결정론적 모델 및 몬테카를로 시뮬레이션 기법을 사용하는
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서  론
최근의 화학공정모사는 단순한 정상상태 모사를 벗어나 공정의 동특성을 해석할 수 있는 동적모사기의 응용이 일반화되고 있다. 현재 사용되고 있는 상용 소프트웨어는 대부분 동적모사과정중 매개변수나 입력변수가 고정된 값 또는 미리 정해진 시간의 함수에 의하여 주어지는 값을 갖게되므로 모사의 결과가 결정론적이다. 그러나 실제 화학공정을 모사하는 과정에는 모델의 불확실성, 입력변수의 불확실성, 노이즈, 고장등 많은 불확실성이 복합적으로 존재한다. 이러한 불확실성을 고려한 모사를 수행하기 위하여 불확실한 변수를 확률분포함수로 나타내는 방법이 도입되었다. 화학공정모사 분야에서 결정론적 문제를 확률적 문제로 전환시키는 방법은 여러 가지 방법이 제시되고 있다. 그러나 엄밀한 수학적 해석방법은 기존모델의 과도한 변형을 요구하므로 실용화되려면 오랜 시간이 소요될 것으로 판단된다(Lee et al., 1996; Tørvi  et al., 1997; Diwekar  et al., 1991). Monte Carlo Simulation은 값이 불확실한 변수에 확률분포함수를 할당하고, 그 확률분포함수를 근거로 표본을 발생시켜 적용함으로써 실제 공정에서 발생할 가능성이 있는 불확실한 거동을 그 확률대로 일으키는 방법이다. 이를 통한 통계적 해석을 위하여서는 많은 반복모사가 이루어져야 하지만 기존의 모델및 모사기를 그대로 이용하여 확률적 동적모사를 수행할 수 있는 장점이 있다.
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본 연구에서는 이미 개발된 동적모사기에 표본발생기 및 통계처리 시스템을 결합한 구조의 확률적 동적모사기를 개발하였으며 그 구조는 Fig. 1과 같다. 
Fig. 1 확률적 동적모사기 구조

확률분포함수

확률분포함수는 표준확률분포함수, 로그표준확률분포함수, 균일확률분포함수, 로그균일확률분포함수, 삼각확률분포함수 등이 있으며 일반적인 선택기준은 다음과 같다(이강욱, 1995).

· 경험 데이터를 균일, 정규, 삼각 확률분포와 같은 이론 확률분포에 맞춘다. 즉, 얻어진 데이터를 fitting approach를 통해 특정 분포함수에 맞추는 것이다. 이 방법은 여러 분포함수중에 가장 적절한 것을 찾기 위해 많은 데이터를 필요로 한다.

· 경험 데이터로부터 누적확률분포함수를 구성할 수 있다. 얻어진 누적확률분포함수로부터 표본을 발생시켜 원래 데이터와 비교할 수 있으므로 모델의 검증에도 이용될 수 있다.

본 연구에서는 화학공정 모사시 정확한 데이터가 없는 경우 경험과 상식에 의존해 최소값, 최대값, 최빈값등을 설정할 수 있는 경우가 많으므로 이에 적합한 삼각확률분포함수를 채택하였다. 확률분포함수의 위치매개변수와 크기매개변수는 일정하게 고정되지 않고 시간 또는 상태의 함수로 주어진다. 본 연구에서는 새로운 매개변수는 바로 전단계의 표본값을 반영하게 된다.

표본 생성

확률분포함수로부터 표본을 발생시키는 방법은 Inverse method, Acceptance/Rejection method, Composition method, Convolution method 등이 있다(이강욱, 1995). 이들로부터 하나를 선택할 때는 정확성, 실행속도, 구현의 용이성등을 고려하여 선택한다. Inverse method는 역함수를 구하기가 용이할 때 주로 사용되는데, 삼각확률분포함수는 비교적 쉽게 역함수를 구할 수 있다. 따라서 본 연구에서는 Inverse method를 이용하였으며 여기서 x는 변수이고 t는 시간이다. τ는 해당 변수 x의 동특성을 나타내는 시간 상수로서
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에서 x의 확률분포함수가 일정하게 된다. 적절한 τ값의 결정방법은 앞으로의 연구과제 이다. 삼각확률분포함수로부터 표본을 발생시키는 방법을 Fig. 1에 나타내었다. 
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Fig.1 삼각확률분포함수로부터의 표본추출

본 연구에서는 최빈값으로 모사 초기에는 주어진값, 모사 도중에는 이전 표본 발생시점에서 채택된 값을 사용하였다. 역함수의 독립변수는 0에서 1사이의 값이되고 함수값은 얻고자 하는 표본이 된다. 0과 1사이의 값은 컴퓨터의 난수발생 함수를 이용하면 쉽게 구현할 수 있다. 표본 발생기가 삼각확률분포를 따르는 변수의 불확실성을 잘 나타낸다면, 표본 발생기를 반복적으로 수행시켜 얻은 표본들의 집합은 삼각확률분포를 이룰것이다. 본 연구에서는 엑셀에서 VBA(Visual Basic for Application)를 이용하여 표본발생기를 만들고 그로부터 발생된 표본들의 집합을 통계처리하여 삼각확률분포를 이룸을 확인하였다.

시스템구성

본 연구에는 Intel PentiumⅡ( 266MHz의 CPU와 64M의 RAM을 가진 컴퓨터가 사용되었으며, Visual Basic을 이용하여 표본발생기를 만들고, 동적모사기로는 Hysys1.1을 이용하였다.

사례연구

물과 산화아세틸렌을 반응시켜 아세틸렌글리콜을 반응물로 얻는 공정을 모사하여 보았다. 불확실한 입력변수로서 Feed의 온도 및 유량을 선택하였으며 모사에 사용된 데이터는 Table 1과 같다. 모사결과는 Fig. 3 과 같다.

Table 1. 공정데이터

정 상 상 태 

Feed온도
Feed molar Flow
반응기온도
Coolant

75℉
760 lbmole/hr
140℉
40,500 Btu/hr

확률적 동적모사

Feed 온도(℉)
Feed molar Flow(lbmole/hr)
표본발생주기

(min)

Triangular
Trigular


최소
최빈
최대
τ(min)
최소
최빈
최대
τ(min)
1 

70
75
80
1
700
760
800
1
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Fig. 2 아세틸렌글리콜 생산 공정도

모사결과 입력흐름의 온도와 유량이 불확실하게 변함에 따라 반응기 액위  및 온도가 변화하며 제어가 잘 작동함을 알 수 있다. 
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Fig. 3 모사결과 
결론
결정론적 모델을 사용하는 기존 동적모사기에 표본생성기 및 통계처리기를 결합하여 화학공정의 확률적 동적모사가 가능한 시스템을 구축하였다. 본 논문에서 제안된 방법론은 엄밀한 수학적 접근방법이 실용화되기 어려운 현재 상황에서 화학공정의 불확실성을 다루는데 효과적으로 활용될 수 있을 것으로 판단된다.
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