Aceton abszorpcidjanak szamitogépes modellezése

1. Elméleti 6sszefoglalas

A vegyészmérnok feladata, adott célkitiizésnek megfeleléen, a vegyipari folyamatok és
berendezések tervezése. Valds berendezések iizemeltetését szamitasokon alapuld tervezés
elézi meg, ami a kémiai és fizikai folyamatok matematikai modellekkel torténd leirasat
jelenti.

A miveleti egységek viselkedésének leirdsakor esetenként Ilehetdség adodik
egyszerlisitd vagy kozelitd szamitasok, pl. Short-Cut szamitasok alkalmazasara, de ezek az
eljarasok 0Osszetett rendszereknél, ill. nagyobb pontossagot igényld tervezésnél nem
alkalmazhatoak. Tobbkomponensii rektifikaldo folyamat tervezésénél példaul a MESH
egyenletek alapjan N(2C+3)nemlinearis egyenlet megoldasara van sziikség ugyanennyi
ismeretlennel (N a tanyérok szama, C a komponensek szama). Ez természetesen a szamitogép
¢s a megfeleld numerikus modszerek segitségével ma mar rutin feladat, amit professzionalis
szimulatorok biztositanak a mérnokdk szamara.

1.1. ChemCad bemutatdsa

A ChemCad szoftver egy grafikus feliilettel rendelkez6 folyamatszimulator, mely felhasznald
barat modon tamogatja a vegyiparban gyakori miiveleti egységek ¢és ezek 6sszekapcsolasaval
alkotott Gsszetett rendszerek modellezését.

A szoftver tamogatja a kiilonb6z6 tipust hécserélok (hdtan), elvalasztasi miiveletek
(desztillacio, abszorpcid, azaz anyagatadasi folyamatok), csOvezetékekben torténd aramlas
(hidrodinamika), ill. kémiai reaktorok (reakciokinetika) szamitasat.

A szimulator képes a folyamatok stacioner (steady state) és dinamikus viselkedésének
leirasara is. A laborgyakorlat soran csak steady state modellezést alkalmazunk.

A szoftver a miveleti egységekben lejatszodd folyamatok szamitasa soran beépitett
adatbazisara tamaszkodik.

A komponens adatbazis szamos vegyiilet alapvetd kémiai ¢és fizikai paraméterét
tartalmazza, mint forraspont, olvadaspont, kritikus hémérséklet és nyomas, stiriiség, stb. A
paraméterek héfok és nyomasfiiggését empirikus egyenletek segitségével szamolja.

A komponensek és elegyek termodinamikai viselkedését kiilonbozé modellegyenletek
segitségével szdmolja. A fazisegyensuly leirdsa a legkorszerlibb allapotegyenletek ¢és
aktivitdsi modellek segitségével lehetséges. Ezek az egyenletek alkalmasak az elegyek
nemidedlis viselkedésének (pl. azeotropia) leiraséra is.

A hétani viselkedés leirasara kiilonbdzd un. entalpia modellek allnak rendelkezésre.

A fent emlitett modell egyenletek megoldasahoz komponens-specifikus paraméterek
sziikségesek, melyek szintén az adatbazisban talalhatok.

Az elegyet alkotdo komponensektdl és az iizemi koriilményektdl fiiggden kiillonbozo
modell egyenletek irjak le a valdsagot megfeleld pontossaggal. Az adott tervezési feladatnal
alkalmas modellek kivélasztasa mérnoki megfontolast igényel.

A szoftver tamogatja a berendezések méretezését is. Amennyiben egy berendezés
geometriai méretei ismertek, a szoftver beruhdzasi koltségeket is tud becsiilni, ezzel
tamogatva a gazdasagossagi optimalizalast.



Elvalasztasi miiveletek szadmitasandl a ChemCad lehetové teszi az egyszerlsitd
szamitasok, short cut szamitasok kivitelezését, de részletes, un. szigorti szamitasok (a MESH
egyenletek minden tanyérra torténd kiszamitasa) elvégzésére is van lehetdség.

2. A mérés leirasa

A mérés soran a hallgatok megismerkednek a ChemCad szoftver felépitésével, elsajatitjak
annak miukddtetéséhez sziikséges alapvetd ismereteket, majd ©6nalld munka keretében
vizsgaljak acetongdz levegdbdl torténd vizes abszorpcidjat.

Az abszorpcio elméleti hattere megtalalhato a praktikum [1] 8.5. fejezetében. A
modellezett oszlop nem egyezik meg a praktikumban bemutatott késziilékkel.

Az aceton abszorpcidjat a hallgatok az in. SCDS kolonndval modellezik. Az SCDS
kolonna rigor6zus szamitdsi algoritmust kovetdé modul, amely a gdéz-folyadék egyensulyt
minden tanyérra kiszadmitja. A modell egyarant hasznalhaté desztillacid, abszorpcio,
sztrippelés szamitasara. A modell 6t bemend dramot és négy kimend aramot, 6t oldalso
aramot ¢és végtelen szamu tanyérszamot tud kezelni.

A fazisegyensuly szamitdsa a mérés sordn a UNIQUAC modell segitségével torténik.

A vizsgaland6d berendezés éves 0sszkoltségének meghatarozasa egy egyszerti modell
segitségével torténik, amely az lizemeltetési koltségek koziil az abszorbens mennyiségét, a
beruhazasi koltségeknél a kolonna arat veszi figyelembe. Ez alapjan az éves 0sszkdltség
(Total annual cost, TAC) a kovetkez6 egyenletekkel szamolhato.

TAC = P )

P, =m,-p, 2
TIC

P = B (3)

ahol,
P az éves 0sszkoltség Osszetevoi [$/év]
P, lizemeltetési koltségek [$/év]
abszorbens tomegarama [tonna/év]
p,  abszorbens fajlagos ara [$/tonna]
P, beruhazasi koltségek [$/év]
TIC  abszorber beruhazasi koltsége (Total installed cost) [$/év]
T berendezés életideje, 10 év.

A mérés soran sziikséges szdmitdsokhoz javasolt az Excel hasznalata.

3. Mérési feladatok

3.1. A szimuldtor kezelésének alapveto elemei

Nyisson 10j tervezdi feliiletet, éallitsa be a megfeleld mértékegységeket.
(Format/Engineering Units)

Valassza ki a levegd/aceton/viz rendszer modellezéséhez sziikséges komponenseket a
komponens-adatbazisbol. (Thermophysical/Select Components)

Valassza ki a megfelelé fazisegyensuly- (K-value) és entalpia modellt (UNIQUAC és
Latent Heat). (Thermophysical/Thermodynamic Settings)



A Help meniiben keressen ra a két modellre, és ismerkedjen meg miitkodésiikkel és a
hasznalatukra vonatkozé megkotésekkel.

Keresse ki a szoftver adatbazisabol az acetonra vonatkozd adatokat.
(Thermophysical/Component Database/View-Edit Components//Print Component Data).
Feladat: Keresse ki a vegyiilet
- molekulatomegét,
- kritikus hdmérsékletét és nyomasat
- asurlségszamitashoz hasznalhato egyiitthatokat.
Szamitsa ki az aceton siriiségét normal korilmények esetén az a Help ,Library
Equations”szocikkei koziil

Epitse fel az aceton abszorpcié modellezéséhez sziikséges folyamatabrat: valassza ki a
megfeleld miiveleti egységeket a palettardl, és helyezze el dket a tervezési feliileten (lasd
1. &bra).

Az abszorpcios kolonnat SCDS#17 kolonnaval modellezze (No condenser és No
reboiler specifikaciokkal). Az 1. abran lathato Mixer (kék négyzet) egység alkalmazasa
opcionalis.

Ismerkedjen meg a miveleti egységek adatlapjaival, adja meg a szimuldcidhoz
sziikséges adatokat (z6ld szinnel kiemelt mezok).

A koltségbecslés menetét a mérésvezetd részletesen bemutatja.
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1. bra. Az aceton abszorpci6 folyamatabraja

3.2. Aceton abszorpcidjanak vizsgadlata

A mérés célja 200 m*/h 20°C-os (1 bar) acetonnal szennyezett levegdaram megtisztitasa
folyamatos tlizemii vizes abszorpcioval ugy, hogy a tisztitott levegében az aceton
koncentracidja ne haladja meg a 150 mg/m’-es hatarértéket. A szennyezett levegében az
aceton arama 10 kg/h. A berendezés méretezésénél és az Tlizemi paraméterek
meghatarozasanal cél az éves 0sszkoltség minimalizaldsa (10 éves amortizacidval szdmolva).



Rendelkezésre 4llo adatok:
= abszorbens: 10°C-os viz (c,=4,2 kJ/kgK, ara: 0,5 $/t)
»  abszorpcids oszlop anyaga 0.5 cm vastag acél (p=7800 kg/m®); install factor: 3.
= tanyératméro ¢és tanyértavolsag: 30 cm

Vizsgalja az abszorpcié koltséghatékonysagat az 1. tablazat kitoltésével:
= szamitsa ki a tisztitott gdz aceton-tartalmat, ill. a koltségeket rogzitett tanyérszam
mellett (6 tanyér)
= Allapitsa meg, mekkora minimélis vizaram kell 9-4 tanyérszamok mellett (a vizaramot
50 kg/h 1épésekben valtoztassa).

1. tablazat

Vizéram Tanyérszam  Tisztitott gaz aceton tartalma P, P TAC
[kg/h] [db] [mg/m’] $/6v  $/év  $kév
300 6
400 6
800 6

9

8

7

6

5

4

Vilassza ki az optimalisnak itélt vizaram — tanyérszam pérositast. Indokolja dontését.

4, Beadando

A 3.1. pontban 1évé kérdésekre adott valaszok és az 1. tablazat kitoltve, a kivalasztott
optimalis lizemi paraméterek, a dontés indoklasa.

5. lrodalom

[1] Tanszéki munkakozosség: Vegyipari féliizemi praktikum (65029). Miegyetem kiado
2000.
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