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Bevezetés

1. Bevezetés

Az energiafelhasznalas €és a kornyezeti terhelés csokkentésének egyik kulcsa a mikodo
technologiak hatékonysaganak ndvelése. A vegyipari folyamatok fejlesztése soran gyakran
alkalmaznak technologiai szimulatorokat. A szimulator felhasznalhat6 az ilizemeltetési
paraméterek optimalizalaséra, a technoldgia szlik keresztmetszetének feltarasara, illetve az
Operator Tréning Szimulatorok (OTS) hasznalataval a kezelok egy virtudlis feliilet
felhasznalasaval késziilhetnek fel leendd feladataikra. E feladatok ellatasanak sikeressége
els6sorban a technoldgiai szimulator, illetve a benne leképezett modell pontossagan mulik.
Az eldadasban ismertetett kutatds célja e modellek fejlesztését és validalasat tdmogato
modszertan kidolgozasa a technologiai adatsorok ¢és a szimuldtorok integralt
alkalmazaséval.

A megkozelitést egy csorgedezd dgyas ipari reaktor vizsgalatan keresztlil mutatom be
[1,2]. A 2.1. fejezetben részletesen ismertetem a technologiat [3], a 2.2. fejezetben a
szimulator felépitéséhez alkalmazott vegyészmérnoki szimulatort [5].

A javasolt megkozelitésmod alapja a mérleghiba-kiegyenlités technikaja. A mérleghiba-
kiegyenlités technikédja lehetévé teszi, hogy ellendrizzilk méréseink elfogadhatdsagat,
javitsuk a mérési eredmények pontossagat, mikézben azt is biztositjuk, hogy a
korrekcioval nyert eredmények kielégitsék modelljeink alapjat képezd mérlegegyenleteket
[8].

A 2.3. fejezetben Osszefoglaltam a mérleghiba kiegyenlités elméleti hatterét [8]. A 3.

fejezetben egy esettanulmany soran mutatom be a mérleghiba-kiegyenlités modszerét.



Technoldgia bemutatasa

2. Elméleti hattér

A fejezet célja, hogy bemutassa a modellezett technoldgiat, a stacioner szimulator

elkészitéséhez alkalmazott szoftvert és a mérleghiba-kiegyenlités technikdjanak alapjait.

2.1. Technologia bemutatdsa

Magyarorszag legnagyobb petrolkémiai vallalata, a Tiszai Vegyi Kombinat polimer
alapanyagokat, etilént és propilént allit eld vegyipari benzin és gdzolaj termikus
bontdsdval. A pirolizdldo kemencékben szamos reakci6 zajlodik le, melynek
eredményeképp sokféle komponens keletkezik. A nagyobb mennyiségben képz6dé konnytli
komponensek koz¢ tartozik a metan, etan, etilén, acetilén, propan, propilén, metil-acetilén,
propadién, n-butan, izobutan, 1,3-butadién, stb. Az acetilén, metil-acetilén és propadién
olyan komponensek, amelyek a polimerizacié katalizatorait mérgezik. Ezek a
komponensek desztillacidval nem, vagy csak nehezen valaszthatok el a termékektdl, ezért
szilkséges ezen komponensek  hidrogénezése. A  hidrogénezési  folyamatok
kulcsfontossagiak a finomitasban és a petrolkémiaban is. A ndvekvd fontossagat az is
igazolja, hogy az alapanyagoknak (pl. polimergyartas alapanyagai: etilén, propilén) egyre
nagyobb tisztasaguaknak kell lenniiik. A kovetkezOkben a metil-acetilén (MA) és
propadién (PD) hidrogénezési technologidjat mutatom be. A 2.1. abra mutatja a

folyamatabrat.
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2.1. abra: C3-hidrogénezd rendszer folyamatébraja



Technoldgia bemutatasa

A C3 szelektiv hidrogénez6 technoldgiai rendszer feladata, hogy a nyers C3 frakcioban
1évé metil-acetilént €és propadiént katalitikusan hidrogénezze propilénné ugy, hogy a
propilén ne hidrogénezddjon tovabb propanna. Az olefiniizemekben C3 hidrogénezo
reaktor leggyakoribb tipusa a csorgedez0 agyas reaktor [1]. A csorgedezd agyas (angol
megnevezés trickle-bed) reaktorban a katalizator fix adgyas. A folyékony halmazallapott
olefin betaplalas és a gdz halmazallapott hidrogén egyiranyban halad 4t az 4gyon, feliilrél
lefelé aramolva. A recirkulaltatott folyadékarammal biztositjak a reaktor megfeleld hiitését
(kvencs). A csorgedez0 tipusu reaktornal feliil, a betaplalas kornyezetében zajlodik le a
reakcio, a reaktor als6 szakaszaban a vegyesfazis és a folyadékfazis biztositja a hiitést (a
felszabadulé hémennyiség a folyadékfazis egy részének elparologtatasara forditodik,
ezaltal hilitve a termékiramot). A homérsékleti viszonyok alakuldsabol is lehet
kovetkeztetni a katalizator kimerilésére. Ha a homérséklet cstcs lefelé eltolodik, akkor
fent mar nem aktiv a katalizator, reaktivalni vagy regeneralni kell. A hidrogéngaz
tomegaramat a betaplalt C3 frakcio aranyaban szabalyozzak.

A szakirodalomban kiilonb6z6 tipusu diolefin és acetilén hidrogénezd katalizatorok
ismertek [2], az iparban leggyakrabban palladium tartalm katalizatorokat alkalmaznak.

A reaktorban lejatsz6do hidrogénezés soran nagy mennyiségii h szabadul fel. A 10 és

80 °C kozotti hdmérséklet tartoméanyban az atlagos reakciohdk a kovetkezok:

A reaktorban felszabadulé hémennyiséget a reaktorba betaplalt C3 frakci6 MAPD
tartalma €s a hidrogén parcialis nyomasa befolyasolja. A hidrogénezd rendszerbe érkezd
aram MAPD tartalma magas, ezért sziikséges az aram higitdsa, amelyhez a mar
hidrogénezett C3-frakcié egy részét hasznaljak fel (kvencselés). A hidrogénezd reaktort
elhagyo C3 frakci6 MAPD tartalmanak eldiras szerint 1000 mol ppm alatt kell lennie. A
reaktor kilépd daramat csdkoteges hdcserélében, amelybe ellendramban recirkulaltatott
hiitdvizet vezetnek, lehiitik, hogy a gazfazisban 1évd propan, propilén kondenzalddjon.
Ezutdn egy szeparatorban elvalik a gazfazisu hidrogén és a folyadékfazisban lévo
hidrogénezett C3 frakcid. A termék egy részét kvencselésre hasznaljuk, a masik részét

pedig egy sztrippeld kolonnaba vezetjiik, ahol az oldott hidrogén eltavolitasa torténik meg

[3].



Flowsheeting szimulatorok alkalmazasa a technoldgiai rendszer megismerésében

A hidrogénezd rendszer optimalis miikodési paramétereinek meghatarozasahoz
elkészitettem a reaktor matematikai modelljét és technologiai szimulatorat. A szimuldtor
segitségével lehetdség nyilik a kiillonb6zo paraméterkombinaciok hatasanak eldrejelzésére
an¢lkiil, hogy a valés berendezést esetleges kockazatoknak tennénk ki. Ezaltal pénz és 1d6

IS megtakarithato.

2.2. Flowsheeting szimuldtorok alkalmazdsa a technolégiai rendszer
megismerésében

A globalizalodo vilagban egyre nagyobb sziikség van bonyolult rendszerek és
problémdk kezelésére. Egyre tobb munkaltato, véllalat ismeri fel a szadmitogépes
modellezés fontossagat. Megjelentek mar tizleti és biztonsagtechnikai alkalmazasokban,
lizemi adatok Osszehangoldsa soran, on-line optimalizalasnal, stb. Ezért nem csoda, hogy
az 1j technologiak és irdnyitasi rendszerek tervezésénél, fejlesztésénél a modellezés és a
szamitogépes szimulaciok haszndlata széles korben kezd elterjedni. Elénye, hogy relative
olcson és gyorsan realisztikus képet kaphatunk az adott problémaval kapcsolatban. A

szimulator és a technologia kapcsolatat mutatja a 2.2. abra.
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2.2. abra: Flowsheeting szimuléci6 alkalmazésa a kutatasban, tervezésben és

tizemeltetésben [4]



Flowsheeting szimulatorok alkalmazasa a technoldgiai rendszer megismerésében

A modell a valosag leképezése, ezeket a modelleket szimulatorokban oldjuk meg, a
rendszer alaphelyzetét ismerve, az ismeretlen valtozok meghatarozasaval. A szimulator
megfeleld mikodéséhez szdmos informéciora van sziikség (Id. 2.3. abra). Sziikséges a
technoldgiai folyamatrél szerzett pontos informacio (belépd anyagaramok mennyisége,
Osszetétele, allapota, berendezések tipusa, berendezések kozotti kapcesolatok, tizemeltetési
koriilmények). A szimuldtorba beépitett mérndki modellek alkalmazasaval informaciot
kaphatunk a technologia beruhédzasi és tizemeltetési koltségeirdl, a technologia aramainak

jellemzo6irdl.
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2.3. abra: Informacios kapcsolat a szimulator és a technologia kozott [4]

A kereskedelemben szamos vegyészmérnoki szimulator kaphato, mint példaul Aspen
Plus, ChemCad, PRO/II., Unisim Design. A technoldgia szimulatoranak elkészitéséhez
Aspen Plus szoftvert alkalmaztam [5]. A szoftver bemutatasit az 1. szdmt melléklet
tartalmazza.

A szimulator pontossaga a benne leképezett modell és a technologiatol érkezd adatok
pontossagan mulik. A mérések azonban minden esetben hibaval terheltek. Ezért az adatok
felhasznalasa eldtt meg kell arrdl gy6zddni, hogy elfogadhatoak-e, nem haladjak-e meg a
felhasznalds szempontjabol még megengedhetd értéket. Téves adatokra alapozva ugyanis
hibas kovetkeztetéseket vonhatunk le. Az adatok ellendrzésére a mérleghiba-kiegyenlités

modszerét alkalmaztam, amit a 2.3. fejezetben ismertetek.



Meérleghiba-kiegyenlités modszere

2.3. Mérleghiba-kiegyenlités modszere

Szamos kereskedelmi szoftver alkalmas mérleghiba-kiegyenlitésre, mint pl. VALI [6] és
DataCon [7]. Ezek a szoftverek szimultan hasznalhatok a mért tomegaram, homérséklet és
Osszetétel adatok kiegyenlitésére a technologia minden berendezése esetében.

Meérési hibaelemzésen az aldbbi kérdések vizsgalatat értjiikk: A rendszerre vonatkozo
elézetes ismereteink alapjan elfogadhatonak tekinthetiink-e egy Osszetartozd mérést, vagy
azok halmazat? Ha nem fogadjuk el, vajon melyik mérési hely lehet a hiba legfébb
forrasa? M a rendszer legvalosziniibb allapota a mérések és az eldzetes ismeretek
figyelembevételével?

A mérleghiba kiegyenlités soran a kovetkezd feltevések érvényesek:

— A mérési hibdk a mérlegvaltozoktdl fiiggetlenek.
— A mérési hibdk 0 véarhat6 értékiiek.
— A mérési hibak normal (Gauss) eloszlasuak.

— Meéréshelyenként fliggetlenek a hibak (diagonalis varianciamatrix). [8]

2.3.1. A rendszer legvalosziniibb allapotanak becslése (ML becslés)

Ebben a fejezetben roviden bemutatom az ML becslés elméleti hatterét [8]. A valtozo
valosagos értékét a folé irt  jellel, a mért értékét  jellel, a becsiilt értéket pedig ~ jellel
kiilonboztetjiik meg. A felsd jelzés nélkiili jelolést csak a valtozo altalanos megjeldlésére,
vagy integracios valtozoként vagy siirliségfiiggvényének fiiggetlen valtozojaként
hasznaljuk.

Az x — X kiilonbséget hibanak nevezziik és d-vel jeloljik.

Az x — X kiilonbséget korrekcionak nevezziik és c-vel jeloljiik.

Az Ax — b vektort mérleghibanak nevezziik és f-fel jeloljik. (A az egyiitthatomatrixot
jelenti.)

Kiindulunk a mérési hibavektor stirtiségfiiggvényébol:

d~N(0,Vy) (2.4)
ahol Vg4 a hiba varianciamatrixa. Ennek megfelelden

f(d) = C- exp[—0.5-d'V4~'d| (2.5)

amibol



Meérleghiba-kiegyenlités modszere

f(X) = C-exp[—0.5- (X —X)'Vg "(X — X)] (2.6)
¢s fennall az
f=AX—-b=0 (2.7)
feltétel a mérlegegyenlet szerint. Az dsszefiiggésben C kizarolag a dimenzidszamtol fiiggd
allando, értékére nem lesz sziikség.
Az ML becslés 1ényege: ha X adott ¢s siiriségfiiggvénye ismert, a slriségfiiggvény
milyen X— X paraméterével lesz f(X) maximalis?
Mivel a logaritmus fiiggvény szigoruan monoton ndvekvd, a csak pozitiv értéket

felvevd f(y) fliggvény logaritmusanak ugyanott van a maximuma, mint az

argumentumanak. Ezt kihasznalva képezziik a fenti fliggvény logaritmusat:
In(f(x)) = —=0.5- (X —x) V4 '(X—x) +InC (2.8)
¢s keressiik ennek maximumat az
Ax—-b=0 (2.9)

feltétel mellett.

Mivel az InC konstans, a szélséérték helyét nem befolyasolja, ezért elhagyhato.
Keressiik azt az x-et, amivel ez maximalis, vagy a ’-’ elgjelet elhagyva minimalis. Ezt az X
értéket fogjuk a valodi érték ¥ ML becslésének tekinteni. A minimalizaland6 fiiggvény

tehat:
Lx)=05-X—x)V; '(X—x) (2.10)
Ax—b=0 (2.11)
feltétellel.
A Lagrange multiplikatorok modszerét alkalmazzuk. A célfiiggvényhez hozzaadom a 0-
ra kifejezett feltételének egy ismeretlen A multiplikatorral valo szorzatat:
AX)=05-X—x)V; '(®—x)— X'A' —b)r=
=0.5-X—x)Vi3 '(®—x) —V(Ax — b) (2.12)

Keressiik ennek az x és A szerinti széls6 értékét. Ahol a fliggvénynek szélséértéke van, ott

a parcialis derivaltak értéke 0.



A mérési hiba jellemzésére javasolt Fourier-analizis alapu technika bemutatasa

OAX) _ v ~1ro o\ A
— = Vi X—x)—A'L=0 (2.13)
0Ax)
o = Ax (2.14

A megoldando két ismeretlenes vektor egyenletrendszer ebbdl

Vi '« — AL =V (2.15)
AX=Db (2.16)
Megoldas:
A 2.15 egyenletbdl kovetkezik, hogy
AR — AV3AL = A% (2.17)
Ebbdl kivonom a 2.16-t:
—AVjA'L=A%—b (2.18)
Amibdl:
A= (AV4A) (A% —b) (2.19)

Ezt visszahelyettesitve:

R = X — VA" (AV4A") 1A% + VA (AV4A) b =
= (I — V4A'(AV4A")*A)% + VA’ (AVzA") b (2.20)

ahol I egységmatrix.

Tehat a becslés matrix-vektor szorzéast és egy vektor Osszeadast igényel. Ugyanis a

valtoz6 benne az X, a tobbi miiveletben csak allandok szerepelnek.

2.4. A mérési hiba jellemzésére javasolt Fourier-analizis alapu technika
bemutatdsa

Annak érdekében, hogy megbizhaté eredményt kapjunk a szimuldcid soran, a
szimulator paramétereit a mért adatokhoz kell illeszteni. Mivel a mért adatok minden
esetben bizonyos fokig hibaval terheltek, elsé 1épésként sziikséges a mért adatsorrol a
zavaras levalasztasa, hiszen a szamitasokhoz ismerni kell a mérési hibak varianciamatrixat.

Egy id6ben valtozo jel eldallithato kiilonbozo frekvenciaja, fazisu és amplitadoja jelek

Osszegeként. A Fourier-transzformacié az a miivelet, amely egy adott jelhez megadja ezt a



A mérési hiba jellemzésére javasolt Fourier-analizis alapu technika bemutatasa

felbontast. A Fourier-transzformaci6é inverze szolgal arra, hogy a frekvencia spektrumbol
(frekvenciatartoméany) megadja az idofiiggd jelet (id6tartomany).
A Fourier-transzformacioknak és a Fourier-soroknak szamos alkalmazasuk van:
= avaloszinliségszamitas, statisztika elméletében
= 4 jelfeldolgozasban
= ahang- és videotechnikaban
» arezgésanalizisben
= spektrométerekben
= differencialegyenletek megoldasaban [9]

A Fourier analizis négy részre bonthatd, a szerint, hogy a jel periodikus, aperiodikus,
illetve folytonos, diszkrét.

Mivel a szamitogépek diszkrét adatokkal dolgoznak, ezért diszkrét Fourier
transzformaciot (DFT) alkalmazok a zaj levalasztasara. Fourier transzformacio
alkalmazéséaval az adatsorok olyan grafikus elemzésére van lehetdség, amely megjeleniti
egy hibaval terhelt mérés esetében az eltérések alakulasat. Mivel a zaj frekvencidja sokkal
nagyobb, mint az alapfolyamaté, ezért diszkrét Fourier-transzformacioval kapunk egy
grafikus képet arr6l, hogy az alapfolyamat és a zaj hol van egymashoz képest. Ezéltal a
szlirési frekvencia meghatarozhato, igy a zaj levalaszthatd az alapfolyamatrol. A zaj
amplitidojat meghatarozva a szorasa becsiilhetd.

A DFT diszkrét jeltartomanybdl diszkrét frekvenciatartomanyba viszi at a jelet. A gyors
Fourier-transzformacio (Fast Fourier Transform) eredménye megegyezik a DFT
eredményével, azonban a miivelethez sziikséges szamitasi teljesitmény igénye sokkal
kisebb. Az FFT egyetlen korlatja, hogy a pontszam nem lehet tetszdleges, csak 2 valamely
hatvanya lehet [10]. A mintavételezés frekvencidjat ugy kell valasztani, hogy legalabb
kétszer akkora legyen, mint a maximalis feldolgozandé frekvencia, kiilonben torz kép jon
1étre. Tobb peridduson at kell mintavételezni tigy, hogy a mintavételezés mashova essen az
egyes periodusokban.

A DFT fontos miivelet, mivel az eredeti, véges iddintervallumon adott jel
rekonstrudlhatd a DFT-jébdl. A masik hasznos tulajdonsaga, hogy rendkiviil gyorsan
elvégezhetd, mert egy ugynevezett gyors Fourier-transzformacioval (Fast Fourier
Transform, FFT) szamolhat6, ami igen konnyen implementalhatdé barmely software vagy
hardware része-ként. Legvégiil pedig, mivel igen szoros kapcsolatban van a diszkrét idejl
Fourier-transzformaltakkal és Fourier-sorokkal, szamos fontos tulajdonsagat is birtokolja
ezeknek [11].



Technolodgia stacioner szimulatoranak elkészitése

3. Mérleghiba-kiegyenlités hatasanak vizsgalata a technolégiai
rendszerre szimulacios kornyezetben

crer

alkalmazott berendezés-modulokat ismertetem, illetve a mérleghiba-kiegyenlités

modszerét a technologia tomegmérlegére.

3.1. Technologia stacioner szimuldtordanak elkészitése

SI mértékegységrendszert alkalmaztam. A szimulatort folyamat modellezésére fogom
hasznalni, ezért a Flowsheet modot valasztottam.

A folyadék- és gbzfazis kozotti fazisegyensily szamitashoz az SRK termodinamikai
allapotegyenletet hasznaltam. A Soave-Redlich-Kwong (SRK) kétparaméteres kobos

allapotegyenlet paramétereit a kovetkezoképpen szamitja ki [12]:

p= % - (3.1)
a = 208604RTe (3.2)
Pc
b= —0'427:?‘”% [1+ £ (1 — T2 (3.3)
f,, = 0,48 + 1,57w — 0,176w? (3.4)

A TVK Olefin-2. tizemében mitkd6é R-5363-as reaktoron gyiijtott adatok ismeretében a
technoldgia bemend aramainak jellemzdit (tomegaram, Osszetétel, nyomas, homérséklet)
¢és a berendezések lizemeltetési tartomanyait ismertem.

A sziikséges hidrogén aramot a friss C3 alapanyagban 1évé MAPD tartalom alapjan
hataroztam meg.

A reaktorban lejatszodo folyamatok jobban nyomon kdvethetdk, ha ismerjiik a reakciok
sebességi egyenleteit [13,14]. Szakirodalombo6l mindharom reakcidra ismertem az
aktivalasi energidkat, a pre-exponencialis tényez6t pedig az lizemi mérési adatok alapjan
identifikaltam.

Rplug reaktormodult hasznaltam a szamitasokhoz (Id. 3.1. abra). Ezzel a reaktortipussal

csOreaktorban lejatszodo reakciokat lehet modellezni [15].
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> Hiitokizeg

(opcionalis)
Anyagaram —p| ——p Anyagaram
A
Hiitokizeg Hii
(opcionalis) (optionalis)

3.1. abra: Rplug reaktormodell [16]

A reakci6 leirasa a sztochiometriai matrix és az Arrhenius-egyenlet segitségével tortént.
A reaktor izoterm, adiabatikus és politrop lizemmodban is mikodhet, de akar eldirt
hémérsékletprofil alapjan is specifikalhato. Hiitokozeget vezethetek be egyen- és
ellenaramban is, és a hlitokozegnek is be lehet allitani a hdmérséklet-profiljat. A C3-
hidrogénez6 technologia soran kiils6 hiitékdzegre nincsen sziikség, a recirkulaltatott C3-
frakcio latja el ezt a szerepet.

A specifikdldshoz sziikséges volt a reaktor tipusdnak (adiabatikus), hosszdnak és
atmérdjének ismerete, csovek szama (1), a fazisok szama (folyadék, gaz, szilard), melyik
fazisban jatszodik a reakcio (folyadék), mekkora a nyomas és a nyomasesés a reaktorban,
katalizator mennyisége, jellemzdi (stirliség, porozitas, hokapacitas).

A hdécseréld szamitasdhoz HeatX modult valasztottam. A kétdramt hdcseréld felépitését

mutatja a 3.2. abra. A hideg aramot vezethetem egyen- és ellenaramban is. Alkalmazhato

httésre, futésre, kondenzaltatasra, forralasra is.

Kilépo hideg
. =
T anyagaram

Viz (opcionalis)

Belépé meleg Kilépd meleg
anyagaram —> anyagaram
/ P Viz (opcionalis)

Belépé hideg
anyagaram

3.2. abra: HeatX hdcserélomodell [16]
Ezt a berendezéstipust tobbféle modban hasznalhatjuk: shortcut tervezési, részletes

tervezési ¢és ,rating” modban. Egyszerlsitett tervezési moddban a falon atadott

hémennyiséget, vagy a kilépd melegaram hémérsékletét és a hiitdkozeget kell specifikélni.
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Részletes tervezési moddban ismerni kell a hdcseréld geometridjat, hogy a hdatadasi
tényezd értékét a csé- és kopenyoldali ellendllas fiiggvényében meg tudjuk hatdrozni.
»Rating” tizemmod hasznalatdhoz elészor az Aspen Plus Heat Exchanger modulban meg
kell tervezni a hécserélét, majd ezt a fajlt importaljuk. igy le tudjuk ellendrizni, hogy az
altalunk tervezett hdcseréld megfeleléen mitkodik-e [15].

A szimulator elkészitése soran egyszertsitett tervezési modban hasznaltam, miikodését
a kilépd meleg aram homérsékletének megadasaval definidltam.

A folyékony halmazallapota terméket és a hidrogéngazt egy FLASHZ2 szeparatorban
valasztom el (I1d. 3.3. abra) [15].

————p GéZ, ZAZ
Ho (opcionalis)

Belépo —_—
anyagaram

Viz (opcionlis)

Hé . ———— > Folyadék
(opcionalis)

3.3. abra: FLASH?2 szeparator [16]

Legalabb egy bemend aram van, egy kilépd gaz-/gézaram és egy kilépd folyadékaram
(ha harom fazis 1étezik, akkor a két folyadékfazis egyiitt tavozik a szepardtor aljan.). A
szeparatort lehet fiiteni €s hiiteni is.

A modell paraméterei: hdmérséklet, nyomas, molaris gézfrakcio, hdaram a rendszer és a
kornyezete kozott. Megadhato az is, hogy a gézaram mennyi folyadékot hord ki magéval.
A szimulaci6 elkészitése soran a hdmérséklettel €s a nyomassal specifikaltam a szeparatort.

A recirkulacios aramokban egy kompresszor (Compr) és egy szivattyu (Pump) van,
amelyeket a kilépd aram nyomasaval specifikaltam.

Mivel a technologiai rendszerben a tartozkodasi idé6 masodperces nagysagrendbe esik,
ezért a stacioner szimulacié eredménye Osszehasonlithatdo az ipari reaktoron gytjtott

adatokkal.
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3.2. Tomegmeérleg kiegyenlitése

A mérleghiba-kiegyenlités modszerét a hidrogénez6 technoldgia tomegmérlegének
kiegyenlitése alapjan mutatom be. A technologia két bemenetli (C3 frakcio és hidrogén
aramok) és két kimenetli rendszer (hidrogénezett folyadék C3 frakcid és lefuvatas). A TVK
Olefin II. izemében miikodé C3 hidrogénezd rendszer betaplalasi és elvételi aramait is
ismertem. Az adatsor egy honapos iddintervallumot Slel fel, egy oras mintavételezési
iddvel.

A tomegmegmaradds torvénye kimondja, hogy egy rendszerbe belépd tomeg

megegyezik a kilépd és felhalmozddo tomegek Osszegével.
Belép6 tomegaram = Kilép6 tomegaram + felhalmozo6das (3.5)
Mivel a hidrogénezo rendszerben nincsen felhalmozddas, ezért a rendszerbe bemend két
tomegaram Osszege megegyezik a két kilépd tomegaram 6sszegével.
Belép6 C3 frakcié + belépb H, = leftvatas + elvett C3 termék (3.6)
azaz
Belép6 C3 frakci6 + belép6 H, — lefuvatas — elvett C3 termék =0  (3.7)

Ezért az egyiitthatomatrix a kovetkezéképpen alakul: A=[1 1 -1 -1]. A matrixmiiveletek
elvégzése soran fontos, hogy az A sorvektor legyen.
A 2.20. 6sszefiiggés alapjan a kdvetkezo Osszefiiggéssel szamithatok ki az 0j valtozok

(b=0, mert nincsen forras):
% = (I— VzA (AV;A)1A)R (3.8)

ahol X a mért valtozokat tartalmazo vektor, | egységmatrix, V4 a hiba varianciamatrixa,
A egyiitthatomatrix.

Ahogyan a 3.4. abran is latszik, az X vektornak négy oszlopa lesz, hiszen négy mért
tomegaram van. Az ML becslés eredménye pedig szintén egy négy oszlopot tartalmazéd

matrix lesz, amely a 3.8. egyenlet alapjan szamitott tomegaramokat tartalmazza.
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Belépo C3 frakeio Lefivatas

ML becslés

Betaplalt H2 dram Elvett folvadék C3 frakcio

Becsiilt téimegaramok

3.4. abra: ML becslés bemend és kilépd vektorai

3.2.1. Mérési hiba szérasanak meghatarozasa

A 3.8. egyenlet alkalmazisahoz sziikség van a mérési hiba szérasara. Ezt diszkrét
Fourier transzformacioval hataroztam meg. Mivel a mintavételezési id6 egy ora, ezért a
mintavételezési frekvencia 1/3600 Hz. 744 mérési adatom van. Az FFT korlatja, hogy a
pontszam nem lehet tetszSleges, csak kettd valamely hatvanya. Eppen ezért megkerestem a
744-nél nagyobb szamot, amely a ketté hatvanya. Ez a pontszam az 1024. Mivel a jel
hossza nem egyezik meg az FFT altal alkalmazott pontszammal, ezért fontos a megfeleld
skalazas. A vagasi frekvencidt az abra alapjan hataroztam meg. A folyékony C3 frakcio
tomegaramanak Fourier-transzformacidval kapott fliggvénye lathato a 3.5. abran. A 2.

szamu melléklet tartalmazza a tobbi dram esetében a Fourier transzformécio eredményét.
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x 10 Folyékony C3 frakcid

3. L L L L L L

1.5 -

[Y®

0' o r r I
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4

Frekvencia (Hz) X 10-4

3.5. abra: Folyékony C3 frakcio Fourier transzformaltja

Az elsé magas cstucs jeleni a jelet, a lecsengd szakasz pedig a jelre rarakodott zavaras.
0,4-10* Hz-nél mar nem valtozik a Fourier-transzformalt értéke, igy ezt az értéket
valasztottam a szlirési frekvencianak.

A beérkezd jelet elsdrendll szlir6vel szlirtem meg. A sziird idéallandoja a kivalasztott
szlirési frekvencia reciproka. A folyékony C3 frakcio esetében a 3.6. abra, a tobbi aram

esetében pedig a 3. szamu melléklet mutatja az eredeti €s a sziirt adatsort.
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Folyékony C3 frakcié

l [ L L |8 |8 T
‘ ‘ sz{rt
H mért
I
0.95- “ f
c |
©
~©
54
e 0.9 T
:‘9
[0}
(0]
€
2 |
S5 0.85 -
N
C
(0]
£
©
0.8 -
075 L L L L L L
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3
id6 (s) X 106

3.6. abra: Folyékony C3 frakcid esetében a mért és sziirt adatsor

Az eredeti és a sziirt adatsor kiilonbsége adja meg a zajt. Ebbdl mar szamithat6 a zaj

szorasa. Igy a varianciamatrix:

385,19 0 0 0
va=| O 3,89 0 0
a—1 0 0 2921 0

0 0 0 389,24

A varianciamatrix ismeretében mar alkalmazhato a 3.8. egyenlet, melynek
eredményeként olyan értékeket kapunk, amelyek kielégitik a tomegmérleget. A mért és
kiegyenlitett adatsort mutatja folyékony C3 frakcié esetében a 3.7. dbra. (4. szamu

melléklet tartalmazza az 6sszes adatsort.)
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Folyékony C3 frakcio

1 L L |8 |8 |8
kiegyenlitett
meért
i

0.95- i .
S
©
~©
5
e 09r- it T
© | ‘
n s
qJ i
€
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'S 0.85 I | i
N
C
(0]
£
© ‘ U

0.8 f .

| ‘
075 r r r r r
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

idé (s) < 10°

3.7. abra: Folyékony C3 frakcid esetében a kiegyenlitett és mért adatsor

3.1.2. Szimulacios vizsgalatok

Aspen Simulation Workbook (ASW) alkalmazasaval lehetéség van technoldgiai
adatsorok fogadésara, vagyis a szimulator és Excel 6sszekapcsoldsara. Az Excel kimenete
az Aspen fajl bemenete lesz, az Aspen fajl kimenete pedig az Excel f4jl bemenete. A
kapcsolat makrokon keresztiil valosul meg.

Ennek koszonhetéen a technologia Osszes inputja leképezhetd a szimulacidban is, igy
lehetévé valik a mért és szamitott eredmények Osszehasonlitdsa. Az Gsszehasonlitasnak
kétféle modja lehet: az eredeti mért adatok vagy a kiegyenlitett adatok feldolgozasan
alapuld modszer (1d. 3.8. ébra)
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Meért C3 frakcid Szamitott lefitvatas
i Aspen Plus '
Mert H2 Szamitott folyadék C3 frakcié
Kiegyenlitett C3 frakcio Szamitott lefitvatas
' Aspen Plus '
Kiegyenlitett H2 Szamitott folvadék C3 frakcio

3.8. dbra: Adatok feldolgozasi lehetdségei Aspen Plus szimulécios szoftverben

A 3.9. és 3.10. abrakon lathatd az elso esetre példa, vagyis a szimuldtor bemenete az

eredeti mért adatsor.

1 L L L L L L L
kiegyenlitett
0.95 - szamitott ‘ Lot | -
’ [ sﬂ] ‘MLN\ ‘t
| ‘dlu”\ x k
| W \
0.9} ‘ | W A
5 i bﬂr H \ & I
S l‘ | I‘ \“ I h‘ \‘1 \‘ ’l\‘ 14
J iy \
£ ossh | ‘ | | i -
e i | A I | I mu‘ N
~ kA AN 1 T ! Ll
I Al W | ‘\1 \J \ “ w (1 \ JJ\
» 0.8 i Vol ) | ! .
i) (. [N
= al ‘
() \
£ |
:9 075 ™ 7
N
C
£
5 0.7 - T
0.65 f
r r r C r r r I
0 100 200 300 400 500 600 700 800
id6 (h)

3.9. abra: Szamolt és kiegyenlitett H, tomegaram Osszehasonlitdsa mért C3 betaplalt

tomegaram bemenet esetében
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A 3.9. abran lathat6, hogy a mérés elsd részében a szimulator altal szamitott H, aram
kozelitéleg megegyezik. 200 6ra utédn a szdmitott érték kevesebb, 300 ora utan pedig tobb
mint a mért érték. Ennek tobb oka is lehet. A hidrogénaramot a betaplalt C3 frakcio MAPD
tartalmahoz 4allitjdk be. Azonban ha a katalizator kimeriiloben van, akkor novelnek a
hidrogénaramon. Regeneralas utan, amikor aktiv a katalizator, kevesebb hidrogénfelesleg
is elegendd. Ha a dokumentalds pontatlan vagy hidnyos lenne, a szimulaci6 segitségével
erre is fény deriil. 300. ora elOtt a katalizatort regeneraltak, és a hidrogénfelesleg mértékét
csokkentették, de a kapott adatsorban a csokkentés mértéke nem szerepelt. A szimulacio
eredménye azonban mutatta, hogy a technoldgiaban valtozas tortént. Mindez j6l mutatja,
hogy a technika az Osszetett folyamatok figyelemmel kisérésében, diagnosztikajaban is

alkalmazhato, ugyanis segitségével feltarhatok a technoldgia megvaltozott tizemallapotai.

1 T T T T T T T
kiegyenlitett
szamitott
0.95~ -
0.9+ |

0.85

dimenziémentes termék C3 tomegaram

0.8

0. 75 r r r r r r r L
0 100 200 300 400 500 600 700 800

id6 (h)

3.10. abra: Szamolt és kiegyenlitett termék C3 tomegaram dsszehasonlitasa mért C3

betaplalt tomegaram bemenet esetében

A 3.10. abran is lathato, hogy a szimulator és a kiegyenlitett adatsor j6 kozelitéssel
megegyezik (0,39 %-os eltérés).
Egy masik ellenérzési lehetdség, hogy a kiegyenlitett adatsor lesz a szimulator

bemenete. Ebben az esetben akkor mikodik jol a szimulator, ha a szamitott és a
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kiegyenlitett eredmény megegyezik (kisebb eltérés varhatd a két eredmény kozott, mint

abban az esetben, ha a mért adatsorral végzem el a szamitasokat). Ezt mutatja a 3.11. 4bra.

1 T T T T T T T
kiegyenlitett
szamitott
0.95+~ I -
0.9r ,

0.85

0.8

dimenzidomentes termék C3 témegaram

075 r r r r r r r L
0 100 200 300 400 500 600 700 800

idé (h)

3.11. 4dbra: Szamolt és kiegyenlitett termék C3 tomegaram dsszehasonlitasa kiegyenlitett

C3 betaplalt tomegaram bemenet esetében

A 3.11. abrén is lathatd, hogy a szimulatorral szamitott és a kiegyenlitett adatsor
minimalis eltéréssel megegyezik (0,31 %-os eltérés). Tehat a szimulator megfelelden irja le

a valdsagot, illetve a mért tomegaram adatok hitelesnek tekinthetok.
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4. Osszefoglalas, értékelés

A nagytisztasagu olefin termékek eldallitasa elengedhetetlen, hiszen polimerizacids
alapanyagokként a lehetd legkevesebb szennyezést tartalmazhatjak. A 99,99 %-os tisztasag
elérés¢hez sziikséges a szennyezd komponensek (acetilén, metil-acetilén, propadién)
hidrogénezése.

Elkészitettem a C3 hidrogénezd rendszer stacioner szimuldtordt Aspen Plus szoftver
alkalmazasaval. A szimulacido eredményét Osszehasonlitottam ipari reaktoron gyiijtott
mérési adatokkal.

A szimulator bemend és kimend adatait mérleghiba kiegyenlitési technikak
alkalmazasaval mindsitettem, mely algoritmus paramétereinek meghatarozasara Fourier
transzformacion alapuld modszert javaslom. Az eredmények igazoltak, hogy az
Osszetartozd mérések nem szorulnak jelentds korrekciora, azok a szimuldtor validalasara
elfogadhatoénak tekinthetok. A szimuldcios eredmények és kiegyenlitett, feldolgozott
bemenet-kimenet adatparok megfelelé egyezése alapjan megallapithatd, hogy az altalunk
fejlesztett szimulator jol leirja az ipari technoldgia miikodését, a kiegyenlitett adatokkal
pedig alkalmas tovabbi vizsgalatokra, pl. kinetikai paraméterek meghatarozasara.

Tovabbi vizsgélataim targya a szimulator becsiilt paramétereinek az identifikalasa, a

technologia komponens- és a homérlege.
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Melléklet

Melléklet

1. melléklet: A technoldgia szimuldtoranak elkészitéséhez felhasznalt szoftver bemutatasa

A stacioner vizsgalatokat az Aspen Plus mérnoki szoftvercsomaggal végeztem el [5]. A
szimulator segitségével a technologia objektum stacioner allapotat lehet meghatarozni a
technologiat felépitd miuveleti egységek ¢€s az egységekbe bemend anyagaramok
definidlasaval. A szimulator adatbazisa tartalmazza vegyiparban hasznalt anyagok fizikai,
kémiai tulajdonsagait és a beépitett termodinamikai modellek segitségével képes az adott
komponensek fizikai, kémiai tulajdonsigainak szamitasara kiilonb6z6 koriilmények kozott.

Az ML1. 4bran lathato kép a sikeres bejelentkezés utan jelenik meg a képernyon. Ebben
az ablakban épithetjiik fel a technoldgiat a képerny6 alséd részén 1évé ikonok (berendezés

modellek) kivalasztasaval, illetve a kdzottiik 1évo kapcsolatok definialasaval.

@ Simulation 1 - Aspen Plus V7.3 - aspenONE - [Process Flowsheet Window]
BF\IE Edit View Data Tooks Run Flowshest Library Costing Window Help -8 %
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3 tters | Separators | | Columns | Resctors | Pressure Changers | Manipulstors | Soids | UserMadels | Conceptual Design

—_{+

Material 7 T M v

STREAMS Hirer Fplit 55t
For Help, press F1 Ci\...AspenTechiAspen Plus ¥7.3 NUM | SCRL| Flowshest Nok Complete

M1. ébra: A program kezd6 oldala

A szamitashoz sziikséges specifikdcidkat a képernyd felsd részén lathaté Data

mentipontban adhatjuk meg (Id. M2. abra).
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@ simulation 1 - Aspen Plus ¥7.3 - aspenONE - [Process F
@ File Edit Yiew EBEEN Tools Run  Flowsheet Library Costing

DSHE &| =w < G
Camponents
m +  Properties
—_— | Flowshest S
F™ I |+t | Grid (0] Streams :I
————  Blocks —
Ukilities
Reactions 3
Convergence 3
Flowsheeting Options 3
Madel Analysis Tools 3
ED Configuration 3
Results Summary 4
Drynamic Configuration
Data Browser... F&

M2. dbra: Data menii alpontjai

A Setup alpontban az eredmények megjelenitéséhez sziikséges altalanos informaciokat
adhatjuk meg. Itt allithatjuk be, milyen mértékegységrendszerben szeretnénk dolgozni.
Valaszthatunk az alapbeallitasokbol is (SI, angolszasz), illetve testre is szabhatjuk.
Bedllithatjuk az eredmények kijelzésének részletességét is, hogy milyen tulajdonsagok
jelenjenek meg az eredmények kozott. Itt valaszthatunk, hogy a szimulatort milyen feladat
megoldasara szeretnénk felhasznalni: kdolajtermékek (komponensek) tulajdonsagainak
becslésére mérési adatok alapjan, modellparaméterek meghatarozdsara mérési adatok
alapjan, folyamat modellezésére, tervezési és szimulacids szamitasokra (Flowsheet),
termodinamikai tulajdonsdgok szdmitasara (Property Analysis) vagy tulajdonsdgok
becslésére szerkezeti képlet alapjan.

A Components alpontban a feladatmegoldas soran el6éforduldé komponenseket
valaszthatjuk ki a kdvetkez6 adatbazisokbol:

* szerves kémiai adatbazis

* szervetlen kémiai adatbazis

* szilard anyagok

« vizes oldatok (elektrolitok)

* extrém korlilmények kozott 1évé komponensek.

A tulajdonsagszamitd modszert a Properties pont alatt adhatjuk meg. Az M3. abra

mutatja a tulajdonsagszamité modszer kivalasztasanak alapelveit.
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1
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UNIQUAC

M3. abra: Termodinamikai modszer kivalasztasa [17]

A Blocks meniipont alatt a folyamatdbran szerepld berendezések paramétereit
allithatjuk be, illetve itt tekinthetdk meg a szimuldcidé sordn szamitott értékek is (pl.
berendezés belépd ¢és kilépd aramainak tulajdonsagai, tartozkodéasi id6, sziikséges
energiaigények, stb.) . Fébb ,,berendezés’-modellek: aramkeverdk, -osztdk, -modositok;
egy- és tobbfokozatii egyensulyi szeparatorok; reaktorok; hdcserélok; csdvezetékszamito
modul; nyomésvaltoztatd berendezések; apritok, osztalyozok; gaz-szildrd szeparatorok;
elkészitéséhez felhasznalt berendezés modelleket 3.1. fejezetben ismertetem.

Kémiai reakcidkat a Reactions pontban definialhatunk a sztdchiometriai egyliitthatok €s
a sebességi egyenlet paramétereinek megadasaval.

A Convergence pontban a numerikus moddszerek paramétereinek megadasa torténik,
illetve a felvagott aramok kezdeti értékének megadasa (Tear).

Flowsheeting option Design Spec pontjdban recirkulacio esetében a technologia egyes
jellemzdire feltételeket tudunk megadni (pl. valtoztassa Ggy a program a betaplalasi dram
tomegaramat, hogy a betaplalt aram és a recirkulaltatott aram keverékében egy adott
komponens koncentracioja allando, megadott érték legyen).

Model analysis tools Sensitivity pontjaban érzékenységvizsgalatok elvégzésére van

lehetdség (stacionarius karakterisztika felvétele).
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3. melléklet: Mért
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4. melléklet: Kiegyenlitett és mért adatsor abrazolasa
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Koszonetnyilvanitas

Koszonetnyilvanitas

Koszonettel tartozom témavezetéimnek, dr. Abonyi Janosnak és dr. Németh Sandornak
szakmai tanacsaikért, amelyekkel dolgozatom elkészitését segitették. Koszondm, hogy
olyan tiirelmesen valaszoltak a felmeriild kérdéseimre.

Koszonetemet szeretném kifejezni a Folyamatmérnoki Intézeti Tanszék doktorandusz
hallgatoinak: Kulcsar Tibornak a Fourier-transzformacio leképezésében nyujtott
segitségéért, illetve Szabd Laszlonak az ASW megismerésében nytjtott segitségéért.

Ezuaton szeretnék koszonetet mondani Gomori Zoltannak, Horvath Gyuldnak és a TVK
Olefin-2 iizem C3 poszt feleléseinek, hogy segitettek az ipari C3-hidrogénezé rendszer
megismerésében.

Jelen dolgozat a TAMOP-4.2.1/B-09/1/KONV-2010-0003 és TAMOP-4.2.2/B-10/1-
2010-0025 projektek keretében késziilt. A projekt a Magyar Allam és az Eurdpai Unid

tdmogatasaval, az Europai Szocialis Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.
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