cuvinte cheie reglare, model matematic, regresie, operator sweep, algoritm Garside.

Reglarea evoluata a procesdor chimice nu
poate fi redizata fara exisenta modeéor
matematice ale procesdor. Prin interme-diul
modelului matematic se exprima de-pendenta
dintre marimile de iedre, mai-mile de
comanda S  perturbatiile  proce-sului:
F(U,PY)=0 (@

in care U reprezinta vectorul marimilor de
comanda, P - vectorul perturbdiilor; Y -
vectorul marimilor deiesre.

Una din cale de redizare a unor modde
matematice smple, dar care sa reflecte cu
acuratete procesul chimic, o reprezinta
metodel e statistice.

Analiza de regresie, componenta a meto-
delor datigtice, urmareste determinarea pa-
rametrilor unor modele matematice bazate pe
relatii de gproximare propuse [4]. Gra-dul de
goroximare d moddului matematic, modd
denumit in cele ce urmesza ecuatie de
regrese, nu depinde numa de daede
experimentde ¢ 9 de dructura ecudiel de
regrese. Procedeul folost pentru determi-
narea codficientilor din dructura ecuatiei de
regresie este metoda celor mai mici patrate

iar pentru verificarea adecvantel ecuatiel de
regrese £ utilizeaza criteriile  Satidtice
dispersa 9 abaterea standard.

1. Formularea problemel

Procesul de cracare catdlitica este destinat in
principal febricarii de benzine S secun-dar
obtinerii.  de  olefine  pentru  indudria
petrochimica. Una din cde ma raspandite
ingaatii de cracare catditica a fost dezvol-
tata de firma UOP &5i. Perturbatiile proce-
sului sunt asociate materiel prime;

- dengtate dnp;

- temperaturamedie volumetrica Tp;

- continutul de sulf Cgy+.

Comenzile procesului, figura 1, sunt repre-
zentate prin [1]:

- debitul de materie prima Gy,

- temperatura materiel prime la iedrea din
cuptor Tpp;

- temperatura catdizatorului n regene-rator
Treg;

- rgportul de contactare catalizator/ma-terie
prima, a
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Fig. 1. Schemabloc a procesului de cracare catditica

Procesul de cracare catditica este un Ss-tem
cu parametri didribuiti, caracterizat printr-o
complexitate deosebita, generata de:

- multitudinea de componenti chimici din
diferite clase de hidrocarburi;

- cnetica de reactie ce include reactii
primare s secundare;

- mecanismul de reactie catditic, in care
activitatea 9 Sdectivitatea catdizatorului

semodificargpid 9 continuu.

Aceste considerente au condus la elabo-rarea
unor modele matematice dezvoltate, de
complexitate sporita, care insa nu pot fi
utilizate Tn conducerea procesului de cracare
caditica

Moddul matematic smplificat d proce-ului
de cracare caditica, propus de autori, se
bazeaza pe functii de gproximare pentru
fiecare din variabilde de iesre:

hB :fl(Gmp’va ,dmpy Csu|f ,TmpiTregia); (2)

COR =F Gy T+ ottt T Trege ) ©)

Pentru o indtaatie de cracare caditica, dintr-
0 perioada de 90 de zile de func-tionare a fost
sdectat un set de 17 zile, cuprinzénd date de
operare consstente (tabeul 1) [1]. Aceste
date acopera dome-niul de vaidie a
marimilor de intrare 9 iedre a procesului
descrisin figura 1.

2. Tratarea matematica

Pentru o tratare unitara a functilor de
goroximare (2) 9 (3) se propun structuri
matemdatice ndiniare, in rgport cu variabi-le
tehnologice ce definesc marimile de intrare de
sgemului chimic. Introducand variabilele
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121=Cmp

: 22 = Trnv

:I: Z3 =d mp

i Z4 = Cgulf 4
125 =Tmp

1126 = Treg

tz7=a

relatiile (2) 9 (3) se pot formula sub forma

iy1=hp

ty=cor  ©

yi =fi(21.22.23,24.25,26,27),  j=12. (6)

Functiile { vor fi cautate in multimea functiilor
liniare Tn parametri, dar ndiniare in variabilde
p n
y=abjz+ a bjg
i=1 i=p+1
in cae p reprezinta numarul marimilor de
intrare de dgemului chimic (perturbatii g
comenzi); n — numarul totd de vaiabile de

modeluui  (6); b =(by,by,....by) -
vectorul parametrilor NecuUNOsCuti;
gi(zl,zz,...,zp)i:p+1,...n - fundti

ndiniare in variabilde de intrare a 9ge-mului
chimic 71,25 ,...,zp; € - erorile degtoare de

moddului. Pentru functile g se pot aege
combinatii  de vaiabildor the-nologice
obsarvabile  functii produs,  func-tii
logaritmice, functii putere, functii cat.

Moddul matematic (7) este adus la forma
geneda y=Zb+e (8),

unde y(m*]) ede vectorul observatiilor
variabile deiesreagsemului chimic;

Z (m* n) este matricea observatiilor pentru
variabildle independente, rang (Z) sn;

b(n*l) este vectorul parametrilor necu
NOSCULt;

e(m*l) vectorul  eorilor cu media
E(e)=0 s maricea de -covaianta

covly,yT) =21, s? fiind digpersia
necunoscuta a erorilor, iar matricea |,
reprezenténd matricea unitate de ordin m.

de intrare (variabile tehnologice), avand
formagenerda

(21, 22,...,zp)+e (7

In legtura cu moddul (8), principaa
problema care trebuie rezolvata este obti-
nerea unor edimatori pentru  parametri
necunoscuti b §°s.

Metoda clasica consta in a consdera vec-

torul b ca estimator pentru b, vector obti-nut
ca Olutie a problemel ngn S(y,b), unde

2
s(y.b) =[zb- " @
Aceadta problema de minim se reduce la
rezolvarea Ssemului de ecudii normae

zTzb=2zTy (10)
obtinut prin derivarea funcié S(y,b) n
raport cu fiecare componenta b; a vectorului

b [2].

In consecinta, se obtin urmatorii estimatori

nedepl asati:

- pentru parametrul b, estimatorul nede-plasat
~ -1

aeforma b :(ZT Z) zT Y, (11

- pentru varianta s?, estimatoru nedeplasat
aeexpresa

. :S(y, 6)

et (12)

- pentru matricea de covarianta cov(p,b7 ) a
estimatorului b, estimatorul nedeplasat este
dat de expresa
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covp,b7)=52(z72)". (1)
Se obsarva ca rezolvarea moddului (8) se
reduce la rezolvarea sstemului de ecudtii
linlare (10). Una din metodele frecvent
implementate in pachetde software detis-tic
este metoda operatorului sweep. Aceas-ta

este 0 metoda relativ usor de imple-mentat,
asgurénd in acdlad timp acura-tetea calculelor
S determinarea rgpida a tuturor functiilor de
goroximare asociate modelului matematic a
unui Sstem tehnic.

Tabelul 1 - Datele experimentale asociate indaatie de cracare catditica

Nr. Marimi deiesire Perturbatii (materia prima) Comenzi
crt.
Randament | Cifra Temperatura| Continut Debit Temperatura | Temperatura [ Raport de
benzina | octanica| Densi- medie sulf alimentare aimentare catalizator contactare
[% masa] COR tate | volumetrica | [% masa] [t/h] [°C] regenerat

1 52,3 91,2 | 0,9007 442,0 0,38 183,4 316 732,0 4,6
2 52,8 90,8 | 0,9029 4415 0,25 183,1 311 730,0 4,5
3 52,8 90,6 [ 0,9028 4344 0,25 184,3 310 732,0 47
4 51,4 90,4 | 0,9043 448,6 0,29 189,7 310 725,0 4,6
5 52,4 90,6 [ 0,9009 4425 0,38 183,8 320 731,0 47
6 52,1 90,6 [ 0,9039 440,0 0,25 182,4 310 734,0 45
7 52,8 91,0 [ 0,9042 445,8 0,38 182,6 312 7285 4,6
8 52,2 90,7 | 0,9050 445,0 0,32 183,7 319 733,0 45
9 52,8 90,5 [ 0,9007 436,8 0,39 182,8 315 732,0 4,6
10 51,8 91,0 | 0,9014 440,2 0,28 182,7 316 733,0 4,5
11 52,3 91,0 [ 0,9004 4432 0,49 187,9 316 726,0 45
12 52,0 91,0 [ 0,9020 436,0 0,23 1911 324 734,0 4,4
13 53,0 90,5 [ 0,9030 4415 0,25 184,6 311 733,0 49
14 51,3 91,0 [ 0,9068 449,6 0,43 182,2 314 727,0 4,6
15 52,7 92,0 | 0,9033 4424 0,36 182,7 312 732,0 45
16 437 91,9 | 09217 438,2 2,14 173,6 314 7275 4,8
17 454 92,5 | 0,9247 438,4 2,19 188,7 319 727,0 5,0

3. Metoda operator ului sweep

Pentru o matrice A(n* n) nesingulara,
operatorul sweep de pivot Ay, * O este
defint ca 0 suita de operatii dementare de
tipul:

A =Y Ak, (14)
Ak =Akj/ Ak (15)
Ak =- Aik/Akk . (16)

Aij =Aji- Ak Ay Ak 11 k] K(17)

A11 .
AxnAi1j

~ &
%QVZ%Ag

in uwma caora se obtine matricea
A =(Kij), 1£i£n, 1£j£n[3].

Operatia va fi simbolizata prin A %;® A.
Daca matricea patrata A(n* n) este partiti-

onata adtfd A= gA A120’ unde An
ZL a

ede matrice nesngulara de ordinul K,

gplicarea succesva a operaorului  sweep

pentru  dementdle diagonde de lui Ay

produce transformarea [6]
AiiAp 9
T. (18)
Az - AyA1iAL8
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Utilizarea operatorului sweep in rezolva-rea
regrese liniare presupune formarea metrice
extinse:

_&Tz zTyo
“ThT Ty o
@ (z7z)* (z7z)*z7y

" il vy vz ys § b

Prin forma (20) sunt disponibile urmatoa-rele
rezultate:

edimatorul Bpentru b;
etimatorul S 2 pentru s,
-1
edimatorul $2 (Z T Z) pentru  metri-

cea de covariantaa estimatorului b.

Algoritmul _sweep cuprinde cdculde de
pivotare sweep asupra une matrici A(p X p),
dructuradgoritmului fiind urmatoarea:

1. Atribuiek=1,r=0.

2. Atribuie d = a.

3. Daca [d| < epsilon d < epsilon atunci

a=0, j=1...,p;
ax=0, i=1,..., p;
® pasul 7.
Tn caz contrar ® 4.
4, Cdculeaza
&j = & /d, j:]., v P
r=r+1
5. Cdculeazaiterativ, pentrui =1,...p,i 1 Kk
C= &,
aj=a;—C* aq,
itk
Gk = 1/d.
6. Atribuie aw=1/d.
7. Atribuie k=k + 1.
Dacak £ p® etapa?2.
Tn caz contrar iteratiile sunt incheiate.

=1 .., P

4. Constructia modelului deregrese

Fe dgemul chimic prezentat in figura 1, d
caui modd matemdtic este exprima prin
dependenta liniara in parametri (7). Deoa
rece structura modelului matematic contine p

Avéand n vedere rddiile (11), (12), (18) §
A -1
fgptul  ca E{y,b) =yTy- yTZ(ZTZ) zly,

pivoténd matricea B dupa primele n lini s
obtine:

. 1 R .
N N e

(m- np?5

variabile tehnologice independente 9§ maxim
np functii neliniare n rgport cu varigbilee
tehnologice, este necesara sdec-tarea une
submultimi din totalul ecuatiilor de regrese.
Deeminarea  submultimii  re-prezinta  un
compromis Tntre doua tendinte opuse:

- mairea numarului totd de vaiadile
independente  sdlectate n, Th scopul  unel
goroximari c&t mai bune a dependentel dintre
vaiabila de iesre y 9 cde p vaiabilde
tehnologice;

- micsorarea numarului totd de varigbile
independente selectate n, in scopul redu-ceii
efortului de calcul depus la utilizarea mode ului
matemétic.

Sdectia cde ma bune submultimi implica un
criteriu de comparatie S proceduri de degere
adecvate. Un criteriu de comparatie utilizat
frecvent are la baza marimea sumel patratelor
erorilor (SPE), iar metodele de selectie uzuae
aunt: generarea tuturor re-gresilor posbile,
metoda sdlectiei  Thapoi, metoda sdectiel
fnainte, metoda regrese in pad, metoda
branch and bound a6i. Dintre aceste metode
de sdectie, autorii au optat pentru dgoritmul
Gasde, dedtinat generarii tuturor regresilor
posibile.

Algoritmul Garside este gplicat unui Sstem
cu p variabile independente, generand 2P - 1
modee deregresen 2P - 1 pes. Lafiecare
pas se introduce sau se scoate din modd o
sngura vaigbila Pentru a urmari influenta
intrarii sau iedrii une vaigbile din modd
asupra vaorii SPE, se aplica tehnica sweep
asupra uned matricd extinse. Fie moddul
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generd y=Zb+e, cu vaiadilde centrate
y(m~ 1), Z(m" n). Se presupune ca la un
moment dat in modd sunt induse primee k
vaiabile, iar matricea Z este partitionata sub
forma Z =(Z,,Z,), dimensunile mafridilor
find z,(m" k), Z,(m (n-k)). Se
formeaza matricea extinsa

8,7, 2,Z, Z,y9

¢Z3Z, 23z, Zly+  (20)

'z, ¥z, ¥y,
Aplicand tehnica sweep primdor Kk linii, se
obtine matricea

]
N
-
N—
N
>
O
I- - 'O

X=¢ -A" C b " (22)
§ -bT b yy-b'z]y:

unde b reprezinta solutia pentru moddul liniar
care contine numa primele k varia-hile, iar
maricde A, C 9 b a dmeng-unile
Alk” (n-k)), C((n- k) (n- k).
b((n- k) 2).

Pivotarea dupaliniai Thseamna
- ledreavaiabile z dnmodd,1£i £ k;
- intrarea vaidbild z In  modd,
k+1£i£n.
Cuplarea dgoritmului Garsde cu tehnica
pivotarii sweep, permite generares, lafie-care
pas, aung submultimi din multimiea ecutiilor
deregresie s obtinerea, pentru fiecare ecudtie
de regresie, aurmatoarelor vaori:
- suma patratelor erorilor SPE, n pozitia
Xn+1,n+1;
- codficientii de regrede asociai varia-
bildor sdectae z,,z,...,z, in poztile
Xil,n+l’Xi2,n+1""’Xik,n+l'

Etapele dgoritmului Garsde sunt:
1 Initidizeaza M = .
2. Tn vectorul a, de lungime n, genereaza
a =2"'j=12,..,n.
3. Pentruj s1,2,..., 2" - 1 executa

Se determina m, poztia dementului minim din
vectorul &;
Se generaza 0 noua submultime M
iM-{m}, miM
“iM+{m}, miMm
Se determinanouavaoare a, = a, + 2".
4. Stop.

5. Programul de calcul

Pentru determinarea, pe baze datidice, a
moddului matematic d procesului de cracare
caditica a fost dezvoltat un Ssem de
programe de prelucrare a  dateor
experimentale, denumit in cde ce urmesza
Programul Cracal. Structura Sstemului de
programe este urmatoarea:

RegMul.pas - fiser PASCAL ce contine
agoritmul de regrese multipla;

fisreglda - fider de date continand
datele primare din fiserul implicit de date;

reg datl.dat - fider de date de iedre
contindnd lista ordonata dupa abaterea
standard a structurilor ecuatiilor de regresie
care apartin sructurii alese;

reg dat2.dat - fider de date de iedre
continand coeficientii S abaterea sandard a
ecuatied de regrese <sdlectate, vdorile
expaimentde S cdculate de variabile de
iesire precum S abaterile acestela in raport cu
vaorile primare.

Sgemul de programe Cracal este este un
mediu interactiv, fiind caracterizat printr-un
meniu principa de comenz, Tn cadrul fiecarui
grup de comenzi fiind digoonibile o serie de
functii spedifice. Semnificatia comenzilor din
meniul principa este urmatoarea:

F2- vizudizaaeem 9 modificarea numMeui
figerului de date primare.

F3- definirea structurii ecuatiel de regresie.
F4- executia programului RegMul, pro-gram
care implementeaza algoritmul Gar-side de
sectie a une ecudii de regrese dintr-o
multime de regresii poshile 9 algoritmul de
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pivotare sweep deding determinaii
parametrilor ecuatiec de regrese d a
dispersel acesteia

F10- abandonarea executiei programului
pentru andiza de regrese multiplaliniara
Comanda F3 permite accesul la urma-toarele
fundtii:

- vizudizarea dructurii baze de date
primare caracterizata prin cde p vaiabile
tehnologice;

- SHectarea numarului totd de variabile de
intrare n asociate ecuatiel de regresie;

- ddfinirea gructurii functiilor
gi(zkl,zkz),i:p+l..n, precum S a
perechii de variabile tehnologice zyq,zy»
care 0 compun. Pentru definirea ructurii
functilor g 9 a vaiddle (vaiadildor)
tehnologice care 0 compun e Utilizeaza
codurile din tabelul 2.

Tabeul 2 - Codurile de selectie afunctiilor g

Codul de formare a| Descriereacodului

functiel g

i-i1*i2 vaiabilai = variabilail * vaiabilai2
ilnil vaigbilai = In (varigbilail)

isgil variahilai = ./variabilail

i/il vaiabilai = 1/variabilail

Comanda F4 cuprinde functiile:

- executia programului de regrese multi-pla
pentru structura ecuatiel de regresie, deasa
de utilizetor;

- vizudizarea figerului de dae reg
datl.dat, fiser ce contine lista ordonata dupa
abaterea standard a structurilor ecua-tiilor de
regresie care gpartin sructurii aese;

- vizudizareafiderului de datereg dat2.dat
continand coeficientii S abaterea Sandard a
ecuatied de regrese <sdectate, vdorile
exparimentade 3 cdculate de vai-abile de
iesire precum S abaterile acestela in raport cu
vaorile primare.

6. Rezultate numerice
Pentru determinarea parametrilor ecudtiilor de
regrese asociate modeleor (2) s (3) au fost

generate peste 1000 de variante. Nota
comuna a acestor ecudtii de regresie constain
utilizarea obligatorie a celor 7 variabile care
descriu procesul tehnologic, fig. 1. Deosehirile
intre cele 1000 de ecuatii de regrese sunt
date de numarul S sructura functiilor neliniare
n varigbilele tehnolo-gice g. Tn tabelul 3 sunt
prezentate com-paraiv cde ma performante
ecudtii de regrese dedtinate randamentul ui
n benz-na (2) iar tabelul 4 contine functiile
de regresie asociate cifrel octanice COR a
benzinei (3).

Spre exemplificare, in tabelul 5 sunt prezenteti
coeficientii ecuatiilor de regrese sdlectate de
autori  ca fiind cde ma adecvate scopului
propus.

Tabedul 3 - Rezultate numerice obtinute pentru variabila de iesre randament benzina

Cod Ecuatia 1 Ecuatia 2 Ecuatia3 Ecuatia4
variab Structura Structura Structura Structura
ila variabile variabilel variabilel variabilel
1 Ginp Ginp Ginp Ginp
2 va va va va




60

Revista Informatica Economica, nr. 10/1999

3 o o 8 dimp o 8
4 Cajlf Csulf C5‘qu Csulf
5 Trp Tmp Tp Tmp
6 Treq Treq Treq Treq
7 a 0.002 a 0.004 a 0.005 a
8 4*1 6%2 1*5 3*3
9 7*2 /7 1*6 Inl
10 34 6*5 2*6 /4
11 6*5 4*4 1*3 5*5
12 sq 2 /6 1*1 sq 2
13 /6 /2 4*4 4*4
14 In5 In3 4*5 5%*6
Tabelul 4 - Rezultate numerice obtinute pentru variabila
deiedrecifra octanica COR a benzinei
Caod Ecuatial Ecuatia 2 Ecuatia 3 Ecuatia4
varia | Structura Structura Structura Structura
bila | variabilei variabilel variabilel variabilel
1 Ginp Ginp Ginp Ginp
2 va va va va
3 o dmp dmp o 8
4 Cajlf lef lef Csulf
5 Tmp Tmp Tmp Tmp
g T:" 0.0003 T:" 0.0006 T;q 0.0007 T'ae" 0.0009
8 3*1 3*3 1*5 6%5
9 4*7 Inl 3*5 /7
10 In7 /4 /4 /3
11 17 55 4*5 /5
12 2*1 sq 2 6*2 In7
13 In4 4% 4 sq 6 sq 2
14 1*5 5*6 1*2 4*5
Tabelul 5 - Coeficiertii ecudiilor de regrese
Parametrul Randament benzina Cifraoctanica COR
regresiel ecuatia 3 tabelul 3 ecuatia 1l tabelul 4
b0 3.8391949 E4 -2.8352896 E5
bl -74131440 E1 -6.8237214 E1
b2 -6.2429621 E1 7.3353231 EO
b3 -7.4082113 E3 -1.9644050 E4
b4 -2.4828890 E1 32147125 E2
b5 -0.3843103 EO 5.6594348 EO
b6 -3.9067300 E1 1.2228639 E-1
b7 3.2053702 EO -2.0519021 E4
b8 1.6290275 E3 1.0552669 E2
b9 6.5153481 E-3 -6.1440429 E1
b10 85253485 E-2 1.9204158 E5
b1l 4.1146167 E1 44876115 E5
b12 8.5496321 E-2 -3.8936281 E-2
b13 -7.1139516 EO -1.0754985 E1
b14 1.0199931 E1 -3.1543851 E-2
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7. Concluzii

Pornind de la necestatea reglarii automete
evoluate a procesului de cracare, autorii au
dezvoltat unde aspecte de moddarii mate-
matice a procesdlor caracterizate printr-un
grad ridicat de complexitate. Pentru expre-9a
concreta a modelului matematic d pro-cesului
de cracare au fost propuse functii matematice
ndiniare Tn rgport cu varia-bilee tehnologice
ce definesc marimile de intrare de Sstemului
chimic dar liniare Tn parametri.

Tn scopul determinarii parametrilor functi-ilor
de goroximare autorii au propus utilizarea
operatorului  sweep, tehnica ce adgura
acuraetea caculdor S determina-rearapidaa
tuturor functiilor de gproxi-mare asociate
moddului matematic a unui Sgem tehnic.
Deoarece dructura functiilor ce definesc
moddului  matematic contine p variabile
tehnologice independente, care gpar nemijlocit
n in functiile de regrese 9 maxim np functii
neliniare Tn raport cu variabilde tehnologice,
este necesara selec-tarea ung submultimi din
totalul ecudiilor de regrese. Dintre metodde
de sdectie bazate pe marimea sume
patratelor erori-lor, autorii au optat pentru
dgoritmul Garsde.

Pentru determinarea, pe baze ddidice, a
modelului matematic a procesului de cracare
caditica autorii au dezvoltat un dstem de
programe  dedtinat  prelucrarii  datelor
experimentale. Gradul ridicat de interactivitate
permite utilizatorului  selec-tarea nuMarului
total de variabile de intrare n asociate ecuatiel
de regrese S definirea sructurii functiilor 9 a
perechii de varia-bile tehnologice cae o
compun.

Rezultade numerice sunt concretizate prin
determinarea parametrilor pentru 1000 de
variante de ecuatii de regrese. Dintre aces-
tea, In lucrare sunt prezentate selectiv opt
ecuatii deregresie.

Metoda propusa de autorii prezentel lucrari se
remarca prin noutate, o precizie deose-hitaa
caculdor s un grad ridicat de interactivitate a
sstemului de programe, fapt ce recomanda
utilizarea metodel 9 a Sgemului de programe
ca un puternic ingrument matemdtic aé
pentru inginerul chimist c& 9 pentru inginerul
autometist.
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