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Mire jok a folyamatszimulatorok?

Egyedi késziilékek és egyszer(ibb rendszerek modellezése

— Uzemi problémék megoldasa

— Uj javaslatok vizsgalata — , mi lenne ha” vizsgalatok

— Milyen hatdsa van egy adott mddositasnak

— Készilékek miikodésének vizsgdlata (pl. h6cserél6k, reaktorok, desztilldlé oszlopok)
Bonyolultabb rendszerek modellezése

— Teljes izemi modellek

— H&integraciod

— Dinamikus modellek

— OTS (Operator Training Simulator)

Ipari folyamatok szamitasa — akar tobb ezer egyenletbdl allé egyenletrendszer
megoldasa szlikséges rovid id6 alatt; erre valo a folyamatszimulator

Nem helyettesitheti a mérnokot!



A szimulaciok alapijai

» Steady-state (id6ben allandd)
— Anyag- és energiamérlegek
— Kilonboz6 esetek vizsgalata
— Szlk keresztmetszetek vizsgalata
— Nem meérhet6 paraméterek meghatarozasa

* Dinamikus (id6ben valtozd)
— Szabalyozd rendszerek modellezése
— Paraméterek id6beli valtozasanak vizsgalata
e Szimulacids lépések
— Mértékegységrendszer kivalasztdsa (angolszasz, Sl, egyéni)
— Komponensek kivalasztasa
— TERMODINAMIKAI MODELL KIVALASZTASA
— Szimulaciés modell felépitése (fokozatosan célszer( haladni)



Az elso feladat

Modellezzik propan gaz elégetésének folyamatat!
C;Hg+50,=3C0O,+4H,0

Stream 1: leveg6, 79% nitrogén, 21% oxigén, 100 °C, 20 bar, 1000 kmol/h.
Stream 2: tlizel6anyag, 95% propan, 5% nitrogén, 100 °C, 20 bar, 25 kmol/h

Az dsszekevert anyagaramokat 100 °C hémérsékleten és 20 bar nyomason kell a
reaktorba vezetni. A szénhidrogén konverzidja 90%. A reaktor adiabatikus médon
mUkodik. Milyen hé6mérsékletl lesz a termék? Mekkora a szamitott reakcioh6?
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Meértékegysegrendszer kivalasztasa

wi' - Engineering Unit Selection -

Units selection

Options and references

Time [h ~|  Liq Density / Conc. [kg/m3 x| Viscosity [N-s/m2 =l

Mass/Mole I kg :J Yapor Density I kag/m3 L] Surf. Tension | N/m L]

Temperature [= ~|  Thickness fm ~|  Solubilty Par. [(1/m3p~0.5 ~|

Pressure | bar :J Diameter |m ﬂ Dipole Moment I C.m _f_I

Enthalpy IMJ :J Length |m LI Cake Resistance | m/ka _:I

Work M | Welociy [msec v| PackingDP [mm water'm >

Liquid Yolume | m3 :J Area I me ZI Currency |$

Liquid Yol Rate ~ [m3/h ~] HeatCapaciy  [kikgk ] Curencyfactr |1

Crude Flow Rate |m3/h :J Specific Heat IkJe’kg zl

Yapor Yolume |m3 :J Heat Trans. Coeff. IW»’m2-K ZI [ALT SI Save Profile

Yapor Vol. Rate |m3/h :J Therm. Conduct, |Wa’m-K zl Load Profile
English | Metric | LoadDefault SaveDefault Cancel 0K




Komponensek kivalasztasa

[N Select Components [ X]

Available Components:

1D l Name ] CAS | Formula l Last Modifi... l Source |
54 2.2-Dimethylbutane 75-83-2 CEH14 11/3/201...  System —
54 2,2-DiMth-Butane 75-83-2 CEH14 11/3/201...  System
55 2,3-Dimethylbutane 79-29-8  CEH14 11/3/201...  System
55 2,3-DiMth-Butane 73-29-8  CEH14 11/3/201...  System
56 1-Heptene 592-7.. C7H14 11/3/201...  System
56 N-Heptene 592-7... [C7H14 11/3/201...  System
57 Dimethylenemethane 463-4.. (C3H4 11/3/201...  System
57 Propadiene 463-4... (C3H4 11/3/201...  System
57 Allene 463-4... LC3H4 11/3/201...  System
58 Methylallene 590-1... C4HE 11/3/201...  System
58 1.2-Butadiene 590-1... C4HE 11/3/201...  System
59 Eth-Cyclopentane 1640-.. C7H14 11/3/201...  System
59 Ethylcyclopentane 1640-.. C7H14 11/3/201...  System
60 Ethylcyclohexane 1678-.. C8H16 11/3/201...  System
61 2-Methyl-1,3-Butadiene 78-79-5 C5HS8 11/3/201...  System
61 Isoprene 78-7956 (CBH8 11/3/201...  System
62 Water 7732-... Ha20 11/3/201...  System
Search:

Options I

Advanced |

/|

Down |
_'_I Bottom |

MNext I

Al Top|

Selected Compaongnts:

CAS

Propane

Water 77321

i

74986 11/3/2011..

Oxyaen 7782-4.. 114372011
Nitrogen 7273 11342011
Carbon Dioxide  124-38-9  11/3/2011...

11/3/2011...

Delete | Clear |

Copy From Another Simulation

Cancel |

0K




Termodinamikai modellek

Idealis eset — ha lenne egy olyan egyenlet, amely leirna az 6sszes komponens és
elegy fazisegyensulyi viszonyait minden kértilmények kozott

Valdsag — ,részleges” modellek, melyek adott komponensekre és elegyekre
érvényesek

Az optimalis modell kivalasztasa a vegyészmérnok feladata!

Ebben a folyamatszimulatorok segitséget nyujtanak

F6bb modelltipusok: allapotegyenletek. aktivitasi koefficiens modellek, g6znyomas
modellek, elektrolit modellek



Termodinamikai modellek

F6bb tipusok — allapotegyenletek

Idealis gaz — Raoult és Henry torvények
Van der Waals — realis gazokra

Redlich-Kwong (RK) — szénhidrogének modellezésére; kritikus nyomas kozelében és folyadékok
esetén nem hasznalhato

Soave-Redlich-Kwong (SRK) — az RK modell hidnyossagait kikliszoboli

Benedict-Webb-Rubin (BWR) — alkalmas szénhidrogének g6z-és folyadékfazisainak, valamint konny(
szénhidrogének, szén-dioxid és viz keverékének szamitasara

Lee-Kesler-Plocker (LKP) —a BWR egyenlet tovabbfejlesztése (tobb anyagra alkalmazhatd)
Chao-Seader (CS) — konny( szénhidrogénekbdl és hidrogénbdl all6 rendszerek szamitasara (max 530
K-ig)

Grayson-Stread (GS) — a CS kibdvitett valtozata, hidrogénben gazdag keverékek, valamint nagy
nyomasu és hémeérsékletl rendszerek szamitasara (200 bar és 4700 K)

Peng-Robinson (PR) — a SRK egyenleten alapul, kikliszoboli a SRK instabilitasat a kritikus pont
kdzelében

Brown K10 (B K10) — alacsony nyomdsu rendszerek esetén alkalmazhaté



Termodinamikai modellek

FGbb tipusok — aktivitasi koefficiens modellek

Margules — empirikus sorfejtés

Van Laar —a van der Waals allapotegyenletbdl szarmaztathatd; durva kozelités

Wilson — er6sen nem idealis rendszerekre; nem alkalmazhatd folyadék-folyadék megoszlas
szamitasara

Non-random two liquid (NRTL) — er6sen nem idedlis rendszerekre; kikliszoboli a Wilson-modell
hianyossagait; alkalmas folyadék-folyadék megoszlas szamitasara

Universal quasi-chemical (UNIQUAC): er6sen nem idealis rendszerekre; az NRTL-hez hasonldan
alkalmas folyadék-folyadék megoszlas szamitasara

UNIQUAC Functional-group activity coefficient (UNIFAC) — csoportjarulék médszer; durva tajékoztatd
kozelitést nyujt; azeotropok esetén félrevezetd lehet; akkor érdemes alkalmazni, amikor nem all
rendelkezésre mérési adat egy adott elegyrdl

K6z0s jellemz8: a biner elegyekhez illesztett két paraméter jol hasznalhato terner és még tébb
komponens( elegyek tulajdonsagainak szamitasahoz.



Termodinamikai modellek

B8 - Thermodynamics Wizard -

The selection of thermodynamic models is based on the
component class data availability as well as the T/P operation
range of the process. Use the suggestions of the expert system
as a guide only.

Select components ta ignore [e.9., hoh process utilities)

I<None> 3 I<None> 3
I<None> :J I<None> :J
|<None> LI |<None> LI

Please enter the temperature/pressure range of the process:

Temperature Min |1| C
Temperature Max I1 0000 B
Pressure Min IT 01325 bar
Pressure Max I1 00.3421 bar
BIP data threshold 05

Help | Cancel | oK |




Termodinamikai modellek

?i‘Thermodynamic Settings -

K-value Models | Enthalpy Madels

Global K-value Model
¥

Ethane/Ethylene, Propane/Propylene:
% Regular SRK/PR BIPs
(" Special SRK/PR BIPs

Vapor Phase Association:

No association L]

Vapor Fugacity/Poynting Comection

" Corection using SRK v
{* No Carrection

SRK/PR Alpha function:

% Standard SRK/PR
(" Boston-Mathias extrapolation

[~ Special PSRK Gas/Physical Solvent Package

{* Vapor/Liquid/Solid

| Transport Properties

Global Phase

" Vapor/LiquidZLiquid/S olid

Water/Hydrocarbon Solubility:

" Miscible
" Immiscible

Wilson model salt I {MNone; LI
No. of BIP sets |1
Default BIP set |1

[~ SetHenmy components

[ Set local thermodynamics

[T Clear all local thermodynamics

v Reflash input streams for local H models.

[~ Thermo Acceleration option

Help | Options in gray are not applicable for this K-value option

Cancel I 0K
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A folyamatabra

14



A bemend aramok tulajdonsagai

EM Edit Streams [ X]

ok |

EN Edit Streams
Flazh Cancel | 0k, | Flash | Cancel |

Skream Mo, 1 Stream Mo, 2
Stream Mame levegid Stream Name tiizeléanyag
Temp C 100 Temp C 100
Pres bar 20 Pres bar 20
¥Yapor Fraction 0 Yapor Fraction 1
Enthalpy M1/h 1] Enthalpy M1/h -2377.496
Total Aow 1000 Total flow 25
Total Aow unit kmol/h Total flow unit kmol/h
Comp unit muole frac Comp unit mole frac
Propane i Propane 0.95
Cueyigen 021 Oxygen 0
Mitrogern n.7a Nitrogen 0.05
Carbon Dioxide 0 Carbon Dioxide 0
W ater 1] \Water 0

15



A reaktor

Adiabatikus méd (lehet izoterm,
valamint megadhatjuk a reaktor
hésziikségletét

Kulcskomponens: propan
Konverzio: tortben; TIZEDESPONT!

Sztdéchiometria: reaktansok
egyutthatdja negativ, termékeké
pozitiv eldjeld

Ha minden be van allitva: szimulacid
futtatasa R

A termékdaramra kattintva lathato a
termék Osszetétele, hGmérséklete,
stb.

P_ﬂ' - Stoichiometric Reactor {(REALC) -

b ore Components

0 2

General 5pecifications |

pecify Thermal Mode:
& 1. Adiabatic

" 2. Isothermal | C
" 3. Heat Duty | fJrh

Key Component I 1 Propane ﬂ

Frac. Conversion | n4a

Heat of Reaction I ke likrmal
Reactor Pressure I har
Calc H of Reac. I ke likrmal

IIu:IeaI gas state

™

Stoichiometric Coefficients: |0 Molebase  ~|
Propane |-1— Carbon Dioxide |3—
Oxpgen I -5 af aker I 4
Mitrogen I
Help | Cancel | Ok, |
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Sensitivity study

Egy paraméter valtoztatasanak hatasa egy masik paraméterre sensitivity study
segitségével vizsgalhato

Run meni/Sensitivity Study/New Analysis

Meghatdrozando:

— A reaktor kimeneti hGmérséklete a szénhidrogén konverzidjanak
figgvényében 60-80%-0s tartomanyban

— 50%-0s konverzio esetén a reaktor kimeneti h6mérséklete a levegb betaplalasi
anyagaramanak figgvényében 1000-2000 kmol/h tartomanyban

Szikség van fluggetlen és fuggd valtozora

Flggetlen valtozd az, amelyiket mi (vagy a program) valtoztat meg

Ahhoz, hogy a program tudjon szamolni, be kell allitani a tartomanyt, valamint a
|épések szamat

Valtozék beallitasa utan: Run/Sensitivity Study/adott vizsgdlat/Run All

Eredmények: Run/Sensitivity Study/adott vizsgalat/Plot Results (tablazatosan és
grafikusan is



Fliggetlen valtozo

BB - Edit Sensitivity Study -

| Reconhgﬂo“]l Recmhg[ZoH]l Recording[3ol4)| Reoaa»g[4a41|
' Independent Vaniable 1

Sl D ®_ Variable mmmeig 5 F12c. Conversion . =
Skoam Comp S liPopane > =~
Vaiiable name G JKonverzis J Variable Units |0 No unit =l
Vaty this variable from 06 o [08 n |20 equal step:
Independent Vanable 2 (optional)
¢ Equipment D | Variable [ <None> >
L[S Comp I(None) E]
Vanable name I Variable Units IO No unit L]

Vary this vanable from | to | n I equal steps.

HebI Cenoellﬂkl
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BE'Edit Sensitivity Study -

Adjusting Recording (1 of 4] Recording (2 of 4] I Recording (3 of 4] I Recording (4 of 4] '

Fliggd valtozo

—Dependent Variable 1
Type
: D ariable 1 Temperature
ment
am Comp <MNone>
Variable hame Yariable units
—Dependent Yariable 2
Type g
ID | Yariable |<MNone> .
¢ Equipment I _'I
" Stream Comp | <None> =
Variable name Variable Units {0 No unit |
—Dependent Yariable 3
Type D | Variable | <None> |
' Equipment
" Stream Comp |<None> LI
Variable name Yariable Units |U No unit =l

Help |

Cancel | oK |
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Himérséklet ©

1190
11m
1150
1120
1m0
109
10m
1091
102
1010
990
am
991
920
910

Az eredmény — 1. vizsgalat

A
-
& //
=
|

03
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Hamérséklet C

820
800
780
760
740
720
700
680
660
640
620
600
580
560
540
520
500
430
460

Az eredmény — 2. vizsgalat

masodik

B

900 5S40 380

1040

1100

1160

1220

1280

1340

1400

1460 1520
Betap kmolth

1580

1640

1700

1760

1820

1880

1940 2000 2060
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A kontroller

Jelolése a palettan: —@—
Absztrakt mdveleti egység

Nem reprezental fizikai eszkozt ":"’99’5
Anyagaram- vagy eszkdzvaltozdkat
lehet vele beallitani (1)
a1 _
Két mod: ) [3]
— Feed forward: a kiszamitott adatokat
tovabbitja egy adott eszkdznek

— Feed backward: egy valtozét allit be ugy, |:‘|>_| 2 |_1
hogy egy adott feltétel teljestljon

Visszacsatolt modban célszerdl azutan
az aram/mluveleti egység utdn
elhelyezni, melyre a megadott feltétel 4

vonatkozik (3)
Allitsuk be a levegé aramat ugy, hogy °

legyen a kimené hémérséklet 1500
Celsius fok! (90%-o0s konverzid)

22



Controller (CONT) -

General Settings

A kontroller

| Calculated Results

Controller Mode: < IFeed-backward 'I >

Feedback Options |

Minimum  value

Mazimum value

ID humber ‘

Variable

<MNone>

Component

I Unit of adjusted variable:
| I 0 Intemal unit

L

—Until this
* Stream 1D number < 4 ! Yariable 1 Temperature > LI
' Equipment Scale Component | <None> 3
Arithmetic Operator IU No operator 'I

—ls equal to this target

Help |

Constant Units o

% Stream 1D number | Variable <MNone> ¥

" Equipment Scale I Component <None> LI
Cancel |
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Gyakorlas

Modellezd di terc-butil-peroxid bomlasa acetonra és etanra:
(CH,);COOC(CH,); —> 2 (CH;),CO + C,H,
Alkalmazott egyensulyi és entalpia modell: SRK.

Reakciokorulmények: 155 °C, 0,65 atm. A betaplalas: 100 kmol/h DTBP, 110°C, 1
atm.

A reaktor izoterm médon miikddik, a DTBP konverzidja 85 %. Hatarozd meg a
reakciohét és a képz6dott komponensek molaramat!

Hogy valtozik a reaktort elhagyd aramban az aceton mdéltortje a konverzio
figgvényében, 50-90 %-os konverzié tartomanyban?

Hatarozd meg kontroller segitségével azt a betaplalasi mélaramot, amelyiknél a
képz6db etdn mennyisége 1000 kg/h!



Gyakorlas

Modellezd a 3-metil-1-pentén elégetésének folyamatat!
Alkalmazott egyensulyi és entalpia modell: SRK

Bemend anyagaramok:
— Leveg6: 79% nitrogén, 21% oxigén, 120 °C, 2 bar, 900 kmol/h
— Tuzel6anyag: 45% 3-metil-1-pentén, 55% nitrogén, 120 °C, 2 bar, 50 kmol/h

A reaktor adiabatikus médon miikodik, a konverzié 75%. Hatarozd meg a
reakciohét és a képz6dott komponensek molaramat!

Vizsgald meg a tuzel6anyag mennyiségének a hatasat a kimeneti hGmérsékletre!
(100 és 200 kmol/h tartomanyban)

Allitsd be a levegé dramat ugy, hogy legyen a kimené hémérséklet 1700 Celsius
fok! (80%-0s konverzid mellet!)



Hocserélok

Q = k*A*AT (a szoftver U-val jel6li a h6atbocsatasi tényez6t)
Idealis h6éatadas
Egy vagy két bemenet( hécserél6
Egy bemenet: egyszer(i melegit6ként/h(it6ként funkcional -
Design mod: egy specifikacio
Szamitott eredmények:
— Ho6igény (pozitiv vagy negativ)
— Logaritmikus h6mérséklet kilonbség

— Korrekcios faktor (figg a csovek szamataol)
— Segéddram mennyisége

Rating mod: meg kell adni a h6atbocsatasi tényez6t és a hdatado felliletet is
Ezenkivil sziikség van a h(it6/f(it6kozeg be-és kimen6 hémérsékletére
A AT-t szamolja a program

Design és rating mdd egyszerre: kozeg flit6értékét is meg kell adni —szamol a
program AT-t, kimend hdmérsékletet, segédaram mennyiséget, valamint 6ssz
hémennyiséget.

SS/TS Passes: tobbjaratu hécseréld



Hocserélok

imple Heat Exchanger {(HTXR) - imple Heat Exchanger (HTXR) - 2 [

Specifications | LItility Rating Cost Estimations S pecifications i Utility R ating | Cost Estimations |

Preszure drop: j | bar

—Far design made, enter anly OME of the fallowing: —For rating caze, enter the following (D esign spec will be ignared)————————————————

Temperature of stream l— [ T2in I— ©
apor fraction of stream l— T2 0ut I— C
Subcooling for stream I— C Owerall L I— Wl 2=k,
Superheat for stream l— C Arealshell I— m2

Heat Duty l— Witk Shells in Series I—

Delta T l— E Mo, of 55 Passes I—

Mo, of TS Passes I—

B ackeale Mode [for Autocalz):

IEI Mo back calculation j

To calculate utility flave, specify: I Include holdup in dynamic calculation

Calculated Heat Duty I MJoh LU B I e Haldup | m3
E

LTD [End paints]
LMTD Corr Factor

Fiating mode recommended only for cazes where there is no evaporation or condenging.
LItility Flowy rate [see Rating Case] kash

Far more comprehenzsive heat exchanger design and rating, please use our CC-THERM program.

Help | Cancel | k. | Help Cancel | ak. |
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Tobbjaratu hécserél6

’W= Shell Cover
)

=

One Shell Pass

NS s
Two Shell Pa
m Shell passes

Three shell Passes

Six tube passes

28



Hocserélok

Két bemenet: komplexebb modellezést tesz lehetbvé

— Design méd: Megadhato egy kimend aram héallapota, a h6igény, vagy a h6mérséklet kilonbség;
amennyiben megadjuk a h6atbocsatasi tényez6 vagy a héatado fellilet értékét, a masik paraméter
szintén szamolhato

— Rating méd: k*A értéke adott; a kimen6 aramok tulajdonsagait szdmolja a program
— Utility maéd (Utility option): Mindkét kimend dram hGallapota ismert; meghatdrozhatd a segédaram
mennyisége, vagy a belép6 aram mennyisége
Alkalmazott 6sszefliggés: Q = k*A*dT
Idedlis héatadast feltételez .@.
Rigordzusabb szamitasok: CC-THERM modul

Misc settings:
— Hd&cserél6 tipusa (alapértelmezett: ellendramu)
— Tobbjaratu hécseréld
— Szamolt adatok



Hocserélok

eat Exchanger {HTXR) - leat Exchanger (HTXR,

Misc. Settings | Cozt Estimations |

Specifications

Misc. Settings | Cost Estimations |

o 2 o 2
Simulation mode: II] Enter specifications [CHEMCAD simulation) j lﬁ
Pressurs crep: il EUECERIRE) Type: ID Countercurment j Shells in Series I
Ltility aption: ID Utiity O ption Off j Stream 3 I— bar S
No. of Zones I Mo, of 55 Passes |
Stream 5 I b
= Max. Percent of Pressure Drop I Percent Mo, of TS Passes |

- 1 |
Erter one speciication only For evaporator utiity side operating terp I™ Include heldup in dynamic calculation
— Delta temperature specifications: o .
Temperature stream 4 C . — Utility operating T I Stream 3-4 haldup I m3
SR W —— — E Minimum delta temperature c
P X — Haot outlet - cold inlet iz 55 s by I i3
apor fraction stream 4 Backeals mode [for Autocalc): ID Mo back calculation j

. Hat inlet- cold autlet
‘fapor fraction stream B

—Calculated Result

Calc Ht Dty I (G Finch Flag I
Stream £ - stream 5 LMTD [End paints) I C ‘wit. LMTD I C
Heat tiansfer coefficient and area specification. ——————— LMTD Car Factar I Area [Zone andlysiz) I m2

Superheat stieam 6 o . -

—_— Specifying both U and A counts as a single thermal specification. CaeU I— WK iz iz 4 I— bar
Heat duty [specified] M /h
Calc Area [per Shell] I me Fressure stream 6 I bar

- — Tube fouling I m2-K.AN

Heat transfer coefficient (U] Wima-K

w2 Shell fouling I ma-KA

For more comprehensive heat exchanger design and rating, please contact us regarding our CC-THERM program.

Help | Cancel | oK |
Help Cancel 0k

Stream 4 - stream &
Subcaoaling stream 4
Stream 4 - stream 3
Subcaoaling stream B

o o0 o0 o0 00

Superheat stream 4

0o o 00

Area [per zhel]
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Hocserélok

Koltségszamitas: Cost estimations fll
Alapbeallitasok: elrendezés, anyag, nyomas

Factor — szorzétényez6k  _

7 7 7
Sza m |t0tt e re d m e nye k Specifications | Mizc. Settings | Cozt E stimations |
o2
[~ Run the costing report after rnning the: unit
Mt aterial selection for thiz model

Cost madel ISheII and tube j

Shell and tube

Fized head A
Exchangst type I J Carbon steel j
Evwaporator bype IFDrced circulation j
. —Calculated Results

Design pressure I bar

Basic cost I $
Install factor I Taotal purchaze cost I $
I aterial factor I Tatal installed cost I $
Prezsure factor I Utility Cost I $
Type factar I Purchase Cost Overrida I $

Caticel | Ok |
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Feladatok

,A” feladat: 25°C hémérsékletl 100 kmol/h aramlasi sebességli 50 mol% etanolt és
50 mol% n-propanolt tartalmazo elegyet melegitsiink fel a buborékpontjara.
Légkori nyomassal szamolhatunk. Mekkora a h6cserélé hételjesitménye?

,B” feladat: HGcserél6ben a 100 kmol/h anyagaramu 20 2C hémérsékletd vizet 60
9C-ra szeretnénk felmelegiteni. A segédaram viz, 200 kmol/h anyagaramu, 80 2C
belépési hdmérsékletl. (Légkori nyomassal szamolhatunk.)

— Hany fokra hdl le a segédaram?

— Mekkora a logaritmusos kozepes h6mérsékletkilonbség (LMTD)?

— Mekkora a h6cserél6 hételjesitménye?

— Mekkora a hécseréls feliilete, ha a héatadasi tényezé 500 W/m?2K?



Feladatok

,C” feladat: HGcserél6ben 100 kmol/h anyagaramu 20 2C hémérsékletld 10 mol%
hexan, 20 mol% heptan, 70 mol% oktan 6sszetétell elegyet szeretnénk
felmelegiteni. A segédaram viz, 200 kmol/h anyagaramu, 90 2C belépési
hémérsékleti. A h6cseréld héatadasi tényezGje 1000 W/m?K, fellilete 5 m?.
(Légkori nyomassal szamolhatunk.)

— Hany fokra melegszik fel az elegy?

— Hany fokra hdl le a segédaram?

— Mekkora a logaritmusos kozepes h6mérsékletkilonbség (LMTD)?

— Mekkora a hécserél6 hételjesitménye?

,D” feladat: H6cserél6ben 100 kmol/h anyagdramu 20 2C hémérsékletld 10 mol%
hexan, 20 mol% heptan, 70 mol% oktan osszetétell elegyet 60 2C-ra szeretnénk
felmelegiteni. A segédaram viz, 90 2C belépési, 40 2C kilépési hdmérsékletd.
(Légkori nyomassal szamolhatunk.) Mekkora legyen a segédaram anyagarama?



Tampontok a feladatokhoz

* Ne feledjétek az alap szimulacids |épéseket! (Mértékegységrendszer,
komponensek, termodinamikai modell, folyamatabra

A’ feladat: egy bemenetl hbécseréld
e Vapor fraction: nem lehet nulla!

A I A e L ] 1

Y apaor fraction of stream 2 |EI.EIEIEIEIEIEII:I1|

Cukmaalivn Far cbraamm 2 |

 ,B” feladat: két bemenetil hécseréld
* Design case

Simulation mode: IIII Enter zpecifications [CHEMCAD simulation] j |

Utility option: | 0 Utility Option Off




Tampontok a feladatokhoz

« ,C” feladat: Rating case

Heat transfer coefficient [U] 1000 W -F
Area [per shell) 4] Mz
Simulation mode: 0 Enter specifications [CHEMCAD simulation) j
Utilty optiar: | 0 Utility Dption OFf =]

« ,D” feladat: Utility case

 Asegédaramnak adjunk meg egy kezdeti értéket

LItility opticr: I'I Calculate flow of stream 3 j
Temperature stream 2 IEU

Temperature stream 4 |4|:|
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Gyakorlo feladat

* Hdcserélében 100 kmol/h anyagaramu 20 2C hémérséklet(i 10 mol% hexan, 90
mol% heptan dsszetétell elegyet 80 2C -ra szeretnénk felmelegiteni. A segédaram
viz, 300 kmol/h anyagaramu, 95 2C belépési h6mérsékleti. (Nyomas: 1 atm.)

Hany fokra hiil le a segédaram?

Mekkora a logaritmusos kdzepes h6mérsékletkilonbség (LMTD)?

Mekkora a h6cseréld hételjesitménye?

Mekkora a h6cserélé hGatadasi tényez6je, ha a feliilete 10 m?2?

Ha ekkora fellilet mellett a hcserélé héatadasi tényezéje csak 2000 W/m?2K lenne, hany fokra
melegedne fel az elegy?

Mennyi legyen a segédaram mennyisége, ha azt szeretnénk, hogy 50 2C-ra hiiljon le? A melegitendd
elegy be-és kilép6 hémérséklete valtozatlan.



Osszetettebb feladat

Egy reaktor formaldehidet allit el6 metanolbdl. A reaktorbdl kijové termék 19,9
mol% formaldehidet, 8,34 % metanolt, 30,3 % nitrogént, 0,860 % oxigént, 5,0 %
hidrogént és 35,6 % vizg6zt tartalmaz. Ez az elegy lesz folyamatabrank bemené

anyagarama. H6mérséklete 600 °C, nyomasa 1 bar, mennyisége 100 kmol/h. Az

alkalmazott egyensulyi modell: Wilson; entalpia modell: Latent heat.

A gazelegyet egy hécserél6be vezetjuk, ahol hasznositjuk a lehltésekor keletkez6
hét vizgbz termelésére. Az elegy 145 °C-ra hil le, mikdzben a 3,1 bar nyomasu
buborékponti vizbdl szintén 3,1 bar nyomasu g6z keletkezik.

A gazt tovabb htjik 90 °C-ra egy h6cserél6ben, ahol a hiit6 segédaram 1 bar
nyomasu, 30 °C-os viz, melynek kimeneti h6mérséklete 45° C legyen.



Osszetettebb feladat

A leh(tott gazt egy abszorpcids oszlop aljaba vezetjik, ahol a metanol és a
formaldehid nagy része vizben abszorbealddik. A 30 °C-os, 1 bar nyomasu vizet a
kolonna tetején taplaljuk be. A kolonna aljan tavozo folyadék 80 °C-os legyen

A kolonnanak a kdvetkez6 paramétereit allitsuk be:
— tdnyérok szama (No. of stages): 20;
— aVviz betdplaldsi helye (Feed tray for streem 8): 1 (a kolonna teteje)
— azelegy betapldlasi helye (Feed tray for streem 6): 20 (a kolonna alja)

Készitsd el ugy a modellt, hogy teljestiljenek a fenti feltételek, valamint a
szimulacioét lefuttatva hatarozd meg a kovetkez6 adatokat:

— mennyi g6z képz6dik az els6 hécserél6ben (kg/hr),

— mennyi h(itévizet kell bevezetni a masodik h6cserélébe (kg/hr),

— mi az 6sszetétele a kolonna gdz, illetve folyadék termékének (mol/h)?



A folyamatabra




Segédlet

HGcserélbk: egyik esetben sem ismert a segédaram mennyisége — Calculate flow of
stream ...
Kolonna: nincs se kondenzatora, se forraldja — SCDS #17

Kontroller: ALLITSD addig az abszorbens mennyiségét, AMEDDIG az abszorbealt
anyag hémérséklete EGYENLO lesz 80 °C-al.



G6z-folyadék egyensuly

Folyadékelegyek szétvalasztasa — rektifikalas

Szikségesek a gbz-folyadék egyensulyi adatok

|dealis elegyek — Raoult-térvény érvényes

Az Antoine-konstansokbdl kiindulva szamolhatdk az egyensulyi adatparok
Nem ideadlis elegyek — koncentracio helyett aktivitas

Aktivitasi koefficiens (y): idedlistél vald eltérés

Kilonbo6z6 aktivitasi koefficiens modellek — kiilonb6z6 egyitthatok

Wilson Ay A

NRTL B;, Bj; a: nem-idealitast

jellemz6 konstans; 0,2 és 0,3
kozotti érték
UNIQUAC AU;, AU;
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G6z-folyadék egyensuly

UNIFAC modell: csoport jarulék modszer
A UNIQUAC modellbdl kiindulva fejlesztették ki

A molekulakat killonb6z6 csoportokbdl ,,épiti fel”- csoportokra jellemzd, mért
paraméterek

R és Q csoportjellemz6k — R: térfogattal kapcsolatos; Q: fellilettel kapcsolatos
paraméter

Az egymashoz kozel elhelyezked6 csoportok hatassal vannak egymasra — csoport
kblcsonhatasi értékparok

Fredenslund: Group-Contribution Estimation of Activity Coefficients in Nonideal
Liquid Mixtures

Ha egyaltalan nincs g6z-folyadék egyensulyi adat egy elegyre, akkor ajanlott

Ha ,csak” a szoftver adatbazisaban nincs adat — regresszalas javasolt

Modellek kozti kiilonbségek vizsgalata — egyensulyi és forrponti diagrammok;
shortcut szamitasok



Egyensulyi diagrammok

Plot — TPXY...; illékonyabb komponens van el6l; izoterm vagy izobar

Adatok diagrammon és tablazatban

B8 - TPXY Options -

Enter components of interest

Firzt component 1 Benzene
Second component 2 Toluene
tode

S pecify Preszure |1

E ztimate T emperature |

Murnber of poinks I

# male frac. fram |

% male frac. to |1

Help |

—For a constant amount of a third component

Third Compaonent I <Monesx

kole frac. |

% Show 37 az actual compozsition

" Show Y excluding 2rd companent

~

—Digplay optionz

# adig unite | Mole fraction j

v Display text report
[¥ Plats=y
[~ Plat expermental data in =
¥ Plot T diagram
[~ Plat activity coefficient
™ PFlat fugacity cosfficiest
[T Show unconverged TR=Y' points

Cancel |

Ok
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Temp C
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Forrpont-harmatpont goérbe

Eenzene ! Toluene at

1.00 bar By NRTL

10—
108

106
104

BT

102

R

f

100

T

ag
36

e rre

34

92

a0

ad

g6

a4

g2

a0

78

* Liguid

0.1

0.3 0.4

] “apar

05 0E

Benzene Maole Fraction

oy

0e

03

44




Benzene “apor Mole Fraction

r

04

n.a

07

0e

05

0.4

0.3

0z

01

Egyensulyi gorbe

Benzene / Toluene at

1.00 bar By NETL

rTII
"-‘MM
I‘MMM
/‘w )
ff (,('
a 0.1 0z 0.3 04 [IR4] 0E 1 [IR=] 03 1
Benzene Liguid Mole Fraction
X Data
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Shortcut kolonna

A Fenske, az Underwood és a Gillian egyenleteket hasznalja fel
Meghatarozhatd: minimalis tanyérszam, minimalis refluxarany, valds tanyérszam,
valds refluxarany

E¥ - shortcut Column {SHOR) - Ed

Select mode: o 1

Select condenzer type: IEI Tatal j

Column pressure I— bar

Column pressure drop I— bar

Mumber of stages I— Case Study

Fieflus ratio I— Mumber of paoints I—

R /R it I— Lower bound R AR min I—
Upper bound R /R mirn I—

—k.ey Component Specifications

Light key compaonent |<N0ne> j Heawy key compaonent |<N0ne> j

Light keyw zpht I Heawy key zplt I
—Calculated Results

Condenzer duty I— kdd ¢k
Rehailer duty [ M
inimurm stages I— R eflux ratio, minirmum I
Feed stage I— R eflus ratio, calculated I

Help | Cancel | ] 8 |




Modellek 6sszehasonlitasa

Feladat: benzol-toluol és ecetsav-viz elegyek szétvalasztasanak modellezése
Shortcut kolonna segitségével, a segédletben megadott betaplalasi paraméterekkel
A kialonb6z6 modellekkel készlilt egyensulyi és forrponti diagrammok
0sszehasonlitasa

A kilonb6z6 modellekkel végzett szimulaciok soran kapott eredmények
0sszehasonlitasa



Ha a szoftver adatbazisa nem tartalmaz mérési adatot

Modellelegy: viz-gamma valerolakton (GVL)
Alapértelmezett modell: UNIFAC

Probléma: azeotrdpot és folyadék-folyadék megoszlast mutat egy olyan elegyre,
amelyikre egyik sem jellemz6

Megoldas:
— Regresszalas

— Kisérlettel meghatarozott kélcsonhatasi paraméterek hasznalata

Regresszalas el6tt valasszuk ki azt a modellt, amelyiket alkalmazni szeretnénk
Regresszalas: Thermophyical/Regress BIPs

Koélcsonhatdsi paraméterek beirdsa: Thermophysical/Edit BIPs

GO6z-folyadék egyensulyi adatok:

— Mérés utjan
— Interneten elérhet6 cikkek
— D csarnok, bejarat melletti szekrény — sziirke konyvek



Modellek 6sszehasonlitasa

Feladat: viz-GVL elegy szétvalasztasanak modellezése Shortcut kolonna
segitségével, a segédletben megadott betaplalasi paraméterekkel

A kialonb6z6 modellekkel készlilt egyensulyi és forrponti diagrammok
0sszehasonlitasa

A kilonb6z6 modellekkel végzett szimulaciok soran kapott eredmények
0sszehasonlitasa

Kolcsonhatasi paraméterek a kiilonb6z6 modellekhez:

Wilson A;=1463,2; A= 1225,0
NRTL B,= 907,42; B, =-4,412; a =
0,26684

UNIQUAC AU,= -223,49; Au;= 712,91
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Osszetett feladat

Viz és etilén reakcidja soran etanol keletkezik; a feladat a reakcid modellezése
(g6zfazisban jatszédik le 600 Celsius fok hémérsékleten és 60 bar nyomason)

Termodinamikai modell: UNIQUAC, entalpia modell: Latent Heat
Etilén: 20 C, 60 bar, 200 kmol/h

Viz: 20 C. 1 bar. 100 kmol/h

A konverzio legyen 80%

A reaktorbdl kilép6 aram etilént, etanolt és vizet tartalmaz

Feladat: a kilép6 aramok szétvalasztasa gaz és folyadékfazisra; 88 mol % tisztasagu
etanol el6allitasa

A rektifikald oszlop 40 tanyéros, parcialis kondenzatorral mikodik, a betaplalas
helye a 10. tanyér



ethylene

A folyamatabra

—>

4]

—




ElsO hocserélo

Ei' - Simple Heat Exchanger (HTXR) -

Specifications | Ltility Fating Cost E stimations
D 1
Preszsure dop: j | bar

—Far design mode, enter only OME of the fallowing:

Temperature of stream 2 I C

Yapor fraction of stream 2 I‘l

Subcooling for stream 2 I C

Superheat for stream 2 I C

Heat Dty I sk

Delta T stream 2 - stream 1 I C
B ackzale Mode [for Autocalc):
IEI Mo back calculation j
Calzulated Heat Dty I b
LMTD [End points] I C
LMTD Com Factor I
IItility Flow rate [zee R ating Case) I kath

Help | Cancel | 0. |
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B - Compressor (COMP),/ Expander {EXPN} -

S pecifications

Cperating mode

Mode of operation:

Kompresszor

f* 0On
0

Cost E stimationz

IEI Specify autput pressure and efficiency

Comprezsor/E xpander model type:

|1 Adiabatic

=~

Preszure out IE':I

Pressure ratio I

Efficigncy ID-?E'I

Actual Power I

bar

b/

Froperty option:

I |nlet conditions

=~

Performance curve calc option

IFi:-:eu:I floww rate, calc Pout

Perfarmance curve umnit

IEI Specify head in length unit

-

For multiple speed performance curves:

-

Mo. of zpeed lines I
Ry | Actusl RPM [
COutput preszure I bar
Theoretical power I b Ak Ideal CpsCy I
Help | Cancel | ]
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Reaktor el6tti el6melegitd

E' - Simple Heat Exchanger (HTXR) -

Specifications | Ltility B ating Cost E stimations

Preszsure dop: j |

Temperature of stieam B
“Wapor fraction of stream &

Subcooling for stream B
Superheat for stream B

Heat Dty

Delta T gtream 6 - stream 5

—Far design mode, enter only OME of the following:

bar

[od — cC
——

I
I
[ M
I

B ackzale Mode [for Autocalc):

IEI Mo back calculation

Calzulated Heat Dty

LMTD [End points]

LMTD Corr Factaor

IItility Flow rate [see A ating Caze)

=~

I b
I C
I—

I kash

Help |

Cancel |

Ok
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Reaktor

BF' - stoichiometric Reactor (REAC) -

General Specifications | tdare Components

0. &
pecify Thermal Mode:

1 Adiabatic

2. |sothermal | 600 C
© 3.Heatbuy [ Ml

Key Component | 1water =
Frac. Conversion |IZI.E

Heat of Reaction | kJ/kmol ||dea| gas state
Reactor Pressure | bar
Calc Hof Reac. | kdikmol

Stoichiometric Coefficients: |0 Molebase v |

W ater I -1
Ethylene I -1
Ethanal I 1

~

Help | Cancel | k.
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Gaz-folyadék szétvalasztas

A reaktorbdl kijové aram 60 bar nyomasu, 600 C hédmérsékletd, tisztan gbzallapotu
Tartalmaz etanolt, vizet és etilént

Szétvalaszthatdak nyomascsokkentés, majd szobahémérsékletre torténd lehdtés
utan

Nyomascsokkentés: szeleppel

H(tés utan gaz-folyadék vegyes fazis; az etanol és a viz nagy része lekondenzalt
Fazisszeparatorban (Flash) szétvalaszthatdé az etilén az etanol-viz elegytdl

A Flash miveleti egység egyensulyi desztillalas modellezésére is alkalmas



Szelep

BE - valve (vaLY) -

[T Cloze walve cormpletely [bur walve aff)

Enter one of the options:

Outlet pressure {1

Prezsure drop I

Drew point ternmp I

Bubble point temp I

Help |

bar
bar

Cancel |

Ok
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HGt6

E‘ - Simple Heat Exchanger (HTXR) -

Specifications | Itility B ating Coszt Estimations

I &
Prezsure drop: jl bar

—For design mode, enter only ORE of the following:

Temperature of stream 11 |2EI C
Wapor fraction of gtream 11 I—
Subcooling for stream 11 I— C
Superheat for stream 11 I— C
Heat Duty I bk
Delta T stream 17 - stream 8 I— C

Backecale Mode [for Autocalc):

ID Mo back calculation j

Calzulated Heat Duty I k. sk
LMTD [End pointz] I C
LMTD Corr Factar I

LItility Flows rate [zee Rating Caze] I kath

Help | Cancel | (] |




¢ - Multipurpose Flash (FLAS) - Ed |

Specifications

Fazisszeparator

| Cozt E stimation

I
Flazh Maode
0 Uszeinlet T and P; calculate VAF and Heat j
Calc. Heat duty k. /h

7

Help |

Cancel |

Ok
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Folyadék szeparacio

A folyadékdram kb. 80-20 mol% aranyban etanol-viz (némi etilén is van benne)
Tisztabb etanol elGallitasa: rektifikalas — SCDS kolonna
Rigordozus modell (fokozatrdl fokozatra kiszamolja az egyensulyt)

Kondenzator tipusok: teljes vagy részleges (utébbit valasszuk az etilén jelenléte
miatt)

Kotelez6en megadandd: tanyérszam, betaplalas helye, kondenzator és forralé
specifikacio

Leggyakoribb specifikaciok: adott komponens tortje a fej/fenéktermékben;
visszanyerés; refluxarany; adott komponens mennyisége a fej/fenéktermékben
Convergence meni: a szamolt adatokat lehet megtekinteni

Koltségelemzés — lehet8ség van tanyéros és toltetes oszlop beruhazasi koltségének
becslésére



' sCDs Distillation Column -

General

Specifications

SCDS kolonna

Condenzer ype I'I Partial

Subcooled delta T
Top prezsure
Cond press drop
Colm presz drop
Reflux pump press.

Battom purnp press.

Ma. af stages

Feed stages:

1 1

Feed stage for stream 10

bar
bar
bar
bar
bar

| Convergence Cost E stimation 1 ‘ Cost E stimation 2 |
General Model Parameters |
Simulation model IHEQ'J'E" WLE madel j

[~ Check here for reactive distilation
Ambient Heat Tranzsfer/HiDic

Heat transfer arealstage I me
Heat transfer coeff. [U] I— A2
Ambignt temperature | C  or Hiltic Colm (D I

Optional three phase contral:

[~ Use local three phaze model

Three phase stage from |
Three phase stage to I

Help |

Cancel

61



#'sCDs Distillation Column -

General Specifizations

SCDS kolonna

Heat and Matenal Balance Specifications

Convergence | Cozt E ztirmation 1

Condenzer mode: Specification Component
IE Diztillate component male fraction j |EI.BB I 3 Ethanoal
Select reboiler mode: Specification Component
IE Bottom component male fraction j IU.E‘S I 1w ater

until the

W ariable

Phaze

—Optional Trap Specification

=

| Cozt E ztirmation 2 |

ID: o

Adjuzt the specification far

IEI. Maone

IEI. Tray

j Tray

I 0 = MNaone

{0. Liquid

[

iz equal to a specified value of I

[
—
[

Help |

Cancel | (]
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Vizsgalatok

Vizsgaljuk meg a refluxarany és a tanyérszam hatasat a terméktisztasagra, valamint
a betaplalas helyének hatasat a forralé héigényére!

Talaljunk egy optimalis kolonnabeallitast!

A refluxarany értéktartomanya: 1 és 10 kozott; a tanyérszam tartomanya: 20 és 60
kozott



