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Abstrakt

Modelové prediktivni fizeni je dilezitym néstrojem pramyslovich systémi, vyzaduje vsak velké
mnozstvi dat a vypocetni sily. V této praci vytvorime softwarové nastroje pro identifikaci mate-
matického modelu chromatografie a implementaci modelového prediktivniho fizeni pro chroma-
tograficky proces za pomoci Siemens Industrial Edge, feSeni pro edge computing od spolecnosti
Siemens. Diskutujeme zdklady chromatografie, matematické modelovani, inverzni problém, jeho
feSeni za pomoci optimaliza¢nich algoritmti a primyslové ridici systémy.

Klicova slova Chromatografie, Siemens Industrial Edge, Optimalizace

Abstract

Model predictive control is important tool of industry systems, but it requires large amount
of data and processing power. In this work, we will create a software tool for identification
of mathematical model of chromatography and for implementing model predictive control for
chromatography process with help of Siemens Industrial Edge, solution of edge computing by
Siemens. We will discuss basics of chromatography, mathematical models, inverse problem and
ways of solving it with optimization algorithms and industrial control systems.

Keywords Chromatography, Siemens Industrial Edge, Optimization
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Introduction

Efektivita je klicovym faktorem pro uspéch v prumyslové vyrobé. Efektivita vyroby se tyka
schopnosti vyrabét vysoce kvalitni produkty za co nejnizsi naklady a s co nejmensim mnozstvim
odpadu. V dnesnim konkurenénim svété, aby se prumyslové podniky udrzely konkurenceschopné,
musi byt schopny vyrabét produkty s vysokou kvalitou a za rozumnou cenu. Efektivita vyroby
také pomaha snizovat naklady na energii a suroviny, coz pomahd snizovat celkové nédklady na vy-
robu a zlepSuje udrzitelnost vyroby. Efektivita vyroby se tedy tyka nejen ekonomického hlediska,
ale také ekologického a spolecenského hlediska.

Jeden ze zptisobli zvyseni efektivity je pouziti matematickych modeli. Tyto modely se vyuzi-
vaji k simulaci vyrobnich procesi, coz umoznuje vyrobci optimalizovat rizné veli¢iny, napriklad
teplota, tlak, rychlost a slozeni. Modely se také mohou pouzit k predikci chovani procesu a k op-
timalizaci vstupt a vystupt. Tyto modely se také mohou vyuzit pro fizeni a kontrolu procesu
v redlném cCase, coz umoznuje véasnou detekci a feSeni problému.

Pramyslové procesy vsak generuji velké objemy dat, které je nutné rychle zpracovat, aby byly
pouzitelné pro fizeni v redlném case. Tradi¢ni cloud computing zde nemusi byt vhodny, proto se
zavedl koncept edge computing.

Edge computing se tyka vypocetnich kapacit, které jsou umistény primo v misté, kde se
data vytvareji nebo zpracovavaji. Edge computing se lisi od tradi¢niho cloud computingu, kdy
data jsou ukladana a zpracovavana na vzdalenych serverech. Edge computing umoziiuje rychlejsi
zpracovani dat, snizeni latence a nizsi naklady na prenos dat. Edge computing také umoznuje
zpracovavat data v misté, kde jsou k dispozici, coz je dilezité pro aplikace, které vyzaduji offline
nebo low-bandwidth pfipojeni.
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Kapitola 1

Cil prace

Vyuziti poznatka zakladniho i aplikovaného vyzkumu v primyslové praxi je casto zdlouhavy
proces, ktery vyzaduje zapojeni expertii z akademické i komeréni sféry. Casto je nejvétsi vizvou
preklopeni vyzkumnych nastroju a softwarovych komponent do robustni a ovérené aplikace, ktera
muze byt pfimo vyuzita pro fizeni a optimalizaci vyrobniho procesu, bez vystaveni ztc¢astnénych
stran nadmérnym rizikim, at uz technicky-funkéniho charakteru, ¢i z oblasti kyber bezpecnosti.

Cilem této prace je demonstrovat koncept kompletniho pracovniho postupu od identifikace
modelu chemicko-inzenyrského procesu az po jeho nasazeni v pokrocilé ridici smycce prumyslo-
vého zarizeni. Prace se zaméruje na proces kontinudlni preparativni chromatografie pro separaci
chemicky cistych latek z nejriznéjsich smeési. K tomuto icelu budou v rdmci prace vyvinuty dva
softwarové néstroje, prvni pro identifikaci matematického modelu daného chromatografického
procesu a navazny druhy nastroj, ktery za vyuziti prumyslové ovérené platformy Industrial Edge
(Siemens AG, DE) umozn{ vyuzit{ modelu pro f{zeni redlného procesu. V rdmci analyzy a ndvrhu
bylo tfeba vypracovat rozsahlou literarni reSerzi v oblasti matematického modelovani prepara-
tivni chromatografie, numerického feSeni parcidlnich diferencidlnich rovnic a zdkladim IT/OT
integrace, Edge computingu a modelového prediktivniho fizeni v primyslové praxi.

Nastroje budou vyuzivat matematicky popis chromatografického procesu zvany Rovnovazny
dispersni model, ktery je zalozeny na zdkonech zachovani a rovnicich kontinua. Zakladni myslenka
celého projektu je popsana na diagramu 1.1.

Web Server

Industrial Edge

Predzpracovani Odhad

Simulace a
optimalizace
SMB procesu

Modelové

Experimentalnich | i ; modelovych P

dat parametrl

Neupravena
Experimentalni
data

Operacni
parametry

Diskontinualni

Rizeni SMB
procesu

experiment na
jedné koloné

B Obrazek 1.1 Zékladni schéma projektu



Cil prace

Prvni nastroj bude vyvijen jako webova aplikace a bude zpracovavat data ziskand z experi-
mentt, pomoci kterych bude odhadovat modelové parametry. Odhad bude zaloZen na porovnani
zpracovanych dat s modelovymi daty, které nastroj bude pocitat z modelovych parametri za
pomoci chromatografického modelu. Rozdil téchto dvou datovych sad bude nastroj minimalizo-
vat za pomoci optimaliza¢nich algoritmi, ¢imz nalezne optimalni modelové parametry. Veskeré
nahrané experimenty a vysledky optimalizaci budou ukladany do databaze.

Druhy nastroj bude pouzivat ziskané modelové parametry a matematicky model k simulaci
chromatografického procesu v rezimu SMB, ktera bude pouzita k modelovému prediktivnimu
fizeni realného procesu. Pro simulaci bude moci uzivatel definovat libovolnou SMB stanici, coz
zahrnuje pocet kolon v kazdé zéné, parametry jednotlivych kolon a velikosti mrtvych objemu
dopravnich cest mezi kolonami. Také bude umoznéno vytvaret libovolnou smés k separaci, pocet
slozek a jejich parmetry. Tento nastroj bude vyvijen jako aplikace pro platformu Industrial Edge
(Siemens AG, DE), kterd je zaloZend na konceptu edge computing.



Kapitola 2

Analyza a navrh

2.1 Matematické modely chromatografického procesu

2.1.1 Zakladni princip chromatografie

Chromatografie je proces slouzici k separaci slozek smési. Za jejitho objevitele je povazovan rusky
botanik Michail Semenovich Tsvet, ktery metodu pouzil k separaci rostlinnych pigmentu. [1]

Zakladni princip je zalozen na rozdilné rychlosti migrace jednotlivych slozek smési pti pohybu
médiem. Chromatograficky systém se sklddd z mobilni faze, coz je proud rozpusténé smeési, a
stacionarni fize, neboli pevné umisténé médium, po kterém se mobilni faze pohybuje. Kazda
slozka smési interaguje se staciondrni fazi jinak, ¢imz je zpusoben rozdil v rychlosti migrace. [2]

Existuje nékolik typtu chromatografie, jako napriklad kapalinové chromatografie, plynova chro-
matografie a hmotnostni spektrometrie. V zavislosti na typu chromatografie se pouzivaji rizné
separovanych slozek. [2]

Chromatografie se v praxi ¢asto realizuje pomoci chromatografickych kolon, do kterych smés
vstupuje, a ve které se rozdéluje na jednotlivé slozky pomoci interakce s vyplnovym materidlem
kolony a rozpoustédlem.

2.1.1.1 Kontinualni chromatografie

Kontinuédlni chromatografie se lisi od bézné diskontinudlni chromatografie tim, Ze smés vstupuje
do kolony stale a vystup se odebird stale, coz umoznuje kontinudlni prutok a separaci slozek.
Kontinuédlni chromatografie mé radu vyhod, jako je vysoka ucinnost separace, snizeni spotieby
rozpoustédel a vysoka produktivita. Kontinualni chromatografie také umoznuje vysokou auto-
matizaci a skalovani procesu, coz umoznuje vyssi efektivitu a nizsi naklady.

Jeden ze zpusobi realizace kontinudlni chromatografie je tzv. moving-bed, kde se stacionarni
fadze pohybuje opa¢nym smérem nez mobilni faze a délend smés je vstiikovana do stfedu kolony.
To ndm umoznuje nastavit silu opacného proudu tak, ze slozky smési pohybujici se vyssi rychlosti
opacny proud prekonaji, ale pomalejsi slozky budou unaseny, coz nam umoznuje sbirat separované
slozky na kazdém konci kolony. [3]

Z praktického hlediska je vSsak vytvoreni skutetné moving-bed chromatografie obtizné, ve
vétsing pripadi se proto pouzivdi SMB (simulated moving-bed) chromatografie.

Koncept SMB vysvétlime na obrazku 2.1, kde mizeme vidét osm kolon napojenych v kruhu
s ventily mezi nimi, které slouzi jako vstupy a vystupy systému. Vzdy jen ¢étyri ventily jsou
oteviené dva jako vstupy, Nastiik a Eluent, a dva jako vystupy, Extrakt a Rafiniat. Opacny
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Nastiik (2+b) Zona 111 Rafinat (b)

SMB

Chromatografie

Zéna Il
Al euoz

Eluent

B Obrazek 2.1 Schéma SMB chromatografie M]

proud je poté simulovan prepindnim otevienych ventilti ve sméru toku mobilni faze, na obrazku
znafeno oranzovou Sipkou, a jeho rychlost je tmérné intervalu prepindni. [5]
V SMB chromatografii musime pocitat s tim, ze u vstupt a vystupi se méni objemové pratoky
a u vstupt se michaji dvé smési s riznymi koncentracemi. Vypocet pritokt je jednoduché s¢itani.
Objemové pritoky se lisi v kazdé zdné a jsou rovny souctu prutoka vstupujicich do zomy.

Viei =Vi+ Ve
Je nutné podotknout, ze vystupni prutoky lze reprezentovat zdpornou hodnotou, pripadné je
tfeba hodnotu odedist, jsou-li reprezentovany kladnou hodnotou.

U vstupti do SMB stanice dochézi k michani dvou rtiznych roztoku s rtiznymi koncentracemi.
Koncentrace vstupujici do zény se zpocita ze vstupujicich koncentraci a objemového prutoku.

(7™ + Vi) + (i + Vi)
Vi1
Pti béhu SMB stanice mtizeme pomoci vystupnich koncentraci pocitat nékolik parametri,
které jsou dobrymi ukazateli vhodnosti operacnich parametrii. Misto neustéle se ménici aktudlni

koncetrace na vystupu je vhodné pocitat s prumérnou koncentraci za jeden cyklus definovanou
jako integral koncentraci na vystupech pres jeden cyklus.

t5+NCt*
ca
cp) = dt
(c) / =

mn

Cl41 =

ts je Cas, za ktery se SMB proces dostane do ustaleného stavu, coz zajisti, Ze prumérna
koncentrace pres jeden cyklus ztistane pri neménnych operacnich parametrech konstantni.

Prvni parametr, ktery budeme sledovat, je ¢istota. Ta udava procentudlni zastoupeni slozky
ve vystupech. Vysoka ¢istota pomalejsi slozky v extraktu a rychlejsi slozky v rafindtu je dobrym
ukazatelem vhodné nastavenych operac¢nich parametri.

(ca)

o) + (en) * 100 [%)]

PuA =



Matematické modely chromatografického procesu

Cistota slozky A se spoéité jako jeji primérna koncentrace délend souétem koncentraci slozky
A a B. Pri vétsim poctu slozek by se prumérna koncentrace hledané slozky délila souctem pru-
meérnych koncentraci vsech slozek.

Druhym parametrem je vytézek. Jedna se o pomér hmotnosti slozky ve vystupnim proudu
ku hmotnosti dané slozky ve vstupnim proudu.

Ya = V.<Cf;>
VFCA

+100 [%]

2.1.2 Prehled pristupt k matematickému popisu

Zakladem matematického popisu jsou zakony zachovani, kdy se provadi bilance na pevném obje-
movém elementu nebo objemovém elementu pohybujicim se v kontinuu. Pokud vezmeme v potaz
homogenitu vrstvy sorbentu s monosferickymi ¢dsticemi, konstantni hustotu a viskozitu a ide-
alni pistovy tok v koloné, pak vétsina deterministickych isotermnich modelu bere v ivahu dva
nebo vice z nésledujicich d&ju: konvekce (kontinudlni tok nebo kaskdda idedlné michanych reak-
tor1), disperze, adsorbéni rovnovéha nebo adsorbéni kinetika, pfestup hmoty z mobiln{ fize do
stacionarni faze a dalsi.

V réamci této prace byl zvolen popis chromatografického déje pomoci rovnovazného dispers-
niho modelu. Tento model lze vyuzit v kombinaci s linearni ¢i nelinearni isotermou charakte-
rizujici adsorbéni rovnovahu separovanych latek a sorbentu. Pri pouziti vhodnych numerickych
metod dava feseni tohoto modelu dle dostupné literatury pomérné presnou reprezentaci redlného
chromatografického déje i v meznich podminkach.[6]

2.1.2.1 Okrajové podminky

Reseni rovnovazného dispersniho modelu je okrajova tloha a je t¥eba definovat okrajové pod-
minky.

Pro modely chromatografie jsou v literature bézné uvadény dva typy okrajovych podminek.
Tyto podminky musi zahrnovat koncentraci vstupujici na kolonu ¢*”.

Prvnim typem jsou Dirichletovy okrajové podminky, které jsou definovany jednoduchym vzta-
hem, kde koncentrace na zacatku kolony se rovna koncentraci vstupujici do kolony v daném case.

c1i(t,0) = c™(t)

ci(t,00) =0

Druhym typem jsou Danckwertsovy okrajové podminky, které berou v tvahu dispersni ¢len
a jsou vhonéjsi v pripadech, kdy disperse hraje vyznamnou roli.

Jeri(t,0)\  tm .
(24) = () — i

(acl,ia(;, L)> :O

Dle dat ziskanjch z experiment@ provedenych v rdmci vyzkumu na Ustavu sacharidi a cerealii
(VSCHT v Praze) bylo zji$téno, Ze pii separaci na sorbentech s relativné malou velikosti ¢astic
(150-500 m) je zdanlivé disperze vyznamnym jevem ovliviiujicim chromatograficky proces. Z toho
davodu bylo vyuzito matematického popisu pomoci Danckwertsovych okrajovych podminek.
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2.1.3 Rovnovazny model

Rovnovazny model je zalozen na modelovani rovnovahy mezi komponentami rozdélenymi v koloné
pomoci rovnic rovnovahy. Tyto rovnice se zpravidla tykaji koncentraci jednotlivych slozek ve
vstupni smési, koncentracich v eluentu a koncentracich komponent ve vystupu z kolony. Mezi
Casto pouzivané pati{ rovnovazny idealni model (EIM) a rovnovazny disperzni model (EDM).

2.1.3.1 Rovnovazny idealni model

Rovnovazny idedlni model je zalozen na predpokladu, ze vSechny slozky vzorku jsou zcela rozpus-
tény v mobilni fazi a nevyskytuje se mezi nimi zadn4 interakce. V tomto modelu se predpoklada,
ze kolona méa dokonalou homogenitu a nevyskytuji se v ni zadné fyzikalni jevy, jako je difize a
turbulence. Vysledkem tohoto modelu je ostry pik pro kazdou slozku, ktera je oddélena v koloné.
Tento model je popsan nésledujici parcidlni diferencidlni rovnici pro slozku . [7]

dey,i dcr;  1—e0q;,

ot Um o ot

Pouzijeme Danckwertsovy okrajové podminky. Poc¢ateéni podminka je vSude rovna nule, protoze
reprezentuje prazdnou kolonu.
Pocdtecni podminka:
CLilt=0 = 0
Okrajovd podminka:

_ um(cl,i _ Cin)
=0

8cl,i
or

2.1.3.2 Rovnovazny disperzni model

Disperzni rovnovazny model zahrnuje vlivy, které jsou pfi idealnim modelu zanedbany. V tomto
pripadé se predpoklada, ze dochazi k disperzi, diftzi a turbulentnim jevam v koloné. V dusledku
toho jsou piky vyrazneé Sirsi nez v pripadé idedlniho modelu, coz muze zkomplikovat rozliseni mezi
slozkami vzorku. Tento model je popsan nésledujici parcidlni diferencialni rovnici pro slozku .
Novym parametrem v této rovnici je disperzni koeficient Dgg ;. [6] [8]

8cl,i 8cl’i

ot " Ox 0 Q2 e Ot
Opét pouzijeme Danckwertsovy okrajové podminky a pocateéni podminka je opét vSude
rovna nule, protoze reprezentuje prazdnou kolonu.
Pocdtecni podminka:

D 8201,1‘ 1—¢ aq;‘,i

Clilt=0 =0

Okrajové podminky:
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2.1.3.3 Isotermy

V rovnovazném modelu chromatografie, isotherma popisuje vztah mezi koncentraci slozek v pevné
(staciondrni) fézi a v mobiln{ fazi. Slozky se rozdéluji mezi pevnou a mobilni fizi v zdvislosti na
jejich afinité k obéma fazim. Cim vétsf je afinita slozky k pevné fazi, tim delsi je jeji retencni
¢as. 9]

Isoterma je graficky zaznam tohoto vztahu, kde hodnoty retencniho ¢asu slozek jsou vy-
kresleny proti jejich koncentraci ve stacionarni fazi. Tuto informaci lze vyuzit k charakterizaci
interakce mezi slozkami a stacionarni fazi. Mezi nejcastéji pouzivané patii linearni a Langmuirova
isoterma.

Linearni isoterma tento vztah popisuje linedrni funkci. Jednd se o nejjednodussi isotermu,
neuvazuje kapacitu sorbentu a neni proto vhodné pro vyssi koncentrace. Jednoduchost je ale
v mnoha pripadech i vyhodou a linearni isoterma je popsana jedinou konstantou Ky zvanou
Henryho konstanta, coz znac¢né zjednodusuje vypocet.

4 s=Kpnciy
0<Kp;<1

Langmuirova isoterma kromé Langmuirovy konstanty Kj uz uvazuje i maximalni kapacitu
sorbentu Q; maz zvanou saturacni koeficient. Pfi nizsich koncentracich mé linedrni charakter a
pii vyssich konverguje k limité. [9]

g = Qi,maz KL iciy
bs 14+ Ky ciy

2.2 Numerické metody rovnovazného disperzniho modelu

Matematickym popisem rovnovazného disperzniho modelu chromatografie vzniknou parcialni
diferencidlni rovnice. V této sekci popiSeme mozné metody jejich feseni.

2.2.1 Prehled numerickych metod

Obecné teseni parcidlnich diferencidlnich rovnic je obtizné, proto se k jejich feSeni pouzivaji
numerické metody. Tyto metody jsou zalozeny na diskretizaci kontinualniho prostoru na konecny
pocet bodu a aproximaci hodnot v téchto bodech. Mezi nejcastéjsi metody patii:

1. Metoda kone¢nych prvka (finite element method - FEM)
2. Metoda koneénych objemt (finite volume method - FVM)
3. Metoda koneénych diferenci (finite difference method - FDM)

Tyto metody se lisi zpisobem, jakym diskretizuji a fesi tyto diferencidlni rovnice. FEM dis-
kretizuje prostor na mnozinu elementt, které se dédle aproximuji za pomoci interpolace. FVM
diskretizuje prostor na mnozinu objemi a zkoumd tok hodnoty funkce témito objemy. FDM
diskretizuje prostor na mnozinu bodl a zkoum4 funkci v téchto bodech. Vybér spravné metody
zavisi na charakteristikach konkrétniho problému a na pozadavcich na presnost a i¢innost fesend.
[10]

Dalsim dilezitym prvkem pro feseni parcidlnich diferencidlnich rovnic jsou okrajové a poca-
tecni podminky. Jedna se o sadu dalsich omezeni, bez kterych rovnice obecné nemaji jednoznacné
feSeni. Tyto podminky stanovuji stav systému na poc¢atku a v meznich bodech. Poc¢atecni a okra-
jové podminky vyrazné ovliviiuji vysledné Feseni a je proto dulezité, aby byly dobfe uréeny. [11]
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2.2.2 Nahrady v metodé konec¢nych diferenci

P1i pouziti metody konecnych diferenci, parcidlni diferencidlni rovnice ¢asto nejde resit ani pro

diskretizovany systém. Parcialni diferencidlni rovnice se proto ¢asto nahrazuji rovnicemi, které

vysledky aproximuji z okolnich bodu systému. Tyto nahrady mohou byt explicitni nebo implicitni.
Explicitni ndhrada pocita aktudlni stav primo z predchozich stavii, zatimco implicitni hleda

feSeni rovnice, ve které vystupuje aktudlni i predchozi stav a vede na soustavy rovnic. Impli-

citni metody jsou naroc¢néjsi na vypocet a pouzivaji se predevsim u tzv. tuhych rovnic, které

jsou numericky nestalé a vyzadovaly by prilis jemnou diskretizaci, aby explicitni metody davaly

prijatelny vysledek.

2.2.2.1 Prehled explicitnich metod

Existuje nékolik metod, které nahradi rovnici pro stav v daném bodé explicitni rovnici. Mezi

nejbéznéjsi patii:

1. Eulerova metoda

2. Runge-Kuttovy metody

3. Adams-Bashforthova metoda

4. Taylortv rozvoj
Vybér zavisi na pozadavcich na stabilitu, pfesnost a vypocetni ndroc¢nost. Zde budeme dis-

kutovat pouze Runge-Kuttovu metodu 4. fadu.
Runge-Kuttova metoda 4. fadu pro krok h mé nasledujici predpis:

1
Ynt+1 = Yn + 6<k1 + 2ko + 2ks + k4q)

bnp1 =tn +h

kl = h*f(truyn)

h k
kQZh*f(tn‘i’gvyn‘i’?l)

h k
k3:h*f(tn+§ayn+?2>

k4:h*f(tn+hvyn+k3)

Tato metoda se v jednom kroku dopousti chyby ¢tvrtého fadu, mensi krok tak obvykle vede
k presnéjsim odhadtm. [12]

2.2.2.2 Prehled implicitnich metod

Stejné tak existuje nékolik metod, které aproximuji stav implicitné. Mezi nejbéznéjsi patii:
1. Eulerova metoda zpétné diference

2. Metody zpétné diference

3. Adams-Moultonova metoda

4. Cranck-Nicolsonova metoda
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(13]

Vybér opét zavisi na pozadavcich na presnost a vypocetni narocnost. Vyhodou implicitnich
metod je Casto stabilita, ktera je zpravidla podstatné vétsi nez u explicitnich metod. V této praci
budeme diskutovat pouze Cranck-Nicolsonovu metodu.

Cranck-Nicolsonova metoda aproximuje stav pro funkci F' v ¢ase n+1 a prostorovém bodu 4
nasledujicim predpisem:

T LR | Ou 9%u Ou 9%u
Zi i Z | pntl t—= 2= Fn t—= =
At 2[ i (“x ’ax’ax2) s (”x ’ax’aﬂ)]

Pocita tedy prumér centralnich aproximaci v predchozim a aktudlnim casovém kroku.
Stejné jako ostatni implicitni metody, i tato metoda vede na maticové feseni rovnic. Vyhodou

Cranck-Nicolsonovy metody je, ze tvar této matice je tridiagondlni, coz znacné ulehcCuje feseni.
[14]

2.2.3 ReSeni EDM s linearni isotermou metodou konedé-
nych diferenci

Po dosazeni linedrni isotermy do rovnice EDM modelu dostavame nasledujici rovnici:

307 D, 9%¢c U, Odc
ot %_,_1@7 (1—5#_‘_1%

Pocdtecni podminky:
C|t:0 = 0

Okrajovd podminka:

e

Pro usnadnéni zapisu si v rovnici provedeme substituci ¢lenii bez derivace.

z=0

a = Daa:
(1-e)K
€ = + 1
Up,
b= (—oKu | 4

€

Vyslednd rovnice mé pak nasledujici tvar:

e S S
ot Ox? Ox
Pro feseni metodou konec¢nych diferenci je treba rozdélit stavovy prostor ¢asu a délky ko-
lony na prostor bodu. Pocet diskretizacnich bodu je potfeba nastavit na vhodnou hodnotu, kde
vysledek mé prijatelnou presnost a vypocet trva prijatelnou dobu.
Prostorovou dimenzi z v intervalu (0, L) rozdélime na n stejné velkych ¢dsti.

Oc 0%c . dc

.I‘Q:O,xlzh,xQ:Qh,...,xn_l:L—h,l‘n:L
h=—, x;=thproi=0,1,...,n
n

Casovou dimenzi ¢ v intervalu (0,7) rozdélime na r stejné velkych ¢asti.

11
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to=0,t1 =k, to=2k,.. ;t,_ 1 =T —k,t, =T
T
k=—,t;=jkproj=0,1,...,r
r
Pro aproximaci vysledki muzeme pouzit explicitni nebo implicitni metodu.

2.2.3.1 Cranck-Nicolsonova metoda pro reseni EDM s linearni isoter-
mou

Kdyz aplikujeme Cranck-Nicolsonovu metodu, dostaneme nasledujici aproximaci:

2 _afdamaded, il edt] bidad dil oo
k 2 2

h? h? 2h 2h

Leva okrajovd podminka:

1 Cgl‘_céJrcgl‘ﬂ_cgﬂ
2 h h

| = et = )

Pravd okrajovd podminka:

. , - 1

EC%_%—1+C% — oy —0

2 h h

Zapsani téchto rovnic do matice vede na nasledujici soustavu rovnic:
AT = B&T + &,

Kde A a B jsou tridiagonalni matice, ¢7 je znamy vektor feseni v pfedchozim kroku a ¢’*!
je hledané reseni.

_ 1 1 .
ka kb ka ka kb
e I R T 0 0
ka kb ka ka kb
A:
ka kb ka ka kb
0 e 0 _W_E 1+ﬁ _W—’_E
1 1
L 0 0 0 —57 55 ]
_ 1 1 -
~a 5h 0 0 0
ka kb ka ka kb
oz o ~ R 27 T 0 0
ka kb ka ka kb
0 2zt ~ W T 0
B:
ka kb ka ka kb
0 0 amrta 1=
1 1
L 0 0 0 55 —5n |
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- 414 o - .
C(j) C(]) UmCin
1 .
g g 0
Si4l : i . o
chr = 1| ¢l = il Cin = 0
c G
i1 .
Led ] e | U

2.2.4 ResSeni EDM s nelinearni isotermou metodou konec-
nych diferenci

Po dosazeni nelinedrni Langmuirovy isotermy do rovnice EDM modelu dostédvame tuto rovnici:

de D 9%c Um dc
ar —  (1-¢)QK 9.2 (1-9)QK a9,
% LR 197 im0

Pocdtecni podminky:
clt=o =0

Okrajovd podminka:

()] =t en

Stejny postup jako u linearni isotermy vede na substituci.

z=0

Daa:

(1—-e)QK
(—KLC+1I).I2I:€ + 1

a =

Um,
T _(1-9)QKr
(—KLC+1)2E + 1
Zde nam vsak nastava problém. V téchto rovnicich ndm vystupuje koncentrace, coz je pro-
ménnad, kterou derivujeme. To znamenad, ze misto soustavy linedrnich rovnic dostaneme soustavu
nelinedrnich rovnic, coz zkomplikuje vypocet.
Diskretizace je ekvivalentni s feSenim s linedrni isotermou.

2.2.4.1 Cranck-Nicolsonova metoda pro reseni EDM s nelinearni iso-
termou

Kvili vyskytu koncentrace v ¢lenech bez derivaci nemuzeme pouzit stejny postup, ktery vedl na
soustavu rovnic. Upravime proto predpis nasledujicim zpusobem:

) . . . . i1 j+1 41
q’-d w2 Lonci—2d +cz+1}
2 h? h?
; ; j+1 j+1
LG — G | pin G — G
2 2h 2h

13
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D(L.’IJ
(l—E)QKHL
(—Kpcd+1)2 +1
Dam

(1—6)QKHL
(—KrelTh41)2e +1

al =

altl =

Um

(1—E)QKL
(—Kpcl+1)2e +1

bj:

Um

(1-e)QKy
(—Kpcdt141)2e +1

b+l =

Tento predpis vede na soustavu nelinearnich rovnic, které budeme fesit Newtonovou metodou.
[12] Okrajové podminky jsou stejné jako v pripadé linedrni isotermy.

2.3 Metody parametrizace modelti na zakladé experimen-
talnich dat

2.3.1 Inverzni problém

Inverzni problém je proces, ve kterém se z mnoziny meéreni ¢i pozorovani snazime urcit pri¢inu
daného jevu. V pripadé existence matematického modelu, inverzni problém miiZze znamenat snahu
ziskat modelové parametry z namérenych dat. Dilezitou vlastnosti inverznich problémd je fakt, ze
mivaji vice feseni, ¢asto nekoneéné mnozstvi. Reseni inverznich problémii ¢asto zahrnuje pouziti
matematickych modell, metod optimalizace a pocitacovych metod k odhadu nezndmého vstupu
z pozorovaného vystupu. [15]

Konkrétné pro chromatografii, inverzni problém znamena odhadnuti modelovych parametra
tak, aby model co nejlépe odpovidal namérenym dattim. Tato data jsou ve formé namérenych
koncentraci na vystupu z kolony v case. Také zname rozméry kolony, ¢as a objem néstfiku a
koncentrace slozek v roztoku. Cilem bude co nejlépe odhadnout modelové parametry, jako jsou
porozita, disperzni koeficient, Henryho nebo Langmuirova konstanta a saturac¢ni koeficient, coz
provedeme pomoci optimalizace.

2.3.2 Klasifikace optimaliza¢nich problémiu

Obecné optimaliza¢ni problém je tloha nalezeni nejlepsiho mozného feseni. Které feseni je nej-
lepsi rozhodneme podle optimaliza¢niho kritéria, typicky napiiklad cena nebo ¢as. Pro dané
kritérium muzeme hledat feseni s nejvétsi resp. nejmensi hodnotou kritéria. Tyto problémy pak
nazyvame maximaliza¢ni resp. minimalizac¢ni.

Optimaliza¢ni problém muzeme také délit podle vystupu. Problém, kde chceme rozhodnout,
zda existuje Teseni spliiujici néjaké kritérium, nazyvame rozhodovaci problém, problém nalezeni
feseni s nejlepsim moznym kritériem, nazyviame konstruktivni problém, problém nalezeni vSech
feSeni spliiujici kritérium, nazyvdme pocetni problém, atd. [16]

2.3.2.1 ReSeni optimaliza¢nich problémi

Existuje mnoho pristupu k feseni optimalizacnich problému, jejichz vhodnost nejcastéji zavisi na
druhu dlohy, pozadavcich na dobu béhu a presnosti vysledku.

Zakladnim prikladem je tzv. , brute force“, coz znamend prohledani celého stavového prostoru,
nalezeni vSech Teseni a vybér toho nejlepsiho. Timto pfistupem vzdy nalezneme pro diskrétni
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kone¢ny stavovy prostor nejlepsi feseni, ovsem prohledani celého stavového prostoru trva prilis
dlouho, aby byl tento pristup prijatelny.

Pro diskrétni stavovy prostor je mozné pouzit metodu vétvi a hranic, kterd stavovy prostor
prohledava jako strom a zanedbava vétve, ve kterych se nemtze vyskytovat optiméalni feseni.

Dalsi moznosti jsou simplexové metody. Tyto metody vyhodnocuji funkci v nékolika bodech
tvorici simplex. V kazdé iteraci se pak jeden z bodu, typicky ten s nejhorsim vyhodnocenim,
nahradi novym bodem. Ruzné simplexové metody se od sebe lisi zpusobem vybéru nového bodu.

Posledni zminime gradientové metody, které zacinaji v néjakém bodé a vyuzivaji vlastnosti
gradientu k nalezeni maxima nebo minima. Tyto metody nalézaji lokdlni minimum a nenaleznou
tak vzdy nejlepsi vysledek, pokud stavovy prostor neni uniformé konvexni nebo konkavni. [16]

2.3.2.2 Odhad parametra EDM

V této praci budeme hledat nejlepsi mozné teseni. Optimalizacni kritérium bude rozdil mezi
experimentalnimi a modelovymi daty. Optimaliza¢ni parametry budou zaviset na vybéru modelu.

Protoze prohledavame kontinudlni a potencialné nekonecny stavovy prostor, hledani globél-
niho minima by za téchto podminek bylo nadro¢né a nepraktické. Zavedeme proto nékolik omezenti,
které nam hledani minima usnadni.

Zaprvé omezime mozné hodnoty optimaliza¢nich parametri do néjakého intervalu. Optima-
liza¢ni parametry pro EDM reprezentuji fyzikalni vlastnosti modelu. Diky této znalosti je mozné
zvolit interval arbitrarné, tak aby parametr ddval fyzikalné smysl.

Zadruhé po uzivateli budeme vyzadovat poc¢atecni odhad a budeme predpokladat, ze je po-
¢atecni odhad dobry, coz je predpoklad pro spravny vysledek nékolika metod, které pouzijeme.
Déame také uzivateli nastroje pro to, aby dokéazal najit dobry pocateéni odhad.

Zatteti pro nékteré algoritmy bude nutné stavovy prostor diskretizovat na kone¢nou mnozinu
bodu.

Konkrétni algoritmy které pouzijeme:

1. ,,Brute force” metoda
2. Nelder-Meadova metoda
3. Powellova metoda

4. SHGO

,, Brute force* metodu jsme popisovali vySe a pouzijeme ji pro jeji jednoduchost a porovnani
s ostatnimi metodami. Standardni , brute force* metoda neni pro kontinudlni stavovy prostor
mozna pouzit, prohledat nekoneéné mnozstvi boda by trvalo nekoneéné dlouhou dobu, metoda
si proto ve stavovém prostoru definuje sit bodu, které prohleda.

Nelder-Meadova metoda je simplexova metoda. Tato metoda v kazdém kroku sefadi hodnoty
vrcholu f(z1) < f(z2) < ... < f(xpy1). Poté spocita geometricky stied vsech bodu kromé toho
nejhorsiho z, a z néj spocitd odrazeny bod z, = z, — a(x, — x,+1). Na zdkladé odrazeného bodu
se algoritmus vétvi na nékolik pripadu.

Pokud je odrazeny bod lepsi nez druhy nejhorsi bod ale horsi nez nejlepsi bod, nahradi
nejhorsi bod v simplexu a pokracuje se novou iteraci.

Pokud je odrazeny bod lepsi nez nejlepsi bod, spocitd se novy expanzni bod z. = z, —
v(x, — x,). Pokud je expanzni bod lepsi nez odrazeny bod, nahradi se nejhorsi bod v simplexu
expanznim bodem, pokud ne, nahradi se odrazenym bodem.

Pokud je odrazeny bod mezi nejhorsim a druhym nejhorsim bodem, spocita se zkraceny bod
mino simplex z. = x, — p(x, — x,). Pokud je vn&jsi zkrdceny bod lepsi neZ odrazeny, nahradi
zkraceny bod nejhorsi bod simplexu a pokracuje se novou iteraci.

Pokud je odrazeny bod horsi nez nejhorsi bod, spocitd se zkraceny bod uvniti simplexu
ZTe = To — P(Tpt1 — To). Pokud je vnitini zkraceny bod lepsi nez nejhorsi bod, nahradi zkréceny
bod nejhorsi bod simplexu a pokracuje se novou iteraci.
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Pokud v obou pripadech zkraceny bod neni lepsi, vSechny body kromé nejlepsiho se nahradi
novym bodem x; = 21 — o(z; — x1).

a, 7, p a o jsou koeficienty jednotlivych bodu. Standardni hodnoty jsou a =1, v =2, p = 0.5
a o =0.5. [17]

Powellova metoda je ptrikladem gradientové metody. Nejprve zadame pocatecéni bod a v tomto
bodé se vypocte gradient. Z gradientu se vypoctou sméry, ve kterych se bude hledat. Metoda
poté sérii jednodimenzionalnich hledani podél téchto vektorti a vektoru z nich slozenych hleda
minimum. Jednodimenziondlni hleddn{ mtze byt provedeno libovolnou metodou. [18]

SHGO (simplicial homology global optimisation) vyuzivd konceptu Simplicidlni homologie
pro zkoumani topologickych vlastnosti stavového prostoru. Simplicidlni homologie je zptsob, jak
prevést geometricky objekt na objekt algebraicky, konkrétné na radu abelovskych grup, které
poté mizeme zkoumat.

Tento algoritmus umoznuje globalni optimalizaci pro libovolny problém. Je také mozné po-
skytnout algoritmu dalsi informace o stavovém prostoru pro zrychleni, napriklad definovat meze.
19)

2.4 Vyuziti matematickych modelt v procesnim primyslu

Matematické modely se v prumyslu pouzivaji k simulaci, optimalizaci a Fizeni vyrobnich pro-
cesti. Tyto modely lze vytvaret pro jednotlivé procesni jednotky nebo pro cely vyrobni systém a
zahrnuji matematické popisy procesnich vstupi, operacnich podminek a vystupt. Tyto modely
mohou byt vyuzity k vypocCtu parametru jako jsou produktivita, kapacita, spotfeba energie, atd.
a k naslednému porovnani s mérenymi daty. Modely také slouzi k testovani rtuznych scénaiu a
feseni, coz umoznuje vyrobnim podnikiim nalézt nejlepsi postupy pro maximalizaci efektivity a
ekonomiky procesu. [20]

2.4.1 Rizeni a regulace

Rizeni a regulace se v procesnim primyslu pouzivaji k udrzeni vyrobnich procesti v pozadovaném
stavu. Tyto systémy pomahaji udrzovat procesy v rovnovaze tim, ze méri vstupy a vystupy a
pomoci fidicich algoritmt upravuji vstupy tak, aby vystupy odpovidaly pozadovanym hodnotdam.

Tradi¢ni metody fizeni a regulace jsou manualni nebo mechanické postupy. Tyto metody
mohou zahrnovat manudlni ovlddani nebo nastaveni parametru, pouziti primo fizenych prvka
jako jsou ventily a spinace, nebo pouziti jednoduchych analogovych nebo digitdlnich regula¢nich
zafizeni, jako jsou regulatory teploty a tlaku. Tyto metody se jiz pouzivaji dlouhou dobu, stéle
se vSak pouzivaji v nékterych prostredich, kde jsou pozadovany jednoduché a spolehlivé feseni.

Mezi jednoduché a spolehliva digitalni regula¢ni zafizeni patii tzv. PID (proportional-integral-
derivative) reguldtor, ktery méii rozdil mezi pozadovanou hodnotou a skuteénym vystupem a
pouzivé tento rozdil k urceni toho, jak md upravit vstup procesu. [21]

Pokro¢ilé metody Fizeni pouzivaji sofistikovanéjsi algoritmy pro Fizeni. Casto jsou zalozeny na
matematickych modelech, fuzzy logice nebo umélé inteligenci. Jsou ¢asto pouzivany v oblastech,
kde je nutnd vysoka mira presnosti a stability.

Castou pokrocilou metodou je modelové prediktivni fizeni (Model Predictive Control - MPC).
Tato metoda pouziva matematicky model procesu k predikci budouciho vystupu a naslednému
fizeni vstupu procesu tak, aby byl vystup co nejblize pozadované hodnoté 2.2‘. MPC se odlisuje
od jednodussich metod rizeni, jako je napr. PID regulace, tim, Ze pouziva model procesu k pre-
dikci vystupu v budoucnu a optimalizuje vstup procesu vzhledem k pozadované hodnoté. Toto
optimalizac¢ni feseni se provadi pomoci vypoctil a algoritmi a umoznuje MPC reagovat na zmény
v procesu a zajistit, aby byl vystup co nejblize pozadované hodnoté. MPC se ¢asto pouzivd v né-
ro¢nych procesech, jako jsou napf. procesy chemické vyroby, kde je nutné fidit mnoho vstupu a
vystupt a zajistit co nejlepsi kvalitu vystupu. [22]
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2.5 Edge Computing

2.5.1 Priamyslové ridici systémy

Pramyslové ridici systémy jsou specialni typy ridicich systému, které se pouzivaji v pramyslu
k tizeni a automatizaci vyrobnich procest. Automatizace umoznuje efektivnéjsi a spolehlivéjsi
provoz, coz zvysuje produktivitu a snizuje naklady na provoz. Kladou velky duraz na efektivitu,
spolehlivost a udrzitelnost.

Dulezitym vyvojovym krokem v modernich primyslovych systémech, ve kterych se stale vice
vyuzivaji technologie jako jsou senzory, fidici systémy a analytické nastroje, byla jejich digitali-
zace a propojeni s IT systémy, které pfindsi mnoho vyhod, ale také mnoho prekazek. [24]

Mezi nejbéznéjsi typy systému pati{ SCADA (Supervisory Control and Data Acquisition),
ktera zajistuje rizeni a monitoring prez velké vzdélenosti z nékolika tovaren za pomoci centralniho
fidictho systému. Dalsim béznym typem systému je DCS (Distributed Control System), ktery
fidi produkci na jedné lokalité za pomoci centralizované ridici smycky. Redlné pramyslové ridici
systémy jsou ¢asto kombinaci téchto dvou typu. [25]

Dulezitou soucdsti vSech pruamyslovych fidicich systému jsou PLC (programmable logic con-
troller), coz jsou prumyslové poéitace prizpusobeny k ovlddani vyrobnich procesi. Mohou obsa-
hovat mnoho druhy digitdlnich a analogovych vstuptu a vystupu, byt odolné vuci teploté nebo
vibracim atd. PLC byly poprvé pouzity v 60. letech v automobilovém prumyslu, od té doby se
rozsitili do vSech odvétvi prumyslu. [26]

2.5.2 Zaklady IT/OT integrace

IT/OT integrace je proces spojovan{ informacnich technologif (IT) a opera¢nich technologii (OT)
do jednoho celku. Cilem je propojit I'T systémy, které se staraji o podnikové procesy a data, s OT
systémy, které se staraji o vyrobni procesy a fizeni technologii. Integrace umoznuje prenaset data
mezi IT a OT a poskytuje jednotny pohled na vyrobni procesy, coz umoznuje efektivnéjsi fizeni
a planovani vyroby. IT/OT integrace také umoziuje vyuzivat moderni technologie, jako jsou
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analyza dat a uméld inteligence, k Tizeni vyrobnich procesu a zlepSovani efektivity a produktivity.
se ménicim pramyslovém prostredi. [27]

Jednou z prekéazek je nutnost zajisténi bezpecnosti primyslovych siti a ochrany proti kyber-
netickym tdtoktim. Pfi integraci IT a OT se oteviraji nové pristupové cesty pro tutocéniky, kteri
mohou vyuzit bezpecnostnich chyb v systémech a napadnout vyrobni procesy, coz muze mit
vazné dopady. Je proto nutné dbat na robustnost a odolnost bezpecnostnich systému. [25]

Dalsim vyzvou je omezend interoperabilita mezi IT a OT systémy. IT systémy jsou casto na-
vrzeny pro bézné kancelarské ucely a nejsou schopny pracovat s vyrobnimi zarizenimi a systémy.
Na druhé strané OT systémy jsou Casto proprietarni a navrzeny pro specifické tikoly. Pokud neni
integrace provedena spravné, muze to vést k problémim s kompatibilitou a omezeni funkci a
vykonu obou systému. [27]

2.5.3 Cloud a Edge computing, vyhody a nevyhody

Edge computing je koncept, ktery se zaméruje na vypocetni funkce na okraji sité, tj. pfimo v mis-
tech, kde se data vytvareji. Cilem je zpracovat data co nejblize k zdroji, aby se minimalizovala
latence a zvysila spolehlivost.

Na druhé strané, cloud computing zahrnuje nasazeni aplikaci a sluzeb v cloudu, tj. ve vzda-
lenych datovych centrech, které jsou casto spravovany tretimi stranami. Tyto sluzby mohou byt
dostupné pres internet a mohou byt snadno skalovany podle potieby zakaznika.

Vyhody edge computing zahrnuji nizsi latenci, vyssi spolehlivost, lepsi bezpecnost a vétsi
soukromi dat. Nevyhodou je vyssi ndklady na hardware a slozitost nasazeni.

Vyhody cloud computingu zahrnuji nizsi naklady na I'T, snadnou dostupnost a skalovatelnost
sluzeb, moznost tspory nédkladi na hardware a snadnou spravu a udrzbu. Nevyhodami jsou
zévislost na kvalité pripojeni k internetu, moznost omezeni soukromi a bezpecnosti dat.

Edge computing je zddouci pro vyrobni prumyslové podniky, kde vypadek produkce muze
znamenat obrovskou ztratu zisku a jsou zde proto kladeny velké naroky na spolehlivost, bezpec-
nost a robustnost a niklady na provoz edge systému jsou jen zlomek ostatnich nékladu. [27]

2.6 Siemens Industrial Edge

Industrial Edge je feseni pro Edge Computing nabizené firmou Siemens.

Industrial Edge Hub (IEH) je vychozi bod pro ziskdni a konfiguraci Industrial Edge Ma-
nagmentu (TIEM). Slouzi také k ndkupu a stazeni Industrial Edge Aplikaci a obsahuje dulezité
dokumenty s informacemi o pouziti Industrial Edge produktii.

IEM je centralni bod Industrial Edge. Stard se o spravu a fizeni Industrial Edge Devict
(IED) a Industrial Edge Aplikaci (IEA). Umoziuje vytvaret nové IED, instalovat na né rtzné
IEA, monitorovat jejich stav etc.

IED je zarizeni, které stard o ziskavani, ukladani a zpracovani dat z produkce a o jeji fizeni,
coz déla za pomoci vybranych IEA, které se zde spousti.

Industrial Edge App Publisher (IEAP) je aplikace, kterd usnadiiuje publikaci vlastnich apli-
kaci do IEM.

IEA jsou aplikace spousténé v IED a implementuji potiebné tkoly a logiku, kterou ma IED
vykonavat. Jsou spoustény ve formé Docker kontejnerti, coz umoznuje snadné vytvareni vlast-
nich aplikaci. Aplikace nabizené firmou Siemens které pouzijeme jsou SIMATIC S7 Connector,
Databus a Data Service. [28]

Komunikace mezi aplikacemi uvnitt IED je pfevazné implementovana pomoci MQTT pro-
tokolu, ktery je zalozen na modelu publish/subscribe. To znamend, Ze jednotlivé aplikace spolu
nekomunikuji pfimo, ale pfes prostfednika, bézné zvaného message broker. Uvnitt brokeru se na-
definuji mozna témata zprav. Ostatni aplikace se na néj napoji a mohou poté publikovat zpravy
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na néjaké téma, nebo néjaké téma odebirat. Message broker poté zajisti, aby kazda aplikace,
ktera odebira néjaké téma, zpravu na dané téma obdrzela. Databus je message broker pro IED.

SIMATIC S7 Connector zajistuje komunikaci se SIMATIC PLC, coz je fada programovatel-
nych logickych automati spole¢nosti Siemens, které zajistuji c¢teni dat ze senzord primyslovych
zafizeni. PfeCtend data posila s definovanym tématem na Databus a také poslouchd na definovand
témata, kterd umoznuji na PLC zapisovat.

SIMATIC S7 Connector vyuziva S7 protokol, ktery byl vytvoren spolecnosti Siemens a je
predevsim pouzivan pro komunikaci s PLC. Je zaloZzen na blokové orientovaném ISO prenosu.
Vyuziva ISO-COTP (Connection Oriented Transport Protocol), ktery narozdil od bézného TCP
implementuje packetové orientovanou komunikaci, a TPKT (Transport Packet), ktery emuluje
packetové orientované komunikace pies bézné pouzivané TCP. [29)

Data Servis je aplikace, ktera umoznuje ukladani a agregaci dat pres libovolné ¢asové useky.
Data Service se napoji na Databus a odebird data ruznych konektoru, pro nas S7 konektoru,

N7

které pak uklada. Pro ziskani dat vytvari REST rozhrani.
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2.7 Navrh vysledné aplikace

Vysledny projekt se bude skladat ze dvou ¢asti, IED a webového serveru. Pro IED vytvoiime
aplikaci SMB simulatoru a pouzijeme nékolik dalsich komponent vytvorenych pro Industial Edge,
jako je S7 konektor pro komunikaci s PLC zarizenim méfici prumyslovi proces, Databus pro
zprostiedkovani komunikace mezi komponentami, Data Service pro uklddani namérenych dat.
Na webovém serveru bézi Parametr estimator, protoze vyzaduje vétsi mnozstvi vypocetni sily a
neni proto vhodné aby bézel v IED, a MongoDB databéze, kterou vyuziva Parametr estimator
pro persistenci dat.

Windows Server

ChroMo Estimator Parametr
Python, Javascript

xlsx
soubory

BAKA Station

Fbagebgr e Databaze aus
avoratorni zarlzent Experimentalni Data, Vysledky Estimace IE Management -
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2.7.1 Industrial Edge Device

Pro prostiedi IED bude vytvorena aplikaci pro simulaci SMB chromatografie. Aplikace v IED jsou
spoustény v Docker kontejnerech, proto i pro nasi aplikaci vytvorime Docker image a spustime
ji v kontejneru. Bude obsahovat implementovanou simulaci, webovy framework pro zprostredko-
vani uzivatelského rozhrani v podobé webovych stranek a rozhrani pro komunikaci s ostatnimi
aplikacemi v IED.

SIMATIC S7 Connector bude zajistovat komunikaci s PLC, které ¥idi realni proces. Data
Service bude ¢ist a ukladat namérena data a vytvari REST rozhrani, ze kterého lze ulozena data
ziskavat. Databus zajistuje MQTT komunikaci mezi aplikacemi. SMB simuldtor bude ¢ist data
z REST rozhrani a bude umét publikovat zpravy pro SIMATIC S7 Connector, ktery je zapise do
PLC.

2.7.2 Estimator parametra

Prubéh estimace parametru se bude sklddat z faze preprocessingu, kde upravime vstupni data
tak, aby se eliminovala chyba v méreni, a faze optimalizace, kde budeme optimalizaci hledat
nejlepsi parametry. Protoze optimalizace se na zédkladé vstupnich dat a pocatecniho odhadu muze
volat mnohokrat a v kazdém kroku optimalizace se bude volat modelovy fesi¢ a porovnéavat se
modelova data s daty realnymi, bude potfeba vétsi mnozstvi vypocetniho vykonu. Aplikace proto
pobézi na separovaném webovém serveru a bude mozné data z nahranych experimentu a vysledné
estimace prenést do SMB simuldtoru.

21



22

Analyza a navrh

Industrial Edge Device

Back-End

Front-End

Simulace
Webovy Framework
Komunikace

GuUI

PLC

B Obrazek 2.5 Schéma Industrial Edge Device



Navrh vysledné aplikace

Protoze zpracovavame velké mnozstvi dat s velkym mnoZstvim parametru, vytvorime dato-
vou strukturu,kterou pouzijeme napfi¢ celym programem a kterda nam ulehéi orientaci. Koncept
datové struktury je popsan na diagramu 2.6.

class Data Structure definitions )
QR et Condition 2 experimentComponents - list of *  concentrationTime - measured

columnDiameter: float components in given experiment concentration in time for given
calumnLength: float component

feedVolume: float . experimentCondition - conditions ofgiven
flowRate: float experiment . experiment - reference to experiment
inwhich component appeared

. metadata-additional information about
1 experiment * feedConcentration -concentration of
companent infeed

*  name-name ofcomponent

1

Experiment ExperimentComponent

Experimentset

+ experimentComponents: list[ExperimentComponent) + concentrationTime: pandas.DataFram
+ experiments: set{Experiment) + experimentCondition: ExperimentCondition + experiment: Experiment
+ metadata: Metadata + metadata; Metadata + feedConcentration: float

+ name: string

0.1

0.1

0.*

ExperimentClusters

+ cluster: dict{string : list(ExperimentComponent)) «  cluster-dictionary ofclusters

Metadata + metadata: Metadata

. metadata- additional information

+ date:string about cluster

+ description: string
+ path: string

B Obrazek 2.6 Koncept datové struktury estimatoru parametrt

ExperimentSet bude mnozina experimentti, coz bude nase hlavni pracovni sada, na které
budeme provadét jednotlivé operace.

Ezperiment reprezentuje jeden experiment, ktery obsahuje objekt s parametry, za kterych byl
experiment proveden FzxperimentCondition a mnozinu slozek reprezentujici separovanou smeés.

ExperimentComponent je slozka, kterd obsahuje parametry tykajici se dané slozky a casovou
posloupnost koncentraci, ktera pro ni byla v experimentu nameérena.

EzxperimentCluster je pomocna struktura, do které budeme uklidat komponenty do mnozin
na zakladé néjaké podobnosti. Tuto podobnost 1ze definovat libovolné, napriklad stejné jméno,
podobné podminky experimentu etc.

Metadata jsou trida objektu, do kterych budeme uklddat data o objektu, ke kterému patri,
napiiklad popis a datum experimentu nebo cesta k souboru.

Optimalizacni ¢ast bude nejvice vypocetné naroéna a budeme proto chtit implementovat né-
kolik optimalizaci, které povedou k prijatelné vypocetni dobé. Vétsina optimalizac¢nich algoritmu
umoziiuje (nékteré dokonce vyzaduji) zaddni po¢ateéniho odhadu a mezi, které maji velky vliv na
prubéh optimalizace. Budeme proto chtit, aby uzivatel tyto hodnoty zadal a ddme mu néstroje,
které mu pomuzou k odhadu co nejlepsich moznych hodnot.

Druhou metodou, kterou se pokusime snizit ¢as optimalizace, je rozdéleni optimalizace do
dvou urovni. V prvni irovni se bude optimalizovat pouze pro porozitu, coz je parametr, ktery ma
kazdy model chromatografie, ktery implementujeme, a ktery je vlastnosti vyplné kolony a je proto
pro vSechny slozky stejny. V kazdém kroku optimalizace prvni tirovné se poté vola optimalizace
druhé drovné pro vsechny zbylé parametry pro kazdou slozku. Cilem tohoto pfistupu je pouziti
vysledku z optimalizace druhé urovné jako odhad pro jejich dalsi volani. Predpokladame, ze pri
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malé zméné porozity se ostatni parametry také prilis ménit nebudou a vysledek predchoziho béhu
bude dobrym odhadem, coz jak uz jsme zminili ma velky vliv na pribéh optimalizace.

I presto optimalizace budou mit mnoho iteraci a opakované kalkulovani modelovych ktivek,
porovnani s redlnymi daty a pocitani loss funkei v kazdé iteraci jsou vypocetné narocné. Webova
aplikace vsak musi umét obstaravat nékolik uzivatelt najednou, budeme proto vypocetné narocné
tlohy spoustét za pomoci vlaken. Diky tomu hlavni vlakno bude moci stale obstaravat uzivatele
a lépe se tak vyuziji procesni zdroje.

Pro persistenci jsme se rozhodli pouzit databdzi MongoDB, coz je dokumentova databaze,
kterd data ukladé jako dokumenty ve formé JSON (konkrétné jeji bitové formé BSON), protoze
aplikaci implementuje v pythonu a pracujeme prevazné s datovymi strukturami jako jsou listy
a slovniky, které umoznuji snadnou konverzi do formatu JSON. Také budeme ukladat pouze
data o uzivatelich, nahrané experimenty a vysledky optimalizace, kde vztahy mezi entitami jsou
vecelku jednoznacné a nepotiebujeme vytvaret komplikované relace, pro které jsou vhodnéjsi
rela¢ni databéze.

2.7.3 SMB simulator

Pro SMB simuldtor je nutné, aby si uzivatel mohl implementovat libovolnou SMB stanici a
libovolny roztok, pro které se bude provadét simulace. Také aby mohl nékteré parametry ménit.
Zakladni myslenka, jak jej budeme implementovat je zachycena v diagramu ‘2.7.

GenericColumn SMB Station ‘
diameter - switch
length 0 01 zones
+ step()
0.1
a5
7 T
’ \
i \ 0.* 0.1
! \
1 \
! \ Component
‘ Column1 ‘ ‘ Column2 ‘ - concentration
- dispersionCoefficient
+ step() + step()
= = henryCoefficient

B Obrazek 2.7 Koncept SMB simuldtoru

Hlavni stavebni jednotkou budou t¥idy reprezentujici chromatografickou kolonu, které budou
obsahovat veskerou modelovou logiku pro simulaci. Budou obsahovat vlastnosti kolon jako délka a
prumér, a budou si pamatovat svtij stav. Metoda step() na zdkladé vstupnich koncentraci spocité
jeden casovy krok v simulaci a vrat{ stav kolony. Protoze chceme implementovat vice modeli pro
simulaci chromatografie, vytvorime abstraktni tfidu GenericColumn, pro kterou poté muizeme
vytvaret vice implementaci.

Ttida SMB Station bude obsahovat parametry a logiku tykajici se SMB stanice. Bude obsa-
hovat kolony a bude si pamatovat, ve které zoné je kterd kolona. Pro kazdy c¢asovy krok tiida
zavold step() na kazdé koloné tak, ze vystup jedné kolony bude vstupem do dalsi kolony v potradi
a bude obsahovat logiku pro rotaci ventilu.

Obé tridy budou obsahovat mnozinu komponent, které reprezentuji smés kterou separujeme.
Tato trida nebude obsahovat zadnou modelovou logiku, pouze parametry vztahujici se k jednot-
livym slozkam.

Simulaci bude mozno spoustét ve dvou rezimech, offline a online. Offline rezim bude jedno-
razova simulace, pro kterou si uzivatel definuje stanici, roztok, operacni parametry a zada cas,
jak dlouho chce, aby simulace bézela. Po probéhnuti simulace se uzivateli zobrazi grafy prubéhu
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koncentrace na vystupech, ¢istota a vytézek jednotlivych slozek a stav koncentrace v jednotlivych
kolonéch.

MPC bude implementovan v online rezimu simulace. Aplikace se dotdze na Data Service pfes
REST rozhrani a ziskd seznam parametri. Uzivatel poté kromé definice stanice a roztoku bude
muset namapovat tyto parametry na operac¢ni parametry, které si aplikace poté precte a pouzije
pro simulaci.

Na strance simulace bude mozno pozorovat pribéh simulace spolu s redlnym mérenim, které
budou spolu casové synchronizované. Zaroven budou zobrazeny Cistoty a vytézky pro aktudlni
simulaci, budouci horizont simulace a realného méreni, které budou periodicky aktualizovany.
Bude také mozné zménit operacni parametry, které se nejprve projevi v budoucim horizontu.
Bude potom mozné se rozhodnout jestli zménu zachovat nebo vratit, pokud se zména zachova,
bude poslana zprava do PLC, kterad zméni parametry pro redlny proces.

2.7.4 Uzivatelské a webové rozhrani

Pro vytvoreni webového rozhrani u obou aplikaci pouzijeme webovy framework Flask, ktery po-
skytuje zédkladni néstroje pro tvorbu webovych aplikaci jako spravu routovani, vytvafeni Sablon,
spréava cookies etc. Zvolili jsme jej pro jeho jednoduchost a flexibilitu. Sablony webovych stranek
vytvorime za pomoci Sablonovych funkci a standardniho HTML, CSS a Javascriptu.

Pro implementaci uzivatelskych 0c¢tt pouzijeme modul Flask Login. Ten implementuje vy-
tvareni webovych relaci ulozenych v cookies na strané klienta a umoznuje prihlasovani, odhlaso-
vani a omezeni pristupu. Zaroven nevyzaduje zadné specifické zptusoby prihlasovani ¢i ukladani
uzivatelskych informaci. Tato volnost ndm umoznuje tento modul pouzit u obou aplikaci, i kdyz
kazd4a z nich implementuje uzivatelské ucty trochu jinak.

U estimatoru parametri pouzijeme ,standardni* pristup k uzivatelskym uc¢tam. Uzivatel si
muze ucet vytvorit a v ném si nahravat experimenty a spoustét optimalizace. Kazdy uzivatel
bude mit svoje oddélené pracovni prostredi.

SMB simuldtor bude mit pouze jeden administratorsky icet. Prihlaseni k tomuto tc¢tu bude
potfeba pro vytvoreni a spusténi simulace a bude tieba k fizeni simulace. Uzivatelé bez tctu
budou moci tuto simulaci monitorovat, ale nebudou moci nic ménit.

2.8 Existujici nastroje

Jediny vetfejné dostupny software specializovany na simulaci preparativni chromatografije Aspen
Chromatography™. Jedné se o komer¢ni software, ktery umoznuje provadét dynamické simulace
a optimalizace kontinualni i diskontinualni chromatografie. Nabizi vybér modelu, diskretiza¢ni
metody a zpusobu feSeni diferencidlnich rovnic.

Nevyhodou je cena licenci znemoznujici spolupraci, pokud druhd strana licence nevlastni.
Dalsi nevyhodou je neptistupny zdrojovy kéd, ktery znemozinuje hlubsi analyzu pouzitych algo-
ritmu a vytvari ,,black box“ efekt.

Zasadni nevyhodou jsou nedostatky pri odhadu parametrii a absence moznosti opravy expe-
rimentéalnich dat. Aspen sice umoziuje odhad parametru z mnoziny experimentu, neumoziuje
vSak definici rozdilnych podminek pro jednotlivé experimenty, jako jsou pritoky a koncentrace
nastriku. Zaroven nenabizi zadné moznosti pro predzpracovani a opravu dat.
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Kapitola 3

Realizace

3.1 Estimator parametri

Nejvétsi ¢asti celého projektu je estimator parametri. Jedna se o aplikaci, ktera dokéze zpracovat
data z diskontinuélnich experimentu preparativni chromatografie a odhadnout nejlepsi mozné
parametry EDM modelu. Proces estimace se skladd ze dvou ¢asti, zpracovani a preprocessing
dat a optimalizace parametrii. Program také obsahuje pomocné funkce, které umozni uzivateli
lépe odhadnout pocatecni podminky a omezit tak dobu optimaliza¢niho algoritmu.

Uzivatelské rozhrani je implementovano ve formé webovych stranek, které umoznuji uzivateli
nahrat experimentalni data, zadat potrebné parametry ve formé webovych formuldru a ziskat vy-
sledky. Uzivatelska data, nahrand experimentédlni data a vysledky jsou ukladany do dokumentové
databize MongoDB.

Pro kazdé spusténi pomocné funkce a hlavni optimalizace se pro danou tlohu vytvori vldkno,
které cely proces obstara, véetné preprocessingu a vytvoreni grafi. Diky tomu se zachové nepte-
ruseny béh hlavniho vldkna, které zabezpecuje obsluhu uzivatelu.

3.1.1 Zpracovani a preprocessing dat

Program prijimé data ve formatu xslx pro Microsoft Excel, coz je bézny zpusob uklddani dat
nameéreny pri chromatografickém experimentu. Kazdy excel soubor reprezentuje jeden experiment
a obsahuje experimentalni parametry, jako rozméry kolony, objem a koncentrace jednotlivych
slozek néastriku a prutok, a samotna data, coz jsou koncentrace jednotlivych separovanych slozek
ve frakcich odebranych na vystupu z kolony ve znamém case E]ﬂ

Tato data se zpracuji do datového forméatu popsaného v sekci o navrhu této aplikace. Pre-
processing déle postupuje podle diagramu 3.2.

Prvni krok ,, Fit Gauss“ nahradi experimentalni data asymetrickou Gaussovou kiivkou, kterd
nejlépe odpovidd namérenym dattim. Tim se data ,, vyhladi“ a redukuji se anomaélie pri méreni a
lidska chyba. Asymetrickd Gausova kiivka je ddna nasledujici funkei:

cij(t) = CA *e<_(t;c%>2> * (1 +erf (D(t_B)>)

Vor CV2
erf(z) = \37?/; efyzdy, y € (0, z)

A, B, C a D jsou parametry ziskané regresni analyzou metodou nejmensich ¢tverci. Im-
plementace také obsahuje kéd, ktery skédluje velikost vstupnich dat zalozenych na maximalni
hodnoté koncentrace.
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A B C D E
1 |Experiment conditions Experiment description
2 |Column lenght 235 mm Separace smési Sac, Glc, Fru
3 |Column diameter 16 mm Date and Time
4 |Flowrate 150 mL/h 10,"2?,*’2021'
5 |Feedvolume 0,85 mL
6 |deadVolume 0,75 mL
7 |Feed conc Sac Glc Fru ManOH
8 0.09 1878 20,48 24 38
9 |Time Sac Glc Fru ManOH
10 0 0 0 0 0
11 2 0 0 0 0
12 4 0 0 0 0,0017
13 6 0 0 of 0003
14 8 0,0026 0 0[ 0,0602
15 10 [ 0.0098 0 of 03863
16 12 00273 0 0 0,7898
17 14 00555 0 0 1
18 16 0.0861 0 0 1
19 12 0.1098 0 0 2
20 20 0,137 0 0 2
B Obrazek 3.1 ukézka souboru experimentu
Fitovani A
B metricks s Posun retenénich R Korcl.{cc
hmotnostni balance

Gaussovy kiivky

casu

B Obrazek 3.2 Postup predzpracovani
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B Vypis kédu 3.1 Pouziti ztratové funkce v ,, Retention Time Correction®

def Shift_Loss_Function(shifts, avgPeakTimes, cluster):
sum = 0
for idx, exp in enumerate(cluster):
for comp in exp.experimentComponents:

column = pd.to_numeric(comp.concentrationTime [comp.name])
peakIndex = column.idxmax ()
peakTime = comp.concentrationTime.iloc [peakIndex, 0]
sum += abs(peakTime + shifts[idx] - avgPeakTimes [comp.name])

return sum

initalGuess = list ()
bounds = 1list ()
for exp in value[O0]:
initalGuess.append (0)
bounds . append ((exp.maxShift, None))
res = minimize(Shift_Loss_Function,
initalGuess,
args=(avgPeakTimes,
value [0]) , bounds=bounds,
method="'Nelder-Mead')

Druhy krok ,,Retention Time Correction“ posune reten¢ni ¢asy (vrcholy piku) vSech slozek
tak, aby byl jejich rozdil mezi experimenty se stejnymi podminkami co nejmensi, ¢imz se eliminuji
chyby v méreni casu pri startu experimentu a béhem odebirani frakci. Pro tuto operaci nejprve
vytvorime clustery experimenti, které maji stejné podminky. Pro kazdou slozku v clusteru pak
spocitame prumeérny cas piku.

Déle definujeme funkci pro optimalizacni algoritmus, kterd ma jako argument ¢asovy posun
kazdého experimentu v clusteru a vraci sumu rozdili pikt od priméru. Casovy posun je definovan
pro experiment, coz znamend, ze vsechny slozky v jednom experimentu se musi posunou o stejny
Cas. Posun je omezen tak, aby koncentrace nemohly byt posunuty do zdpornych ¢isel. Nalezneme
prvni hodnotu, kterd presahuje ,nulovy prah“ a s jeho pomoci definujeme maximélni posun
zédpornym smeérem. Nulovy prah je definovan uzivatelem.

Nakonec pro tuto funkci spustime optimaliza¢ni algoritmus, ktery pro kazdy experiment najde
nejlepsi ¢asovy posun. Pro optimalizaci jsme pouzili Nelder-Meaduv algoritmus implementovany
v knihovné scipy 3.1.

Formulace optimalizace, kde o7 je posun experimentu j, T;-? , je cas piku komponenty ¢ v ex-
perimentu j a Tip je prumér casu piku slozky 7 ze vSech experimentii, je nasledujici:

Cizk > Ctol — ti,z,k > 0; k= 1,2,. LK

Posledni krok "Mass Balance Correction”upravi ¢as nastriku tak, aby hmotnost na vstupu
odpovidala hmotnosti na vystupu a nebyly poruseny zdkony zachovani hmoty. Pro tuto operaci
byla opét nadefinovana funkce, ktera je pouzita pro optimalizac¢ni algoritmus. Tato funkce bude
mit jako argument ¢as néstfiku 7; j feeq, pomoci kterého spocité teoretickou hmotnost dané slozky
v nasttiku 3.2.

wd?e
Mz, feed = Ci,x,feed * Ti,x, feed * Um * 4
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B Vypis kédu 3.2 Pouziti ztratové funkce v ,,Mass Balance Correction®

def Loss_Func(feedTime):
outputSum = 0.0
for comp2, comp3 in
zip (exp2.experimentComponents ,exp3.experimentComponents):
df2 = comp2.concentrationTime
peakVal = float(df2[comp2.name].loc[df2[comp2.name].idxmax()])
# Skip the component <¢f the final concentrations are greater
# than 1/10 of the mazimum concentration, indicating incomplete
# reaction or adsorption
if float (df2[comp2.name].iat[-1]) > peakVal / 10 or
float (df2[comp2.name].iat[-2]) > peakVal / 10 or
float (df2[comp2.name].iat[-3]) > peakVal / 10:
continue
trapzRes = np.trapz(x=df2.iloc[:, 0].to_numpy(),
y=df2.iloc[:, 1].to_numpy())
comp_output_mass = trapzRes x*
exp2.experimentCondition.flowRate /
3600 # [mg]
comp_feed_mass = feedTime *
comp2.feedConcentration *
exp2.experimentCondition.flowRate
# feedTime in [h], result in [mg]
outputSum += abs(comp_output_mass - comp_feed_mass)
return outputSum

newFeedTime = scipy.optimize.minimize_scalar(
Loss_Func,
bounds=(
initialFeedTime - (initialFeedTime / 2),
initialFeedTime + (initialFeedTime / 2)),
method="'bounded')

Kde ¢; 2 feed je koncentrace komponenty i v nésttiku, u,, je objemovy pritok kolony a d je
prumér kolony. Poté ziskame celkovou hmotnost na vystupu z kolony.

nd%e [T
Mgz, L = Um * T/ Ci,z,feeddt
0

Kde 7, je ¢as experimentu. Rozdil téchto dvou hodnot minimalizujeme. Na zakladé optimali-
zovaného Casu nastiiku poté ménime i objem néstiiku. Protoze minimalizujeme pro pouze jeden
parametr, pouzijeme Brentovu metodu. Hranice jsme arbitrarné definovali jako +12 casu na-
sttiku. Predpokladéame, ze kdyby optimalizace nalezla vysledek mimo tyto hranice, jednalo by se
o prilis velkou opravu a muzeme usoudit, ze experimentalni data jsou poskozené a nepouzitelné.

Kazdy z téchto kroku je volitelny, nicméné vysledky optimalizace mohou byt vyrazné ovliv-
nény nepresnostmi a chybami v méreni a je proto vhodné je co nejvice eliminovat.

3.1.2 Estimace modelovych parametri

Predzpracovana data poté vstupuji do optimalizatoru, ve kterém se hledaji optimalni modelové
parametry. Optimalizace probihaji na dvou vnofenych trovnich. Na prvni trovni se optimalizuje
porozita, coz je vlastnost sorbentu a je stejnd pro vsechny slozky, zbylé parametry se optimalizuji
na druhé trovni pro kazdou slozku zvlast a lisi se pro rizné modely.
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Optimalizace prvni tirovné

Loss Funkce vice Optimalizace druhé iirovné|
experiment a vice Loss Funkce vice
SIOAZkY experimentu a Resi¢ modelu
) jedné slozky
A 4
A

Optimalizator
prvni urovné

Loss Funkce
jednoho experimentu

Optimalizator

druhé arovné a jedné slozky
I y
Cache
Parametru T
Pocatecni Konecné estimované Experimentalni
odhad "| parametry a report Data -|
I

B Obrazek 3.3 Diagram architektury algoritmu pro dvoutroviiovou optimalizaci

Rozdéleni do dvou tdrovni je zalozeno na predpokladu, ze pfi malé zméné porozity se opti-
malizované parametry druhé trovné nebudou prilis lisit a mizeme proto vysledky predchoziho
béhu druhé drovné pouzit jako dobry pocateéni odhad, coz znac¢né urychli dalsi béh.

Proces estimace parametri popiseme na obrazku 3.3. Do optimalizace vchézi poc¢atecni odhad,
ktery ulozime do cache parametri, kterd je globalni a je pristupna ze vsech funkci na vSech
urovnich. Pouzité optimalizacni funkce vyzaduji, aby vystupem z optimalizované funkce byla
skalarni hodnota. Globalni cache parametri ndm umoznuje uklddat rtizné parametry ve vsSech
urovnich optimalizace bez nutnosti predavani téchto parametra jako navratové hodnoty.

Poté se je volana optimalizace prvni irovné s ivodnim odhadem porozity, kterd minimalizuje
vystup z loss funkce prvni rovné. Ta vola optimalizaci druhé irovné pro jednotlivé slozky a jejim
vystupem je suma jejich vystupt. Optimalizace druhé Grovné minimalizuje hodnotu loss funkce
druhé trovné 3.3. Poté co nalezne minimum zapise nalezené parametry do cache parametra
a vrati minimalni hodnotu. Loss funkce druhé trovné vola loss funkci jedné slozky pro jeden
experiment a vraci jejich sumu.

Loss funkce jedné slozky pro jeden experiment voléd solver funkci, kterd zajistuje vypocet
modelu pro zadané parametry. Vyslednou modelovou kiivku poté porovnd s experimentalnimi
daty a vrati jejich rozdil, ktery se spocita z rozdilu jednotlivych datovych bodi.

Aby bylo mozné porovnavat body ve stejném casovém okamziku, je pouzita interpolace
scipy.interpolate.interpld, kterd umoznuje i exptrapolaci v pripadech, ve kterych se neshoduji
délky experimentalnich a modelovych dat 3.4.

Byly implementovany ¢tyri zpusoby, kterymi lze pocitat rozdil datovych bodda. ,, Simple* po-
¢itd absolutni hodnotu rozdilu, ,, Squares® pocitd druhé mocniny rozdilu, coz odpovidd metodé
nejmensich ¢tverct, ,, LogSimple* pocita prirozeny logaritmus absolutnich hodnot rozdilu, a ,, Lo-
gSquares” pocitd prirozeny logaritmus druhych mocnin rozdilu. Metoda nejmensich ¢tverct je
pouzivana nejcastéji.

Poté co probéhne optimalizace prvni Girovné, zapise se vysledna porosita do cache parametri,
ve které jsou nyni veskeré vysledky, ze kterych se vytvori objekt vysledku optimalizace.

Pro kazdou troven si uzivatel mohl vybrat jednu ze ¢tyt riznych optimaliza¢nich algoritmit
z knihovny scipy.optimize, které jsou brute-force, Nelder-Mead, Powell a SHGO. Také si mize
zménit nékterd nastaveni pro tyto funkce, jako maximéalni pocet iteraci, pocet bodu diskretizace
stavového prostoru etc.

P1i pouziti Powellova algoritmu bylo zjisténo, ze algoritmus muze ve svych iteracich pouzit
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B Vypis kédu 3.3 Ukéazka zanoreni funkci ptfi dvoutiroviiové optimalizaci

def Levl_Optim( ... ):
res = handle_Optim_Settings(Levl_Loss_Function, ... )
return res.fun

def Levl_Loss_Function( ... ):
sum = 0
for key in experimentClustersComp.clusters:
res = Lev2_Optim(experimentClustersComp.clusters [key],
sum += res
return sum

def Lev2_Optim( ... ):
res = handle_Optim_Settings(Lev2_Loss_Function, ... )
return res.fun

def Lev2_Loss_Function( ... ):
sum = 0O
for comp in experimentCluster:
res = Single_Loss_Function_Choice(comp, ... )
sum += res
return sum

B Vypis kédu 3.4 Vytvoreni modelové kiivky pro porovnani s redlnymi daty

realCurve = experimentComp.concentrationTime

modelCurve = Solver_Choice(solver, params, ...)[:, -1]
modelCurve = Dead_Volume_Adjustment (modelCurve, ...)
timeVec = np.linspace(0, time, modelCurve.size)

f = interpld(timeVec, modelCurve, fill_value="extrapolate")

modelCurveInterpolated = f(realCurve.iloc[:, O0].to_numpy())

Realizace
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for i in range(1l, Nt): # Advance in time
b = B.dot(c[i - 1, :1)
b[0] = b[0] + flowSpeed * feed[i] # From left boundary
cli, :] = linalg.solve_banded((1, 1), A_diag, b)

hodnoty mimo zadané hranice. To vedlo k tomu, ze algoritmus mohl pouzit zdpornou hodnotu,
coz vedlo k nesmyslnym vysledkiim nebo chybé. Protoze nebylo nalezeno vhodné feseni, bylo
rozhodnuto Powelltiv algoritmus momentalné nepouzivat.

V nasem programu implementujeme rovnovazny disperzni model (EDM) pro linedrn{ a Lang-
muirovu isotermu. Parametry pro EDM s linedrni isotermou jsou Henryho konstanta a disperzni
koeficient. Parametry EDM s Langmuirovou isotermou jsou Langmuirova konstanta, disperzni
koeficient a saturac¢ni koeficient.

Parametr Znaceni  Jednotka
Celkova porosita stacionarni faze € -
Konstanta linearni isotermy Ky -
Konstanta Langmuirovy isotermy Kr, -
Saturacni konstanta stacionarni faze Qm,i g*x L1
Disperzni koeficient Dy, mm? % s~ 1

Jak jiz bylo zminéno, pro kazdy z téchto modelt byla implementovana solver funkce, ktera
dany model Tesi. Pro feseni EDM s linean{ isotermou byla pouzita Crank-Nicolsonova implicitni
néhrada, vytvori se matice A a B a pro feSeni soustavy rovnic byla pouzita knihovnu scipy.linalg.
Konkrétné byla pouzita funkce solve banded, kterd efektivné fesi soustavy s maticemi, které jsou
nenulové jen na nékolika diagonalach 3.5.

Crank-Nicolsonova implicitni ndhrada byla pouzita také pro feseni EDM s Langmuirovou
isotermou. Potfebné matice vsak nemuzou byt stejné jednoduse vytvoreny, byla proto pouzita
funkce scipy.optimize.root. Pro ni byla definovana funkce, ktera z vektoru koncentraci v prostoru
v predchozim a aktualnim casovém kroku vypocitd vektor koncentraci pomoci dfive popsané
rovnice. Pro TeSeni této rovnice byla pouzita funkce scipy.optimize.root, kterd nalezne hledany
vektor koncentraci v daném case. Optimalizaci je volana v kazdém ¢asovém kroku, kde koncent-
race v predchozim kroku jsou vysledky optimalizace predchoziho kroku. Jako tivodni odhad také
pouzijeme koncentrace predchoziho kroku [3.6.

Aby bylo mozné porovnavat hodnoty loss funkci jednotlivych slozek, je tfeba hodnoty fakto-
rizovat. Zpusob faktorizace si voli uzivatel z nésledujicich moznosti:

1. Z4adn4 faktorizace

2. Faktorizace maximalni hodnotou koncentrace

3. Faktorizace druhou mocninou maximéalni hodnoty koncentrace
4. Faktorizace koncentraci v nastriku

5. Faktorizace druhou mocninou koncentrace v nastriku

6. Faktorizace hmotnosti v nastriku

7. Faktorizace druhou mocninou hmotnosti v nastfiku
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B Vypis kédu 3.6 Hlavn{ vypocet v fesi¢i EDM s Langmuirovou isotermou

def function(cl,
cO,
feedCur,
porosity,
langmuirConst,
saturCoef,
disperCoef ,
flowSpeed):
f = np.zeros(len(c0)) # Preparation of solution vector
for i in range(0, len(c0)): # Main loop
if i == 0: # Left boundary
£[0] = ((((cO[1] - cO[0]) / dx) + ((cil1l] - c1[0]) / dx)) / 2) -
(flowSpeed * (c1[0] - feedCur))
elif i > 0 and i < Nx - 1:
denominator0 = \
((1 - porosity) * saturCoef * langmuirConst) /
((((-langmuirConst * cO[i] + 1) ** 2) #* porosity) + 1)
denominatorl = \
((1 - porosity) * saturCoef * langmuirConst) /
((((-langmuirConst * c1[i] + 1) ** 2) #* porosity) + 1)
secondDer0 = (cO[i - 1] - 2 * cO[i] + cO[i + 1]) / (dx ** 2)
secondDerl = (ci[i - 1] - 2 * c1[i] + c1[i + 11) / (dx *x 2)
firstDerO = (cO[i + 1] - cO[i - 1]) / (dx * 2)
firstDerl = (ci[i + 1] - ci1[i - 1]) / (dx * 2)
timeDer = (c1[i] - cO[i]) / dt

disperElem = ((disperCoef / denominatorO * secondDer0Q) +
(disperCoef / denominatorl * secondDerl)) / 2
convElem = ((flowSpeed / denominator0 * firstDer0) +
(flowSpeed / denominatorl * firstDerl)) / 2
f[i] = disperElem - convElem - timeDer
elif i == Nx - 1: # Right boundary

f[Nx - 1] = (((cO[Nx - 1] - cO[Nx - 2]) / dx) +
(Cct[Nx - 1] - ci1[Nx - 2]) / dx)) / 2
return f

for i in range(1l, Nt):
sol = optimize.root(fun=function,
x0=cl[i - 1, :1,
method="'hybr',
args=(c[i - 1, :],
feed[i],
porosity,
langmuirConst,
saturCoef,
disperCoef ,
flowSpeed))
cli, :] = sol.x
# Save the L2-norm of the residuals at each time step
residuals[i] = np.linalg.norm(sol.fun)
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3.1.3 Manualni estimace a analyza loss funkce

Manualni estimace je pomocna funkce, ktery umozni uzivateli zobrazit si vyslednou krivku mo-
delu pro zadané parametry spolu s experimentalnimi body pred preprocessingem a po preproces-
singu. Nejprve se zavola modelovy solver na data bez preprocessingu, poté se provede preproces-
sing a solver se vola znova. To umozni uzivateli zhodnotit, jaky preprocessing chce pouzit. Také
to umozni najit parametry tak, aby modelova data zhruba odpovidala redlnym dattm, a pouzit
je pro uvodni odhad pro naslednou analyzu loss funkce, pripadné i pro hlavni optimalizaci.
Analyza loss funkce je pomocné funkce, kterd umoziiuje uzivateli zobrazit graf hodnot Loss
funkce pro fadu parametri. Uzivatel si vybere hodnotu porosity a v pripadé modelu s Langmui-
rovou isotermou hodnotu satura¢niho koeficientu. Déle si definuje interval a krok pro Henryho ¢i
Langmuirovu konstantu a disperzni koeficient. Funkce poté zobrazi povrchovy graf pro vsechny
kombinace hodnot v zadanych intervalech s danym krokem. Tato funkce umozni uzivateli dobie
odhadnout intervaly, ve kterych se nachazi minimum a omezit tak optimalizaci pro rychlejsi béh.

3.1.4 Rozhrani

Webové rozhrani je vytvorené za pouziti webového frameworku Flask. Uzivatelské rozhrani je
vytvoreno ve formé webovych stranek a umozinuje vytvaret uzivatelské ucty, pridavat experi-
mentalni data a na nich spoustét optimalizace a ziskdvat vysledné estimace. Tyto stranky jsou
vytvoreny ve formé Sablon, které Flask umi vykreslovat pomoci Sablonového enginu Jinja2, a
Javascriptu, ktery déla stranky dynamické a prijemnéjsi k pouziti.

Protoze umoznujeme optimalizaci pro relativné obecnou mnozinu experimentii, mohou se
ruzné optimalizace od sebe vyrazné lisit, naptiklad poc¢tem experimentu, slozkami v roztocich,
poctem slozek etc, ¢imz se vyrazné lisi i potfebné parametry pro optimalizaci. Jinja2 umoznuje
stanky nadefinovat Sablony tak, aby se dynamicky ménily pro riuzné experimenty.

Komunikaci s MongoDB jsme pouzili knihovnu mongoengine, kterda implementuje mapovani
mezi python objektem a mongo dokumentem. Knihovna mongoengine je nastavba knihovny
%M ongo, ktera implementuje samotnou komunikaci. V databazi vytvarime t¥i druhy dokumentt
3.4

1. DBUser, obsahujici prihlasovaci idaje a seznam odkazl na experimenty a vysledky optima-
lizace.

2. DBExperiment, obsahujici data o experimentu.
3. DBResult, obsahujici data o vysledcich optimalizace.

Aplikace bézi na webovém serveru a mize k ni proto pristupovat nékolik uzivateli najednou.
Je proto implementovano prihlasovani a vytvareni u¢tu za pomoci knihovny flask login. Kazdy
uzivatel ma svoji mnozinu experiment a vysledki optimalizace. P¥i zadani néjaké vypocetné
narocné tulohy se v aplikaci vytvori dedikované vldkno, diky ¢emuz je mozné obslouzit nékolik
uzivatelll najednou bez omezeni piistupu k aplikaci. Uzivatel také muze spustit nékolik opti-
malizaci najednou, které se po dobéhnuti automaticky ulozi do databédze a zobrazi v seznamu
vysledk.

3.1.5 Popis uzivatelské interakce

Na tvodni strance @ je nejprve tfeba se prihlésit, pfipadné registrovat tcet pokud jej uzivatel
jesté nema.

Po prihlaseni je uzivatel presmérovan na stranku , na které nahraje experimenty se kterymi
chce pracovat. Zde je také mozné experimenty mazat a ziskat experiment serializovany ve formétu
JSON, ktery pak lze pouzit v SMB Simulatoru.
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class MongoDB /

DBUser

- username: string
- password_hash: string
- results: list{DBResult)

- experiments: list{DBExperiment)

DBExperiment

- name: string
- uniguename: string

DBResult

- thr_id:int

- name: string

- experiments: list(string)
- results: dict()

- time: string

- experiment: sting

B Obrazek 3.4 Diagram tii{d MongoDB

LOGIN

username

password

Log in

B Obrazek 3.5 Parametr Estimator - pfihlasovaci stranka

Register

Realizace
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Start Solver Settings Results Logout admin

Upload experiment file
Noﬁlechesen

« TestExperiment3.xlsx remove get JSON
« TestExperimentd.xlsx remove get JSON
« TestExperiment/.xlsx remove getJSON

Loss Function Analysis Manual Estimation Optimization

B Obrazek 3.6 Parametr Estimator - stranka pro nahrani experiment

Poté co uzivatel nahraje pozadované experimenty, muze pokracovat do Loss Function Analysis
nebo Manual Estimation, coz jsou drive zminéné pomocné funkce, nebo miZze rovnou pokracovat
na samotnou optimalizaci. Také muze jit na stranku Solver Settings.

Na strance Solver Settings je mozné nastavit diskretizacni parametry a cas pro fesice mo-
deli. Konkrétné lze nastavit pocet prostorovych diferenci, pocet casovych diferenci a ¢as, po
ktery modelovy Fesi¢ pocita. Cas je vhodné nastavit tak, aby co nejlépe odpovidal ¢asu realnych
experimentl, ¢imz se omezi nutnost extrapomace pfi porovnavani dat.

Solver Settings Results Logout admin

Set Solver Settings

Time [s] (set this to match experiment data) *
10800

Number of spacial differences*
30

Number of time differences*

3000 =

B Obrazek 3.7 Parametr Estimator - stranka Solver Settings

Na strance Manual Estimation uzivatel vyplni formuldr, ve kterém specifikuje zadany pre-
processing a model, vybere komponentu a zadd modelové parametry. Aplikace poté zobrazi mo-
delovou kfivku s experimentalnimi body pred a po preprocessingu a dal$i informace o pribéhu
vypoctu modelové kiivky [3.8. Uzivatel pak muze pozorovat, jaky vliv ma preprocessing a muze
zkouset rtizné parametry a nalézt vhodny pocatecni odhad.

Na strance Loss Function Analysis opét uzivatel vyplni zddany preprocessing, loss funkci,
model a faktor, poté vybere slozku, pro kterou chce analyzu provést a specifikuje interval mode-
lovych parametru, ve kterém chce analyzu provést.

Aplikace mu poté ukéaze graf hodnot loss funkce v zavislosti na modelovych parametrech @
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Loss Function Analysis

Experimental data

Optimization

Solver Settings

0 2000 4000 6000 8000
Time [s]

Preprocessed data

10000

0 2000 4000 6000 8000
Time [s]

10000

Results Logout

Shift of experiment TestExperiment3 xlsx
-1193s

Shift of experiment TestExperimentd xlsx
100,595

Shift of experiment TestExperiment? xlsx:
0.0s

Original feed time of TestExperiment3.xlsx
20.4s

New feed time of TestExperiment3.xlsx
30.59s

Original feed time of TestExperiment4 xlsx:
60.48s

New feed time of TestExperiment4.xlsx
90.7s

Original feed time of TestExperiment7.xlsx
28.85

New feed time of TestExperiment7 xlsx
29.495

B Obrazek 3.8 Parametr Estimator - strdnka Manual Estimation

admin

Realizace

Diky tomu muze uzivatel odhadnout v jaké oblasti se nachdzi minimum a pouzit tuto informaci
pro findlni optimalizaci. Napravo od grafu se nachazi informace o preprocessingu. Uzivatel si také

muze vyslednou matici stdhnout pro externi analyzu.

Home Start Loss Function Analysis
New Angle nload Matrix Manual Estimation

25

20

15

anjeA uondung sso

10

porosity = 0.4

0125 :
-515.0
Henry Constant 17.5 \,.}f'

2350 755 1‘}%%

Solver Settings

Results Logout

Minimum at values:
Henry constant:

3.0

Dispersion coefficient:
7.0

shift of experiment TestExperiment3.xIsx

-119.3s

Shift of experiment TestExperiment4.xIsx
100.59s

Shift of experiment TestExperiment7.xIsx
0.0s

Criginal feed time of TestExperiment3.xIsx:
20.4s

New feed time of TestExperiment3.xlsx:
30.59s

Original feed time of TestExperiment4.xIsx
60.48s

New feed time of TestExperiment4.xlsx:
90.7s

original feed time of TestExperiment7.xIsx:
28.8s

New feed time of TestExperiment7.xIsx:
29.49s

B Obrazek 3.9 Parametr Estimator - strdnka Loss Function Analysis

admin
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Na strance Optimization uzivatel naposledy vyplni zddany preprocessing, loss funkci, faktor a
model. Poté vyplni hranice a ivodni odhad pro porositu a modelové parametry kazdé slozky. Na-
konec si jesté vybere optimalizacni algoritmy pro prvni a druhou troven, nastavi jim pozadované
parametry a spusti optimalizaci.

Jakmile probéhne optimalizace, uzivateli se zobrazi stranka s vysledky @, na které jsou vy-
sledné hodnoty optimalizovanych parametri a vysledné hodnoty loss funkci. Také se zde nachazi
zadané parametry optimalizaci, intervaly a tvodni odhady, doba béhu a pouzité optimaliza¢ni
algoritmy. Uzivatel si také miize zobrazit pribéh hodnot loss funkce a porovnat redlnd data
s modelovymi daty ziskana pouzitim vyslednych modelovych parametri.

Home Start Result Solver Settings Results Logout admin

Results of DP2*

Run time:
0:34:02.255518
Final porosity:

0.6200000000000006
(0.4:0.3-0.7)

Final loss function value:

144.29035140213972

sac 3 339 3014
(2.4:0.1-10.0) (3.0:0.1-10.0)

Gle .76 3.78 432
(5.4:0.1-10.0) (6.0:0.1-10.0)

. 13.55 7.03 so6e
" (8.8:0.1-15.0) (9.8:0.1-15.0) :
ManOH 168 28 131
an (14:01-100) (26°01-10.0) ;

B Obrazek 3.10 Parametr Estimator - strdnka Result

Zobrazit si vysledky predchozich optimalizaci je mozné na strance Results m, kde je také
mozné vysledky mazat, exportovat JSON, ktery lze opét pouzit v SMB simuldtoru, nebo zkopi-
rovat nastaveni, coz uzivatele presmeéruje na stranku optimalizace s predvyplnénym formularem
podle predchoziho béhu.
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Home Start Result

Solver Settings

Show loss function value progress

Choose a Component

All v

Loss function progression

230

225

220

215

Loss function value

210

205

0.0 0.5 10 15 2.0 2.5 3.0

Number of Iv1 optimizations

Results

Logout

admin

Realizace

B Obrazek 3.11 Parametr Estimator - stranka Result - pribéh hodnoty loss funkce v optimalizaci

Home Start Result

Solver Settings

Compare experimental data with result

Select Experiment *
TestExperiment4.xlsx v
Choose a Component for TestExperimentd xlsx

Sac ~

Download Result

Result comparison

Concentration [mg/mL]

Sac model
= Sac experiment

0 2000 4000 6000
Time [s]

8000 10000

Results

Logout

admin

B Obrazek 3.12 Parametr Estimator - strdnka Result - porovnani modelovych dat s redlnymi daty
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Home Start Solver Settings Results admin

test 1] Show Delete Get JSON Copy_Settings
test2 1 Show Delete Get JSON Copy_Settings

B Obrazek 3.13 Parametr Estimator - strdnka Results

41
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3.2 SMB simulator

Druhou ¢asti projektu je simuldtor SMB chromatografie. Cilem tohoto programu simulovat chro-
matograficky proces v.SMB médu ze zadanych parametru stanice a roztoku. Pro simuldtor je
vytvoreno uzivatelské rozhrani, které umoznuje uzivateli nadefinovat libovolnou SMB stanici a
libovolny roztok a pro néj spustit simulaci.

Hlavni funkcionalitou, kromé samotné simulace, je umoznit uzivateli porovnavat simulaci
s redlnymi daty a na jejich zakladé provadét zmény v simulaci a ménit parametry realného
procesu. Program byl vytvofen pro Industrial Edge Device (IED), na kterém zaroven béz i
sbérnice dat z vyroby. Tento program umi tato data ziskat, zpracovat a zobrazit uzivateli spolu
s uzitecnymi statistikami jako je ¢istota a vytézek.

3.2.1 Implementace SMB simulace

SMB simulace je implementovana podle diagramu m

Hlavni stavebni jednotkou SMB stanice jsou kolony. Abstraktni tfida GenericColumn repre-
zentuje obecnou strukturu objektu kolony. VSechny kolony maji rozméry a porozitu jako zédkladni
parametry a columnType jako popisek typu kolony. Prvni metoda implementovana kolonou je
init(), kterd v argumentech dostane prutok, délku ¢asového kroku a pocet prostorovych diferenci,
z nichz inicializuje vypocet. Dalsi metodou je step(), kterd vypocita jeden ¢asovy krok a vréti
vysledky [3.7. getInfo() je metoda pro ziskani informaci o dané koloné.

LinColumn a NonLinColumn jsou implementace t¥idy kolony. LinColumn implementuje ko-
lonu podle EDM modelu s linearni isotermou a NonLinColumn podle EDM modelu s nekompete-
tivn{ Langmuirovou isotermou. Maji také navic list komponent a metodu add(), kterd umoziiuje
komponentu pfidat. Kolony poté pocitaji ¢asové kroky pro kazdou slozku.

Trida Component je jednoduché trida, kterd pouze obsahuje parametry komponenty a umoz-
nuje vytvorit svoji hlubokou kopii metodou copy().

Trida Tube reprezentuje spojovaci trubice a je podobnd t¥idam reprezentujici kolony, nicméné
neobsahuje rozméry ani porozitu, ale pouze mrtvy objem a pt¥i voldni init() se nezadava pocet
prostorovych diferenci. To protoze pfi inicializaci se z téchto parametria spocita pocet casovych
kroki, kolik trva roztoku protéct danou trubici, vytvori se fada této délky a kazdy krok se pouze
fada posune o jednu pozici, vstupni hodnota jde na zacitek a vystupem je posledni hodnota.
Pfi zméné parametri a novém volani init() se muze zménit délka fady a je tfeba z hodnot ve
staré fronté vyplnit novou. K tomu pouZijeme interpolaci a nasledné vyrovnani mnozstvi hmoty
pomoci poméru integrala staré a nové rady 3.8.

SMBStation je pak hlavni tfida, kterdA nam umoznuje vkladat kolony do jednotlivych zén
addColZone(), definovat roztok addComponent(), nastaveni diskretizace setdt() a setNz(), nasta-
veni prutoki v zénidch setFlowRateZone(), nastaveni prepinaciho intervalu setSwitchInterval() a
pak inicializace vSech kolon a trubicek initCols() a krok v case step(). Metoda rotate() provede
rotaci ventili simulujici protismérny proud a vold se podle nastaveni prepinaciho intervalu. Také
obsahuje metody pro ziskani informaci o kolonach, slozkach v roztoku a nastaveni stanice.

3.2.2 Rozhrani
3.2.2.1 Webové rozhrani

Uzivatelské rozhrani je opét vytvorené za pouziti webového frameworku Flask. Stejné jako u es-
timéatoru, uzivatelské rozhrani je vytvoreno ve formé webovych stranek za pomoci Sablon enginu
Jinja2 a Javascriptu. Umoznuje vytvorit SMB stanici, definovat roztok a spustit simulaci, ktera
méa dva mody, offline a online.

Offline simulace je jednorazova simulace SMB procesu. Uzivatel si nadefinuje SMB stanici,
roztok a dalsi parametry simulace jako prostorovou diskretizaci a ¢asovy krok. Uzivatel pak zada



SMB simulator

«class SMB simulator class diagram/
SMBStation
- components: list{Component)
- flowRates: dict(float)
- settings:int
- zones: dict(list()) Tube
+ addColZone(int, GebericColumn, Tube): void - columnType: string
+ addComponent(string, float, float, float, float, float): void - components: list{Component)
+ getColinfo(): dict() - deadVolume: float
+ getCompinfo(): dict{) 0.1 0.* o )
+ getSettingsinfo(): dict() =CHielEdict)
+ getZoneReady(): Boolean * |n|1tf|matf|ma.1,‘vmd .
+ initCols(): void + step(list(float)): list{list(float))
ik
+ rotate(): void
+ setdt{float): void
+ setFlowRateZone(int, float): void 0.1
+ setNx(int): void
+ setSwitchinterval(float): void
+ step(int): dict{list{list(float)))
0.1 0..1 0.*
0..* Component
GenericColumn + disperCoef: float
+ feedConc: float
- columnType: string o + henryConst: float
- diameter: float - + langmuirConst: float
- length: float + name: string
- porotsity: float + saturCoef: float
+ getinfo(): dict{) + copy(): Component
+ init(float, float, int): void
+ step(list{float)): list{float)
0.
0..*
0.1
LinColumn NonLinCelumn
0.1
- columnType: string - columnType: string
- components: list{Component) - components: list{Components)
- diameter: float - diameter: float
- length: float - length: float
- porotsity: float - porotsity: float
+ add(Component): void + add{Component): void
+ getinfo(): dict() + getinfo(): dict()
+ init(float, float, int): void + init{float, float, int): void
+ step(list{float)): list(list{float)} + step(list{float)): list(list{float))

B Obrazek 3.14 Diagram t¥{d SMB simuldtoru
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B Vypis kodu 3.7 Definice metody step() ve tiidach LinColumn a NonLinColumn

class LinColumn(GenericColumn) :
def step(self, cins):

output = []

for comp, cin in zip(self.components, cins):
b = comp.B.dot(comp.c)
b[0] = b[0] - (self.flowSpeed * 2 * self.dx * cin)
comp.c = linalg.solve_banded((1, 1), comp.A_diag, b)
output .append (comp.c.tolist ())

return output

class NonLinColumn(GenericColumn):
def step(self, cins):
output = []
for comp, cin in zip(self.components, cins):
sol = optimize.root(fun=self.function,
x0=comp.c,
method="'hybr',
args=(comp.c,
cin,
self .porosity,
comp.langmuirConst,
comp .saturCoef ,
comp.disperCoef,
self .flowSpeed))
comp.c = sol.x
output .append(comp.c.tolist ())
return output



SMB simulator

B Vypis koédu 3.8 Definice metod init() a step() ve t¥idé Tube

class Tube:
def init(self, flowRate, dt, dummyVal = 0):
self.flowRate = flowRate
self.dt = dt
self .t = (self.deadVolume/self.flowRate)*3600
self.deadSteps = int(self.t//self.dt)
remainder = self.t)self.dt
if remainder >= dt/2:
self.deadSteps += 1
for comp in self.components:
if not hasattr(comp, 'c'):
# first init, creates array
comp.c = np.zeros(self.deadSteps)
else:
# not first init, adjusts array
x = np.linspace(0, len(comp.c), len(comp.c))
# interpolation function
f = spi.CubicSpline(x, comp.c)
xnew = np.linspace(0, len(comp.c), self.deadSteps)
# adjusted array with correct number of points
cnew = f(xnew)
# calculate masses
intg0ld = np.trapz(comp.c, x)
intgNew np.trapz(cnew, xnew)
# calculate difference in mass
massDiff = 1
if intgNew != O:
massDiff = intg0ld/intgNew
# adjust for mass difference
cnew = np.multiply(cnew, massDiff)
comp.c = cnew

def step(self, cins):
output = []
for comp, cin in zip(self.components, cins):
comp.c = np.roll(comp.c, 1)
comp.c[0] = cin
output .append(comp.c.tolist ())
return output
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¢as, jak dlouho chce, aby simulace probihala. Aplikace pak spocitd simulaci po zadany cCas a
zobrazi uzivateli vysledny stav stanice a vystupni koncentrace slozek pres cely casovy usek.

Online simulace je kontinudlni proces, ktery spolu se simulaci ¢te naméfens data a zobrazuje
je uzivateli k porovnani. Stejné jako u offline simulace si uzivatel nadefinuje stanici, roztok a
parametry simulace. Kromé toho uzivatel jesté zadd, jak se nékteré parametry namapuji na tagy
z Data Service.

Kazdé uklddana proménna v Data Service je identifikovdna tagem. Protoze tyto tagy mohou
mit libovolny nézev a aplikace neumi rozhodnout, které proménné znamenaji které parametry,
musi je uzivatel namapovat manudlné. Nékterd data z téchto tagi jsou pak primo pouzita jako
parametry pro simulaci, naptiklad prutoky v jednotlivych zénéch nebo prepinaci interval.

Po namapovani tagu uzivatel jesté zada Casové udaje, jak dlouho proces jiz bézi kvuli syn-
chronizaci a ¢asovy horizont, jak do budoucnosti simulace bézi, jak dlouho do minulosti chce
data zobrazovat, a spusti simulaci.

Stranka s online simulaci zobrazuje uzivateli celkové dvé sady vystupu, Nameérend data pre-
¢tend z Data Service a simulovana data, kterda bézi napred o budouci ¢asovy horizont, Pro kazdy
z nich je zobrazena cistota a vytézek slozek a stav stanice, pro simulovana data jsou zobrazeny
tyto hodnoty dvé, jedna pro budouci horizont a druha pro aktudlni ¢as simulace.

Vykreslovani a prubézné dotazovani na server je provedeno za pomoci Javascriptu. Stranka
se pravidelné dotazuje na server, zda ma nova data. Tento dotaz je HT'TP Post pozadavek, ktery
v téle zpravy obsahuje informaci o ¢ase poslednich obdrzenych dat. Server poté odesle data, ktera
jsou novejsi nez cas v dotazu.

Uzivatel muze provadét zmény parametru jak v simulaci tak v redlném procesu. Bézné se
zména provede nejprve v simulaci a zobrazi se pouze v budoucim ¢asovém horizontu, pomoci
¢ehoz se uzivatel mize rozhodnout, jestli zména méla chtény efekt.

Jakmile ubéhne ¢as dany ¢asovym horizontem, aplikace se zepta uzivatele, jestli chce zménu
ponechat nebo vratit. Kdyz se uzivatel rozhodne zménu ponechat, odesle se na server pozadavek
na ponechani zmén. Server se poté postara o to, aby se zmény odeslali na Databus, ze kterého
se zapisi do PLC.

Pokud se uzivatel rozhodne zmény vratit, aplikace zapomene novy stav stanice a pouzije stary
stav, ktery si ulozila pred provedenim zmén, pro ktery zpétné dopocita casovy horizont. Stary
stav je ulozen tak, ze se vytvori hluboka kopie stanice.

Je také mozné provést "tvrdou”zménu parametri, kde se zmény propisou jak pro simulaci
tak pro redlny proces a neni mozné pak zmény zpétné vratit.

VsSechny tyto operace jsou mozné provadét pouze, pokud je uzivatel prihlasen k administra-
tivnimu uc¢tu. Pro neprihldSené uzivatele umoznuje aplikace monitorovat bézici online simulaci,
ale neumoznuje provadét zmeény. Server zajistuje to, aby se pri prihlaseni k administrativniho
uc¢tu provedlo odhlaseni na ostatnich zafizeni, a je tedy mozné byt prihldSen pouze z jednoho
zafizeni zaroven. Tim se eliminuje moznost konfliktu, kdyby se snazili simulaci fidit dva uzivatelé
zaroven.

Na strané serveru se pri spusténi online simulace vytvori tii vlakna, které se staraji o perio-
dické ¢teni dat z Data Service, vypocet simulovanych dat, vypocet cistoty a vytézku a ukladani
dat. Protoze tyto vlakna pracuji paralelné a sdileji data, bylo tfeba implementovat synchronizaci
za pomoci zamku.

Reélnd data obsahuji ¢asovou znamku, pomoci které zajistujeme jejich synchronizaci se si-
mulaci. Pokazdé kdyz server obdrzi nova data z Data Service, dopoc¢ita se simulace do stejného
casu.

3.2.2.2 Komunikace s Data Service

Data Service implementuje REST rozhrani, které je pouzito pro ptistup k datim. To vyzaduje
prihlaseni pro které v IED existuje webové API. Aplikace posle POST zadost na adresu IED
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s cestou /login/direct s piihlasovacimi idaji v téle zddosti. V odpovédi pak dostane token, ktery
je pak nutny pouzit v cookies pro komunikaci s Data Servicem.

Pro ziskdvani seznamu proménnych je pouzita zédost GET /DataService/Variables. Odpovéd
na tento pozadavek obsahuje seznam vsech proménnych s metadaty a identifikatory, které jsou
potieba pro piistup k samotnym datim.

Data jsou ziskavana dvéma zpusoby. Prvni zptisob je pro data, u kterych jsou zajimavé pouze
posledni namérené hodnoty. Typicky jsou to data o stavu stanice, prutoky, pozice, prepinaci
perioda atd. Pro tato data je pouzita zddosti GET /DataService/Data/<id>, kterd jako query
parametr vyzaduje ¢asovy interval, ddle umoziiuje zadat poradi dat a pocet datovych zdznamni.
Pro ziskani posledniho zaznamu je pouzit interval od aktualniho ¢asu po stejny cas den zpatky,
sestupné poradi a je vzata pouze prvni hodnotu.

Druhy zpiusob ¢teni je pro data, u kterych jsou zajimavé vsechny hodnoty. Typicky to jsou
naméfené koncentrace na vystupech. Zde je pouzita zaddost POST /DataService/Data/Delta.
V téle zadosti je zadan identifikator proménné a casova znamka, od kdy jsou hodnoty zajimavé.
Pro tyto zadosti je ulozena poledni ¢asova znamka, pro kterou jiz data byla obdrzena a néasledujici
zadosti se dotazuji pouze na novéjsi data.

Pri spusténi online simulace je spusténo vldkno s procesem, ktery periodicky ¢te vsechny
relevantni hodnoty, v prvnim pripadé je aktualizuje a v druhém pripadé je uklada.

Pro HTTP komunikaci je pouzit modul v pythonu requests.

3.2.2.3 Zapis hodnot

Data Service pouze ¢te, ukladd a zprostfedkovava namérend data a neumoznuje tak zapis. Apli-
kace je proto primo pripojena k Databusu MQTT klientem implementovanym v knihovné paho-

mgtt. Zapis pak probihd tak, Ze publishneme zprévu na topic ie/d/j/simatic/v1/s7c1/dp/w/PLCO.

Struktura topicu znamenda nasledujici:

m ie - Industrial edge

m d - druh zasilanych dat, ,,d“ pro data, ,,m“ pro metadata

m j - kddovani zaslanych dat. ,,j* pro JSON

= simatic - schéma zaslanych dat

m v1 - verze schématu

m s7cl - identifikdtor aplikace poskytovatele - ,,s7c1“ pro SIMATIC S7 Connector instance 1
m dp - indikator obsahu dat - ,,dp*“ pro DataPoints

m W - Ucel zpravy - , w* pro write

m PLCO - nizev kolekce definované v S7 Connectoru

Obsah zpravy ve formatu JSON obsahuje identifikdtor tagu, hodnotu proménné a ¢asovou
znamku.
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ie/dfjfsimaticivi/s7c1/dpiw/PLCO : msg.payload : Object
wobject
seq: 1
wvals: array[1]
v@: object
id: "115"
val: 560
ts: "2823-84-29T715:49:05.0853687"
gc: 3

B Obrazek 3.15 Ukazka MQTT zprévy

3.2.3 Popis uzivatelské interakce

Na tvodni obrazovce si uzivatel mize vybrat mezi online a offline simulaci [3.16. Pro obé tyto
moznosti muze také importovat nastaveni z estimatoru parametri nebo piimo z predchozich
simulaci.

Get started

Offline Sim

Import

PE Import

Online Sim

Import

PE Import

B Obrazek 3.16 SMB simuldtor - ivodni strdnka

P1i vybéru offline simulace se nejprve definuje SMB stanice ’E Uzivatel zadd parametry
a vybere, do které zony kolonu vlozit. Jakmile je v kazdé zéné alespon jedna kolona, je mozné
pokracovat déle.

Nasleduje definice roztoku m Uzivatel mize pridat libovolné mnozstvi slozek roztoku s ruz-
nymi modelovymi parametry.

Poslednim krokem pred spusténim samotné simulace je zadat prutoky v jednotlivych zonach,
definovat diskretizaci a zadat ¢as simulace 3.19.

Vysledek offline simulace je rozdélen do dvou c¢asti. V prvni ¢asti jsou informace o vystupech
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Create initial SMB configuration

Initial Zone 1 Initial Zone 2 Initial Zone 3 Initial Zone 4

columnType: Connecting X | | columnType: Connecting X | | columnType: Connecting X columnType: Connecting X

Tube
deadVolume: 0.75

Tube
deadVolume: 0.75

Tube
deadVolume: 0.75

Tube
deadVolume: 0.75

Column Type: EDM with
Linear isotherm

Length: 235.0
Diameter: 16.0
Porority: 0.41

X

Column Type: EDM with
Linear isotherm

Length: 235.0
Diameter: 16.0
Porority: 0.41

X

Column Type: EDM with
Linear isotherm

Length: 235.0
Diameter: 16.0
Porority: 0.41

X

Column Type: EDM with
Linear isotherm

Length: 235.0
Diameter: 16.0
Porority: 0.41

Bl Obrazek 3.17 SMB simulétor - definice SMB stanice

Some SHEStsten Components _

Add components to separation mixture

Sac

Feed Concentration: 2.09
Henry Constant: 2.48459375
Dispersion Coefficient:
2.6088234375000003

X

Glc

Feed Concentration: 18.78
Henry Constant:
2.6709382812499998
Dispersion Coefficient:
2.6709382812499998

X

X

Fru

Feed Concentration: 20.48
Henry Constant:
1.3122000000000003
Dispersion Coefficient:
2.6709382812499998

ManOH

Feed Concentration: 24.38
Henry Constant:
1.3122000000000003
Dispersion Coefficient:
2.6709382812499998

Add component

B Obrazek 3.18 SMB simulétor - definice roztoku
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Home SMB Station Components Simulation Configuration -

Simulation configuration

Flow rates [mL/h]e@
Zone 1

140

Zone 2
100
Zone 3
180
Zone 4

80

Switch interval [s]

60

dt @

Nx @
30

Simulation Time [s]

1800

Start Simulation

B Obrazek 3.19 SMB simuldtor - konfigurace simulace
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ze stanice, tzn. koncentrace v extraktu a rafindtu a spocitané Cistoty a vytézky pro vsechny
slozky 3.2&. Druha ¢ast pak ukazuje vysledny stav kolon 3.21..

Home SMB Station Components Simulation Configuration Simulation _
Export Settings Delete Sim

Avg purity of Sac in Extract = 0.13430277193244813 Avg purity of Sacin Raffinate = 0.13252397354160284

Avg purity of Glc in Extract = 0.25725881618067464 Avg purity of Gle in Raffinate = 0.2545210423055612

Avg purity of Fruin Extract = 0.2777712589265102 Aveg purity of Fru in Raffinate =0.2798332161268411

Avg purity of ManOH in Extract = 0.33066715296036714 Avg purity of ManOH in Raffinate = 0.3331217680259949
Avg yield of Sacin Extract = 0.15133353888410023 Avg yield of Sac in Raffinate = 0.3544255042838756

Avgyield of Glcin Extract = 0.14031004819151477 Avgyield of Glc in Raffinate = 0.32947502925496364

Avgyield of Fru in Extract = 0.13892213521528482 Avgyield of Fru in Raffinate = 0.33217252793692315

Avgyield of ManOH in Extract = 0.13892213521528485 Avg yield of ManOH in Raffinate = 0.33217252793692276

Simulation Output

Extract Raffinate
[Csac ok [JFnu ManCH [ sac C—ck [Fu ManOH
8 8 -
6 3 s 6
4 4
2 2
0 0
CELFI IS ICLFFIT S LT SF T CELEFF LIS ITCELFFIF

B Obrazek 3.20 SMB simulétor - offline simulace - vystup

Home SMB Station Components Simulation Configuration Simulation _

Zone 1
[ sac ok [JFfu ManoH [—Jsac o CJFu ManCH
3 16
5 4
4
12
3
2 k]
1 8
o

Zone 2

[ sac ok [JFfu ManOH [ Jsac o CJFu ManCH

o 1 2 3 4 5 6 7 & 9 10 11 12 13

B Obrazek 3.21 SMB simulétor - offline simulace - stav kolon

V online simulaci dva prvni kroky jsou stejné. Treti krok se skladd z nastaveni simulace
a mapovani tagi z Fidictho PLC na simula¢ni parametry [3.22. Navic si uzivatel zada budouci
horizont, ve kterém je simulace pocitana v predstihu ku redlnému casu.
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Home SMB Station Components Tags PLC Mapping _

Map PLC tags

Flow rates [mL/h] @
Zone 1

Data.eluentFlowrate v
Zone 2

Data.extractFlowrate v
Zone 3

Data.feedFlowrate ~
Zone 4

Data.raffinateFlowrate v

Pumps @
Eluent
Data.eluentPumpSetpoint v
Extract
Data.extractPumpSetpoint  ~
Feed
Data.feedPumpSetpoint -
Raffinate

Data.raffinatePumpSetpoint v

Qutput Concentrations of Sac
Extract

Data.extractConcCompA v

B Obrazek 3.22 SMB simuldtor - online simulace - mapovani PLC tagu
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Stranka online simulace je rozdélena do dvou ¢asti. Vystup simulace M, ve které se promitne
predchozi a budouci horizont, a vystup redlnych dat 3.24. Kazd4 ¢ast obsahuje informace o Cistoté
a vytézku vystupt. Je také zobrazena pozice redlné a simulované stanice, ¢as do prepnuti ventili,
pritok v redlné stanici a stav pripojeni k Data Service.

Home SMB Station Components PLC Mapping Simulation

Simulation Output

Position: 0
Time to Switch: 325

Forwards Horizon

Sac:
Purity inextract: 0.43%
Yield of extract:  0.00%

Purity inraffinate:  0.43%
Yield of raffinate:  0.00%

Gle:
Purity inextract: 0.57%
Yield of extract: 0.00%

Purityinraffinate:  0.57%
Yield of raffinate:  0.00%

Fru:
Purity inextract: 0.00%
Yield of extract: 0.00%

Purity inraffinate:  0.00%
Yield of raffinate:  0.00%

Backwards Horizon

Sac:

Purity inextract: 0.40%
Yield of extract: 0.00%

Gle:
Purity in extract: 0.60%
Yield of extract: 0.00%

Fru:
Purity inextract: 0.00%
Yield of extract: 0.00%

Purity inraffinate:  0.39%
Yield of raffinate:  0.00%

Purity inraffinate:  0.61%
Yield of raffinate:  0.00%

Purity inraffinate:  0.00%
Yield of raffinate: 0.00%

Extract

5= 6 [Ffn

Raffinate

1 32« [ 6ic [

g
W L
5T 8

B Obrazek 3.23 SMB simulétor - online simulace -
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Home SMB Station Components PLC Mapping Simulation _

Live Output @
State: 6

Time to switch: 9.55s

Flow rates:
Eluent: 15.05 Extract: 17.07 Feed: 10.05 Raffinate: 8.03

Sac:
Purity in extract: 0.46 Purityin raffinate: 0.14
Yield of extract:  1.20 Yield of raffinate: 0.00
Gle:
Purity in extract:  0.54 Purityin raffinate: 0.86
Vield of extract: 2.11 Yield of raffinate:  0.04
Fru:
Purity in extract:  0.00 Purityin raffinate:  0.00
VYield of extract: 0.00 Yield of raffinate:  0.00
Extract Raffinate
| e P e O e 1 sec o 7

20 6

15 i

10 3

: i

0 0

PP OLLIDADOLEIAS DS DE CRHH DD BAD PSS NSO DD

FELEFESSFE N SIS FSEE LSS FEFEFESS IS SIS S S8 F L5
ESECHCPFFEEFTL TGV E QK P9 E LA P LD VLG L L A
TIPS E LTSS LT EL P TEF TSI FECE TS EL DR

Bl Obrazek 3.24 SMB simulétor - online simulace - redlna data

Realizace
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3.3 Industrial Edge

V této sekci bude popsan postup pro vytvoreni IED. Bude ukazano vytvoreni instance TEM,
registraci IED do IEM, instalaci aplikaci a jejich konfiguraci a spusténi. Také bude ukazan postup
pro vytvoreni vlastni aplikace a zptisob integrace s ostatnimi aplikacemi v IED.

3.3.1 Vytvoreni IEM a registrace IED

Pro vytvoreni IEM je potieba piistup do IEH, ve kterém je k dispozici disk s obrazem IEM, ktery
je za pomoci virtualizacniho nastroje VMWare nakonfigurovan a spustén. V IEH je vytvorena
IEM instance a je stazen konfiguracni soubor, pomoci kterého je IEM aktivovan. Pri aktivaci je
vytvoren administrativni tcet, pomoci kterého se do IEM prihlasuje.

Déle je vytvoren IED 3.25. Pro nase tcely je pouzit virtualni IED, ktery je opét spustén za
pomoci VMWare. V IEM je vytvoren konfigurac¢ni soubor, pojmenuje se novy IED, vybere se
jeho typ a definuje se administrativni icet. Za pomoci konfigura¢niho souboru je IED aktivovéan.

= SIEMENS mwe Pz a2

ﬁ Home

\% Catalog ¥ v ® v
lin®  Edge Devices All Edge Devices Y v~ OnlineFirst 11 v 10f1

% Backups
_‘ﬂ My Installed Apps .
-@! Data Connections g\l_).))
& App Projects IEVD2
:8: Groups o 192.168.11.138

v= Job Status

== Admin Management

Industrial Edge © 2022, Siemens AG. All rights reserved. Version 1.11.8

B Obrazek 3.25 TEM - list pripojenych IED

3.3.2 Instalace a konfigurace aplikaci

Potifebné aplikace je nejprve teba nahrat do IEM. Databus, Data Service a SIMATIC S7 Con-
nector je ziskdn z nabidky aplikaci v TEH . Ty se nachézi v knihovné aplikaci, pouze se
vybere instance naseho IEM a aplikace se automaticky nahraje [3.27.

Pro vlastni aplikaci SMB simuldtoru je tfeba Docker engine, Docker compose a aplikaci IEAP.

Nejprve je pro nasi aplikaci vytvoren Dockerfile, pomoci kterého je z aplikace vytvoren Docker
image. Je vybran libovolny podkladovy python image, aplikaci je do néj zkopirovana a jsou
nainstalovany zavislosti.

Déle je vytvoren docker-compose.yml soubor, ve kterém je nadefinovdno, jak se mé image
v kontejneru spustit. Je dilezité publikovat port, na kterém aplikace uvniti kontejneru poslouché

(9]

ot
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Hub - Industrial Edge

= SIEMENS

“n

[ Industrial Edge Marketplace

@ sppiicai Applicati Products

< Application Provisioning

| Search application x Y Fitter by : |Access Type =| | Architecture <
Ko
E5 Purchases B 2] B B
B s Q i
Doniontlsarare Connector for Azure Databus Data Flow Monitoring ~ DataXess
. 113 x86-64 21.0 x86-64 201 x86-64 1.1 x86-64
& Documents
I I
A= user Management = 2 B
(J
@ @ ® e
"W DCP W IP ()
Device Scanner DCP...  Device Scanner IPS... Device Scanner Ser... Edge OPC UA Server
13.0 x86-64 1.3.0 x86-64 1.0.2 x86-64 2.01 x86-64 -
Copyright @ 2023 Siemens AG and licensors. All rights reserved.  Corporate Information ~ Privacy Notice  Cookie Notice

B Obrazek 3.26 IEH - knihovna aplikaci

= SIEMENS

m o Pa 2

A Home Catalog + Import Application 2
ﬁ Catalog Search Catalog Q Category Y v A—Z T v
I8 Edge Devices
o o=’ Pren

S
* My Installed Apps —
€ Data Connections Data Service Databus Hello World
& App Projects
i@t Groups . N N |
?E Job Status l . q
'ﬁ Admin Management e # EII

IE Flow Creator Performance Insight SIMATIC S7 Connector
Industrial Edge © 2022, Siemens AG. All rights reserved. Version 1.11.8

B Obrazek 3.27 IEM - seznam stazenych aplikaci
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a napojit kontejner na network proxy-redirect, pres ktery probihd komunikace s Databusem

uvnitt TED.

TIEAP je napojen na Docker engine, ze kterého stdhne Docker image, a na IEM, na ktery bude
aplikace nahrana. Za pomoci souboru docker-compose.yml a Docker image je vytvofena nova
verze aplikace a je nahrana na IEM [3.28. Jakmile jsou vSechny aplikace v IEM, jsou nésledné

nainstalovany do IED 3.31.

ﬁ Home
'\;,ﬂ Catalog
Jin® Edge Devices
_‘{ Backups
-‘a My Installed Apps
'@ Data Connections
& App Projects
“ams Groups
— Job Status

—
=
) ’

i) Admin Management

= SIEMENS

Catalog: Publish

[ Contgrations | Gk | Show keys |

Version  Processor Platform Status

01.8 X86-64
0.1.7 8664
0.1.6 x86-64
015 *B6-64
0.1.4 X86-64
0.1.3 X86-64
0.1.2 X86-64
0.1.1 x86-64

Industrial Edge © 2022, Siemens AG. All rights reserved.

SMB Simulator

User Groups: |+

Labels: |+

B Obrazek 3.28 TEH - seznam verz{ nahrané aplikace

Databus a SIMATIC S7 Connector je potieba nakonfigurovat pomoci konfiguraénich aplikaci
v IEM. Pro Databus je vytvoren uzivatel, pomoci kterého se vSechny aplikace k Databusu pfi-
hlaguji. Déle je vytvoreno téma ie/#, obecné téma obsahujici vSechna témata zacinajici na ie/,

m e Pg s

-
Created Date Actions
Apr 19, 2023 05:48 PM E O
Apr 14, 2023 11:20 PM £ 0
Apr 14,2023 10:38 PM X DO
Apr 14, 2023 09:49 PM 0O
Apr 13, 2023 06:27 PM X 0O
Apr 07, 2023 05:06 PM £ O
Apr 07, 2023 04:10 PM E 0

Apr 07, 2023 03:03 PM X 0 -

Version 1.11.8

ktera se standardné pouzivaji pro komunikaci mezi IE aplikacemi 3.29.

ﬁ Home

= Catalog

I Edge Devices
_‘t Backups

_‘ﬂ My Installed Apps

€ Data Connections

&5 App Projects

8% Groups v

Y= Job Status

%2 Admin Management

SIEMENS ™ 9 IS
Al System Apps & Databus *
. s om
Databus Configurator for IEVD2 a8 B
User View Topic View Settings | Live View m
Users © $ Topics © % Permission % Action
Search Username h 4 Search Topic Y Search Permission ¥
edge [ ] el Publish and Subscribe | T

B Obrazek 3.29 TEM - konfigurace pro Databus

V konfiguraci SIMATIC S7 Connectoru je treba prihlasit se k Databusu a definovat PLC, ze
kterého budeme cist. Je tieba zadat jeho ip adresu, typ a vybrat veskeré tagy, pro které jsme
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oté nadefinovali jejich typy a nastavit, zda je mozné z nich jen ¢ist, nebo do nich i zapisovat
3.30

= Management SIEMENS Industrial Edge | ~Q pﬁ a
A Home

S Catalog

Al System Apps W SIMATICS7 Connector X

JI Edge Devices

Mg cecis- Configure Data Source for IEVD2 SE <

My Installed Apps

&
& Data Connections Add Data Source Bus Adaptor @ Deploy Stop Project
&

App Projects. —

[] status &+ = Name < Comments ¢ Address < DataType + Acquisiti.. & Acquisiti.. & AccessM... & Actions
2% Groups v
= onsn Y Y Y Y Y Y Y Y Y
Y= Job Status

- NN

%2 Admin Management O ° Ll Z+AHs I

J + Dataf.. Data.feedFl... | Real 1 second CycliconCh... | Read =z

O « Data.... Data.eluent... | Real 1 second CycliconCh... | Read =z

O + Datar... Data.raffina... | Real 1 second CyclicOnCh... | Read =

O + Data.... Data.extrac... | Real 1 second CyclicOnch.... | Read =

B Obrazek 3.30 IEM - konfigurace pro SIMATIC S7 Connector

Data Service méa vlastni uzivatelské rozhrani, ke kterému je mozné pristoupit primo z IED.
ProtoZe ¢teni a ukladani dat ze SIMATIC S7 Connectoru je jeden z béznych zptsobu pouziti
této aplikace, ma uz prednastavenou konfiguraci pro tuto komunikaci a staci se pouze prihlasit
k Databusu. Poté uz jsou jen vybrany tagy, které chceme ukladat, a zpusob jejich ulozeni. Data
Service nabizi mnoho zpisobu jak data ukladat, t¥idit a agregovat. V této aplikaci jsme vsak
tyto funkce nepouzili.
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Kapitola 4
Vysledky

Aplikace estimatoru parametri je nasazena na Vysoké skole chemicko-technologické v Praze.
Webové rozhrani je pristupné pres skolni sif a pouzivd se pro estimace modelovych parametra
v ramci dlouhodobého vyzkumu na Ustavu sacharidii a ceredlii zaméFenému na vyvoj aplikaci
preparativni chromatografie pro separaci sacharidi a pribuznych latek.

Jednim z béznych problémi, ke kterému dochazi pt¥i vypoctu modelu, je skok koncentrace na
zacatku kolony, kdyz se prestava vpoustét nastrik. Kviili diskretizaci ¢asu a prostoru, koncentrace
na zacatku kolony klesne na nulu béhem jednoho c¢asového kroku, coz casto vede k nestabilité
vypoctu, kterd se projevi ,, vinénim“ na grafu koncentrace. Tento jev byl jeden z hlavnich davodi,
pro¢ byla zvolena Crank-Nicolsonova implicitni metoda, kterd by méla zlepSit stabilitu. Stale
vsak ma velikost ¢asového a prostorového kroku velky vliv na stabilitu vypoctu. Vétsi pocet
diferen¢nich ndhrad pouzitych pri diskretizaci modelu ovsem vede k delsimu casu vypoctu, je
proto nutné najit vhodny pocet, pti kterém je vypocet stabilni a pocet diferenci neni zbytecné
vysoky. [30]

Byly provedeny jednoduché test fesice EDM s linedrni isotermou, pro stejné opera¢ni parame-
try byly ménény pocty casovych a prostorovych diferenci a byly sledovany prubéhy koncentrace
v Case v nékolika prostorovych bodech v koloné. Také byla sledovana hmotnost slozky na vstupu a
na vystupu, coz se osvédcilo jako vhodny ukazatel aspésného vypoctu, tedy byla splnéna bilance
slozky.

Hmotnost na vstupu  36.0 mg -

Hmotnost na vystupu 36.0 mg -
Rozdil 0.0 mg 0.0%

Bl Tabulka 4.1 Rozdil hmotnosti mezi vstupem a vystupem — 1500 ¢asovych diferenci, 150 prostorovych
diferenci

Na grafu E je vidét, ze pri dostateném mnozstvi ¢asovych a prostorovych diferenci byl
vypocet stabilni, nedochazelo k zadnému patrnému vilnéni a v tabulce 4.1 je vidét, hmotnost na
vystupu odpovidala hmotnosti na vstupu E Dale byl snizovan pocet casovych diferenci.

7Z grafu je patrné, ze uz pri poctu 1000 casovych kroka dochazelo k nestabilité na zacatku
vypoctu, coz se dale projevilo v neshodé mezi vstupni a vystupni hmotnosti, coz je vidét v tabulce
4.2. Déle bylo pouzito opét 1500 casovych kroki a zmensil se pocet souradnicovych kroki.

V tabulce je vidét, ze snizeni poctu soutadnicovych krokt se sice neprojevilo na neshodé
hmotnosti, nicméné je vidét patrné vinéni na grafu 4.3, které by zaneslo neptfesnost do nasledného
porovnani s redlnymi daty.
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B Obrazek 4.1 Grafy koncentraci napii¢ kolonou v ¢ase — 1500 ¢asovych diferenci, 150 prostorovych

diferenci
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B Obrazek 4.2 Grafy koncentraci napii¢ kolonou v ¢ase — 1000 ¢asovych diferenci, 150 prostorovych

diferenci

Hmotnost na vstupu

Hmotnost na vystupu
Rozdil

36.0 mg

36.45 mg
0.45 mg

-1.25%

B Tabulka 4.2 Rozdil hmotnosti mezi vstupem a vystupem — 1000 ¢asovych kroki, 150 prostorovych

kroki
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B Obrazek 4.3 Grafy koncentraci napfi¢ kolonou v ¢ase — 1500 c¢asovych diferenci, 50 prostorovych
diferenci

Hmotnost na vstupu  36.0 mg -
Hmotnost na vystupu 36.0 mg -
Rozdil 0.0 mg 0.0%

B Tabulka 4.3 Rozdil hmotnosti mezi vstupem a vystupem — 1500 ¢asovych diferenci, 50 prostorovych
diferenci
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Vysledky

Dulezitym rozhodnutim pii implementaci estimdtoru parametri byl vybér optimaliza¢niho
algoritmu. Ve vysledné aplikaci bylo rozhodnuto dat uzivateli na vybér ze tii moznosti, které
zde budou porovnany. Byly sledovany dva parametry — doba béhu a vyslednd hodnota ztratové
funkce. Byly pouzity vSechny moznosti preprocessingu, ztratova funkce byla pouzita , Squares“,
ve které se s¢itaji druhé mocniny hodnoty rozdilu, model bych pouzit EDM s linearni isotermou a
jako faktor pro normalizaci byla pouzita maximélni hodnota koncentrace na vystupu. Pred opti-
malizaci byla provedena kratka analyza experimentu, pomoci které byl proveden poc¢atecni odhad
parametru. Testy byly provedeny na procesoru Intel(R) Core(TM) i7-7820HQ CPU 2.90GHz. Pro
vSechny optimalizac¢ni algoritmy byly pouzity vychozi nastaveni.

Algoritmus na 1. rovni | Algoritmus na 2. trovni ‘ Cas ‘ Hodnota ztratové funkce
Brute force Brute force 13:40:02.79 57.4987
Nelder-Mead Nelder-Mead 10:43:36.67 56.7190
SHGO SHGO 12:14:16.12 56.7461

B Tabulka 4.4 Porovnani doby béhu a hodnoty ztratové funkce jednotlivych algoritmu na obou tdrovnich

,» Brute force* trval nejdelsi dobu a mél nejvétsi hodnotu ztratové funkce. To neni prekvapivé,
predpokladali jsme, Ze ,, brute force* neni vhodny algoritmus pro dlohu s kontinualnim stavovym
prostorem. Z dalsich méreni byl proto z dtivodl usetieni ¢asu vynechan.

Nelder-Mead v porovnédni se Simplicial Homology Global Optimization (SHGO) nalezl lepsi
feseni a za kratsi dobu.

Poté byly testovany kombinace algoritmu, ¢imz jsme se snazili zjistit, zda je néktery algorit-

mus lepsi v prvni nebo druhé drovni. Pouzili jsme stejny vypocet jako v prvnim méfeni.

Algoritmus na 1. Grovni | Algoritmus na 2. rovni Cas Hodnota ztratové funkce
SHGO Nelder-Mead 3:45:36.31 58.5525
Nelder-Mead SHGO 10:40:27.69 56.7460

B Tabulka 4.5 Porovnéni doby béhu a hodnoty ztrdtové funkce kombinaci algoritmu

Z4dné z kombinaci nevykazuje lepsi vysledky nebo ¢as nez algoritmy jednotlivé, naopak je
vidét, ze nékteré algoritmy prilis dobfe nespolupracuji. Nelder-Mead na prvni drovni a SHGO
na drovni druhé vykazovaly srovnatelné vysledky, jako jednotlivé algoritmy na obou trovnich,
nicméné ¢as vypoctu se oproti Nelder-Mead na obou urovnich zlepsSil jen nepatrné, zatimco
vysledek se mirné zhorsil.

Nelder-Mead nalezl nejnizsi hodnotu ztratové funkce, zkusili jsme pro néj omezit pocet iteraci
a sledovali jsme, jak efektivné je mozné snizit ¢as béhu na tkor hodnoty ztratové funkce. Na obou
drovnich byl nastaven pocet iteraci na stejnou hodnotu.

Pocet iteraci Cas Hodnota ztratové funkce
Neomezeno | 10:43:36.67 56.7190

20 8:26:53.29 56.7190

10 3:41:52.00 56.7192

B Tabulka 4.6 Porovnani doby b&hu a hodnoty ztratové funkce Nelder-Mead algoritmu pfi omezeni

poctu iteraci

Snizeni poctu iteraci mélo velky vliv na snizeni ¢asu béhu a relativné maly vliv na hodnotu
ztratové funkce. Pri deseti iteracich byl ¢as vyrazné mensi oproti vétsiné ostatnich méfeni a



zaroven byl vysledek lepsi nez u vSech ostatnich méreni, ve kterych byl pouzit jiny algoritmus
nez Nelder-Mead.

Na zakladé provedenych méreni muzeme usoudit, ze Nelder-Mead je nejvhodnéjsi algoritmus
z téchto moznosti a omezenim poctu iteraci se da efektivné kontrolovat ¢as na ukor kvality
vysledku. Je vSak nutné podotknout, ze pocatecni odhad méa velky vliv na tento algoritmus.
[g} Aplikace estimdtoru parametrti proto obsahuje néstroje, které uleh¢uji nalezeni vhodného
pocatecniho odhadu, coz je dalsim duvodem, pro¢ je Nelder-Mead algoritmus vhodny.

Déle budou hodnoceny vysledky a nasazeni aplikace SMB simuldtoru. Ta byla za pomoci
Docker Engine v20.10.21 a Industrial Edge App Publisher (IEAP) verze 1.9.5 nahrdna do In-
dustrial Edge Management (IEM) verze 1.11.8 a nainstalovdna na virtudlni Industrial Edge
Device (IED) verze 1.12.0-3-a. Byla provedena dspésna instalace aplikaci Data Service V 1.5.0,
Databus V 2.0.0-4 a SIMATIC S7 Connector V 1.8.1-7. Byla proveda uspésné integrace téchto
komponent a za pomoci aplikace SMB simulatoru bylo provedeno tspésné cteni a zapisovani
tagi pripojeného PLC, které zajistuje primarni fidici proces, a umoznilo se tak uzivateli dany
proces monitorovat a ridit.

Takto pfipravené IED lze napojit k libovolnému PLC, které fidi SMB proces, a umoznit tak
uzivateli monitorovat a fidit dany proces.

SMB chromatografie a jeji simulace je obecné citliva na nastaveni procesnich parametra. Pro
prepinaci interval je tfeba nalézt optimalni hodnota, pri které je pomalejsi slozka dostatecné
unéasena simulovanym opac¢nym proudem, zatimco rychlejsi slozka simulovany opacny proud pre-
koné. Pri Spatné nastavenych prutocich muze dochazet k zahlceni kolony, kdy se slozky dostanou
pfes hranici ¢tvrté a prvni zény. [32]

Graf 4.4 je piikladem nevhodné nastavenych procesnich parametri. V obou vystupech jsou
obé slozky, coz znamenad, ze ani jedna slozka nedosdhne dostatecné Cistoty.

Simulation Output

Extract Raffinate

) sac ) 6 ] Fu [ sac ] Gc Fu

B Obrazek 4.4 Ukédzka vystupnich koncentraci [g/l] v ¢ase [s] — Simulace s nevhodné nastavenymi
parametry

Graf 4.5 je prikladem dobfe nastavenych parametru. V kazdém vystupu vystupuje prevazné
jedna slozka.

Simulation Output

Extract Raffinate

] sac —]ck [ sac ]Gk
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B Obrazek 4.5 Ukézka vystupnich koncentraci [g/1] v ¢ase [s] — Simulace s dobfe nastavenymi parametry
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Vysledky

Pro otestovani aplikace SMB simuldtoru v online rezimu, tj. pii paralelnim béhu simulace
se Ctenim redlného procesu, bylo vytvoreno virtualni PLC rady S7-1500 za pomoci programu
S7-PLCSIM Advanced V4.0 SP1. Pro toto virtudlni PLC byl za pomoci programu Totally Inte-
grated Automation Portal V17 (zkrdcené TTIA Portal), ktery umoziiuje programovat PLC, vytvo-
fen simulovany SMB proces, ktery obsahuje tagy a simuluje chovani tagu teoretického redlného
procesu.

Pro komunikaci s virtudlnim PLC byl nakonfigurovan SIMATIC S7 Connector, ktery virtu-
alni PLC propojil s Databusem. Byl pouzit Optimalizovany S7 protokol, nicméné je mozné pouzit
Legacy S7 protokol, ktery je bézné pouzivan starsimi typy Siemens PLC, jako jsou S7-1200 nebo
S7-300/400. Kdyby bylo tfeba jiného typu komunikace, v Industrial Edge Hub (IEH) knihovné
aplikaci je mozné ziskat dalsi konektory implementujici dalsi druhy komunikace, jako jsou napii-
klad protokoly zalozené na ethernet komunikaci, jako je OPC UA nebo TCP/IP, nebo protokoly
zalozené na RS-232 pouzivané prumyslovymi sbérnicemi, jako je Profibus. Protoze komunikace
mezi konektorem a SMB simulatorem probihé pres Databus, je mozné pouzit jiny konektor bez
vétsiho usili.

V tomto simulovaném prostiedi bylo tspésné otestovano ukladani tagi do aplikace Data
Service, ¢teni dat z Data Service a jejich vykreslovani v aplikaci SMB simuldtoru. Déale byl aspésné
sledovan vliv novych operac¢nich parametru v budoucim horizontu simulace a pii rozhodnuti nové
operacni parametry pouzit bylo otestovano zapsani novych parametri do PLC simulujici redlny
separacni proces, ¢imz je umoznéno manualni modelové prediktivni rizeni procesu.



Kapitola 5

Z.aver

Cile prace vytycené vuvodni kapitole byly bez vyhrad splnény. Byly navrzeny a vyvinuty dva
rozsdhlé néstroje urcené pro propojeni vyzkumné a primyslové ¢innosti na poli preparativni
chromatografie. Néstroje se zabyvaji matematickym modelovanim chromatografického procesu,
zejména potom matematickym popisem zaloZzenym na zakonech zachovani hmoty nazvanym Rov-
novazny disperzni model chromatografie. [8] Tento model je oblibeny zejména z dtivodu, Ze dokaze
popsat asymetricky charakter koncentrac¢nich piki systému zahrnutim c¢lenu pro zdanlivou axi-
alni disperzi, zaroven ovsem zustava relativné jednoduchym modelem pro vypocet. Model lze
efektivné vyuzit pro systémy prediktivniho Fizeni v prumyslové praxi, coz bylo demonstrovano
za pomoci vyvinuté aplikace pro platformu Industrial Edge (Siemens AG, DE). Tato platforma
slouzi pro komercéni pramyslové ucely a nabizi veskerou infrastrukturu pro bezpecné pripojeni
k automatiza¢nim a ridicim systémtm zaloZenych na robustnich priamyslovych kontrolérech a
systémech vyssiho procesniho Fizeni.

Béhem vyvoje softwarovych nastroji byl pouzit distribuovany systém spravy verzi Git hosto-
vany na webu GitHub.com. Zdrojovy kéd pro back-end obou hlavnich nastroji byl napsan ve vys-
$im programovacim jazyku Python 3.10 za pouziti dostupnych open-source knihoven. Front-end
obou néstroju a grafické uzivatelské rozhrani je ve formé webovych stranek a byl naprogramovan
ve vyssim jazyce JavaScript, také s pouzitim dostupnych open-source knihoven.

5.1 Estimator parametri

Prvni ¢ast vyvinutého softwarového balicku byla nazvana Parameter Estimator a slouzi k nalezeni
parametru zminéného modelu na zdkladé dat zjisténych pri laboratornich experimentech prepa-
rativni chromatografie s pulsnim nastfikem. Software byl vyvijen v izké spolupraci s vyzkumniky
z Ustavu sacharidi a ceredlii (VSCHT, Praha).

Architektura programu je objektové orientovand a byly implementovany procedury pro spravu
a klasterizaci experimentalnich dat a vysledkt, fesi¢e modelu, algoritmy pro vypocet loss funkci
a dvojuroviniovou optimalizaci, coz je Uloha, na kterou odhad modelovych parametru vede. Pro
ukladéani dat byla pouzita NoSQL databize MongoDB. Nastroj Parameter Estimator byl testovan
za pouziti realnych dat zexperimentd provedenych na Ustavu sacharidi a ceredlii (VSCHT,
Praha) a debugovan ve spoluprici s vyzkumniky tstavu.

Soucasna verze nastroje implementuje veskeré pozadavky na funkce a moznosti uzivani. Na-
stroj bude vbudoucnu dale rozsifovan, upraven design uzivatelského rozhrani a intenzivné vyu-
zivan pro vyzkumnou a pedagogickou ¢innost. Nastroj mtze byt v budoucnu snadno zpristupnén
Siroké odborné vetejnosti na verejné webové doméné jako open-source sluzba, popt. je v budoucnu
moznd i jeho komercionalizace.
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Zavér

5.2 SMB simulator

Druhou zésadni ¢asti této prace byl navrh a vyvoj aplikace pro platformu Industrial Edge (Si-
emens AG, DE), kterd umoziiuje simulaci kontinudlniho chromatografického procesu v SMB re-
zimu. Tato aplikace vyuzivd modelovych parametru zjisténych za pomoci programu Parameter
Estimator (které je moZné exportovat a importovat ve formé JSON souboru) a také vyuziva
stejnych resi¢t rovnovazného disperzniho modelu.

SMB Simulator umoznuje uzivateli charakterizovat simulovanou SMB stanici, véetné poctu
a parametri jednotlivych kolon a mrtvého objemu dopravnich cest mezi nimi. Také je mozné
definovat pocet slozek vseparované smési a parametry modelu specifické pro kazdou znich. Uzi-
vatel ma moznost provést dynamickou simulaci SMB procesu v offline médu, nebo ptipojit PLC
vonline médu. Pro pripojeni signdli zrealného SMB procesu je nutné namapovat dulezité tagy,
jako jsou hodnoty prutoku na vstupnich a vystupnich proudech, koncentrace slozek v téchto prou-
dech a dalsi. Poté je zpristupnén runtime, ve které je simulace procesu provadéna v synchronizaci
s monitorovanim realného procesu. Uzivatel mize také nadefinovat horizont budoucnosti, do které
bude proces simulovan. Pfi zméné operac¢nich parametri jsou simulovany budouci stavy systému
a na zakladé vyhodnoceni predikované zmény v ¢istotach separovanych slozek a jejich vytézku
se muze uzivatel rozhodnout, zda navrhované zmény ponechd, nebo zachova stavajici poc¢atecni
parametry.

Aplikace byla vyvinuta pro Docker kontejner, coz je standardni zptsob integrace novych apli-
kaci v prostredi Industrial Edge. Kromé pripravy samotného Docker image, bylo treba nakonfi-
gurovat dalsi softwarové komponenty pro Industrial Edge, jako napr S7-Connector pro pripojeni
PLC, IE Databus pro komunikaci mezi aplikacemi na bazi MQTT a Data Service pro zpravu a
ukladani dat ziskdvanych zPLC a komunikaci sostatnimi aplikacemi pomoci REST API. Bylo
také pripraveno virtualni PLC zrodiny S7-1500, které simuluje redlny hardwarovy komponent a
odezvu procesnich signali odezvu SMB stanice.

Nastroj byl vyvijen a testovan ve spolupraci sexperty spolecnosti Siemens. Po otestovani
aplikace ve virtualizovaném prostiedi je mozné konstatovat, Ze je systém pripraven na nasazeni
na semi-prumyslové SMB stanici KCHS-SMB-8ND (VSCHT, Praha), kterd je ¥izena pomoci
kontroléru S7-400 (Siemens AG, DE).

5.3 Moznosti budouciho vyvoje nastroji

Hlubsi analyza presnosti a rychlosti optimalizacnich algoritmi a implementace novych metod je
zajimavym namétem pro praci do budoucna. Knihovna scipy nabizi nékolik dalsich algoritmii,
které jsou dobfe implementované a snadno pouzitelné.

Paralelizace vypoctu je dalsim zajimavym tématem. Implementovand aplikace vytvari vldkno
pro kazdy vypocet, coz znamend, ze pri béhu malého mnozstvi vypocti nejsou plné vyuzity
vypocetni zdroje. Pouziti vice vldken a pripadné i vice procesu pro jeden vypocet je vhodné
v piipadé nutnosti vypoctu jedné optimalizace za co nejkratsi dobu.

Vzhledem k tomu, ze jsou pouzivany optimaliza¢ni algoritmy, nabizi se pfistup rozdéleni
stavového prostoru na stejné velké ¢asti a kazdému vldknu priradit jeden z vysledka kazdého
vlakna vybrat ten nejlepsi. Tento pristup vsak bude silné zaviset na vybéru optimaliza¢niho
algoritmu. Pro ,,brute force“ by toto reseni nejspise fungovalo dobre, sofistikovanéjsi algoritmy
by vsSak mohly dlouho hledat minimum na Casti stavového prostoru, ktera by se brzo vyloucila
pri vypoctu na jednom vlakné, coz by mohlo vést ke zvyseni poctu iteraci a snizeni efektivity.
Je mozné rozdélit vldkntim jednotlivé optimalizace druhé trovné, coz by mohlo vést k lepsi
efektivité, ndrocnost vypoctu a doba béhu je vSak stile velmi nepredvidatelnd a rozlozeni prace
by nebylo optimalni.

Dilezitym tématem pro dalsi vyvoj je automatizace modelového prediktivniho Fizeni. V této
praci byla pripravena mozné platforma pro modelové prediktivni fizeni, simulace procesu za po-



MozZnosti budouciho vyvoje nastroji

moci modelu a jeji porovnani s redlnymi vystupy. Automatizované modelové prediktivni fizeni
vsak nebylo implementovano a je tedy na uzivateli, aby na zakladé poskytnutych informaci pro-
ces 1idil. Pfi dalsim vyvoji nastroje by bylo vhodné implementovat algorimy, které by na zakladé
ziskanych informaci automaticky fidily dany proces. Prirozenym pristupem je periodicky prova-
dét optimalizaci operac¢nich parametru v budoucim horizontu s cilem maximalizovat vytézek a
¢istotu. Tento vypocet by musel byt v zavislosti na délce budouciho horizontu relativné rychly,
coz jde ruku v ruce s hlubsi analyzou optimalizacnich algoritmu.

Pro obé aplikace byl implementovan rovnovazny disperzni model chromatografie s linedrni a
nekompetetivni Langmuirovou isotermou. Tyto modely jsou Siroce vyuzivané, nicméné maji svoje
vyhody a nevyhody. Linedrni isoterma je jednoduché a vypocet je proto velmi rychly, ale zane-
dbava nasyceni sorbentu a nedé se proto pouzit pro vyssi koncentrace. Langmuirova isoterma
uz lépe popisuje proces pri vyssich koncentracich, komplikuje vSak vypocet a stale zanedbéava
napriklad kompetici o aktivni mista sorbentu mezi slozkami, kterd mutze byt v nékterych pripa-
dech dilezita. Je tedy vhodné implementovat vice modeld. Pfi vyvoji byl kladen velky diraz na
modularitu, diky ¢emuz je aplikace pripravend na rozsiteni o dalsi modely.

Platforma Siemens Industrial Edge umoznila snadné nasazeni simuldtoru. Nabizi feSeni pro
vétsinu béznych tkoli, které by uzivatel mohl potiebovat, jako jsou konektory pro mnoho druhu
komunikace nebo sbér a monitoring dat. Také umoznuje vytvareni vlastnich reseni pro specifické
tkoly, jako je napriklad modelové prediktivni fizeni. Dalsi vyhodou je, ze nabizend reseni pouzivaji
Siroce pouzivané technologie jako je Docker, REST nebo MQTT, coz velmi usnadnuje integraci
vlastnich aplikaci.

Industrial Edge je prumyslem ovérend technologie, ktera mé velkou akceptaci mezi provozova-
teli pramyslovych zdvodu. V této praci je na prikladu modelového prediktivniho fizeni dokézano,
Ze IE je vhodnd technologie pro IT/OT integraci a propojeni vyzkumnych a vyrobnich systémt.
V budoucnu bude vznikat mnoho novych aplikaci pro Industrial Edge platformu, coz ma poten-
cial vytvorit pfevrat v prumyslové automatizaci.
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T,
e

Tc

A, B,C,D
Dam

Ky, Ky,

Priloha A

Seznam pouzitych symboli

Substituované ¢leny parcidlni diferencialni rovnice bez derivace

Koncentrace, g/ml

Y Priumérnd koncentrace za jeden cyklus, g/ml

Délka prostorového kroku, mm

Délka casového kroku, s

Hmotnost, g

Satura¢ni konstanta sorbentu, g/L

Rovnovaznd koncentrace v sorbentu, g/ml

Cas, s

Cas pfepnuti, s

Cas nutny k dosazeni ustaleného stavu, s

Aproximované TeSeni parcidlni diferencidlni rovnice Crank-Nicolsonovou metodou
Rychlost toku, mm/s

Axialni koordindta, mm

Odrazeny bod Nelder-Meadova algoritmu

Expanzni bod Nelder-Meadova algoritmu

Zkraceny bod Nelder-Meadova algoritmu

Aproximované TeSeni parcidlni diferencialni rovnice Runge-Kuttovou metodou
Koeficienty asymetrické Gausovy kiivky

Axiélni disperzni koeficient, mm?/s

Adsorbéni koeficienty

Délka kolony, mm
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TP
TP
v
Y

a7, p,0

Pocet kolon

Cistota,

Kapacita sorbentu, g/ml

Cas experimentu, s

Cas piku, s

Prameér ¢asu piku, s

Objemovy prittok, ml/h

Vytézek,

Koeficienty bodt Nelder-Meadova algoritmu
Celkova porozita sorbentu

Casovy posun ,,Retention Time Correction®
Objektivni funkce ,, Retention Time Correction®

Cas néstiiku, s

Seznam pouzitych symbola
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