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OSSZEFOGLALAS

A Folyamatmérndki Intézeti Tanszék laboratoriumaban miikédik egy 50 literes
zomancozott reaktorra épiilé gyartocella, melynek felujitasa soran vj, monofluidos hiito-
fiité rendszert alakitottunk ki. Ezen cikk célja a gyartocella monofluidos hdellato és
szakaszos reaktor részét leképezd dinamikus szimuldtor elkészitésének bemutatasa,
valamint a szimuldcios szoftverben a munka soran tapasztalt korlatok ismertetése. A
szimulator elkészitésekor a fizikai rendszeren végzett mérések minél jobb kozelitése volt
a cél. A szimulator az Aspentech HYSYS® programjan alapulo Honeywell UniSim™
Design szimulacios programmal késziilt.

(Kulesszavak: : batch, monofluid, UniSim design, reaktor szimulator)

ABSTRACT

Simulation of a batch unit
M.G. Balaton, L. Nagy, F. Szeifert

University of Pannonia, Faculty of Engineering, Deparment of Process Engineering, H-8200 Veszprém, Egyetem 1t 10.

In the Department of Process Engineering University of Pannonia (Hungary) a 50 liter
stirred batch reactor with a monofluid jacket heating-cooling including three temperatures
can be found. The aim of this paper to present the process creating the dynamic simulator
of the jacketed batch reactor and its monofluid termoblock. The limits of the simulation
software experienced during our work are also presented. The objective of our project is to
create a simulator that produces nearly the same measured values as the real system. The
simulator was created with the Aspentech HYSYS® based UniSim™ Design (Honeywell).
(Keywords: batch, monofluid, UniSim Design, dynamic, reactor simulator)

BEVEZETES

A vegyipar egyes teriiletein, ahol a nagy folyamatos technologidkhoz képest sokféle és
kis mennyiségii terméket allitanak eld, tulnyomorészt szakaszos technologiakat
alkalmaznak, mint példaul a gyogyszeriparban (Molnar és Nagy, 1991), finomvegyszer
gyartasban, stb.. Ezen technologidk esetében nagyon fontos a receptben -eldirt
hémérsékletek pontos tartdsa, és a reaktorban egyenletes hdomérséklet eloszlas
biztositasa. Szakaszos technologidk esetében a reaktorok kopenyen keresztiili hiitése
illetve fiitése sokféleképpen megvaldsithatd. Az iparban még mindig a legelterjedtebb a
valtoz6 kozegii, azaz multifluid kdpeny hiités-flités (tobb mint 90%), amely esetében két
vagy harom kiilonb6z6é kozeg végzi a hiitést illetve a fitést (CHINOIN Gyogyszer és
Vegyészeti Termékek Gyara Rt., 1995; Louleh, 1996; Louleh, 1999). Ebben az esetben a
szabalyozas feladata a megfelel6 kozeg és annak a mennyiségének beallitasa.
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A szakaszos technoldgiai rendszert alkalmazo ilizemek egyre inkabb attérnek a
multipurpose, azaz tobbcélu ilizemek épitésére. Ha tobb reaktor van egymas
kornyezetében, akkor gazdasadgosabb egy kozponti ho ellatd rendszert megépiteni.

Egy masik megoldas az uj monofluidos kdpeny hiités-fiités, amelynél azonos, de
kiilonboz6 hémérsékletii kozegekkel lehet végezni a reaktor kopenyének hémérséklet-
szabalyozasat. Ebben az esetben mind a fiités, mind a hiités is kozvetlen (direkt), és a
rendszer egy kozeget tartalmaz (ezért monofluid), de kiillonbdzé hdémérsékleten,
amelyeknek az eléallitdsa a reaktor kornyezetében torténik, tehat nem kiilsé halozatrol
érkezik a hdenergia. A megfeleld hokozld folyadék megvalasztasa esetén a homérséklet-
tartomany akar -30 — 360 °C is lehet.

A monofluidos kopeny hités-flités elonyei kozé tartozik, hogy egyenletes
homérséklet eloszlast lehet biztositani a kdpenyben, igy elkeriilhetéek a nem kivant
mellékreakciok és a reaktorelfutas. A legtobb esetben a kopeny egy recirkulacios korrel
rendelkezik, aminek kovetkezményeként egyenletes a hdmérséklet valtozasa is, azaz nem
jelentkeznek hoésokk illetve lokalis tulmelegedési (hot spot) problémak. A monofluidos
rendszer emellett gyors reagalasu és kisebb a karbantartasi igénye, mivel azonos kdzegek
esetén kevesebb korrozios termék keletkezik, mint példaul géz és hiitdviz esetén.

A 1. abran a tanszéki rendszerrel megegyezd kopenykapcsolast lehet 1atni, amely
harom kiilonb6z6 hémérsékleti kozeget tartalmaz.

1. abra

Monofluidos hiité-fiité rendszer
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Figure 1: Monofluid heating-cooling system
High temperature level(1), Medium temperature level(2), Low temperature level(3)
A 2. dbran lathato a tanszéken miikodé monofluidos kdpeny hiités-fiités, amely harom

kiilonboz6 hémérséklet eldallitasara alkalmas korrel rendelkezik. Egyszerre csak egy
tartaly folyadékat vezethetjiik a kopenybe, amit gombcsapokkal lehet megvalasztani. Ha
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a kilépd oldalon a kopenybdl tavozo folyadékot a hémérsékletéhez a legkdzelebb esd
tartalyba vezethetjiik vissza, akkor igy csokkenthetjiik a tartalyok hémérsékleteinek nem
kivant valtozasait, illetve gazdasagosabba tehetd a rendszer.

2. abra
Szakaszos reaktor és a monofluidos termoblokk
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Figure 2: The batch reactor and the monofluid thermoblock

High temperature level puffer tank(1), Medium temperature level puffer tank(2), Low
temperature level puffer tank(3), Electric heater(4), Tap water cooled heat exchanger(35),
Refrigerator(6), Control valve(7), Batch reactor(8)

ANYAG ES MODSZER

Az UniSim™ Design szimulacidos program az Aspentech HYSYS® programjanak
tovabbfejlesztésével jott 1étre, és 2005-ben adta ki az elsé szériat a Honeywell. A
programcsomag stacioner és dinamikus szimulaciot is egyarant lehetdvé tesz. A program
segitséget nyujthat tervezési, lizemeltetési és optimalizalasi feladatok megoldasaban,
illetve a vegyipar kiilonb6z0 teriiletein a beruhazasok gazdasagossaganak vizsgalatakor.

A vegyipari lizemek ritkan miikddnek stacioner izemben, ami a kiilsé és belsd
zavarasoknak egyiittes kovetkezménye, mint példaul a kdrnyezeti hatasok, hdcserélok
elkoszolodasa, katalizator aktivitdscsokkenés, stb. Ebbdl kifolydan a kémiai technologiai
objektumok tranziens allapotainak vizsgalatdra dinamikus szimulacios eszkdzokre van
sziikség, mint amilyen az UniSim™ Design programcsomag is (Edwards, 2001).

A szimulacié alapjat differencial egyenletek diszkrét idéintervallumokban torténd
numerikus megoldasa adja. Minél kisebbek az iddintervallumok, annal kdzelebb keriiliink
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az analitikus megoldashoz, viszont ez noveli a szamitashoz sziikséges id6t. Az UniSim™
Design koncentralt paraméterii modelleket hasznal, mivel az osztott paraméterii modellek
megoldasahoz tobb id6 és szamitasi igény sziikséges. A tulajdonsagok hely szerinti
valtozasat mas modon szamolja, a térfogattal rendelkezé egységeket tobb kisebb részre
osztja, és az egyes hold up-ok modelljeit koncentralt paraméteriiként megoldva a teljes
egységre megkapjuk az adott tulajdonsag hely szerinti valtozasat.

Az UniSim™ Design dinamikus megolddja szimultan és nyomasvezérelt. Alapvetden
kétféle modellt kiilonboztetiink meg, az ellenallason és a térfogatmérlegen alapuldkat. Az
ellenallason alapuldk esetében egy Osszefiiggés hatarozza meg a nyomas hold up-ok ki- és
belépd aramainak nyomasviszonyait. A masodik tipusu modellek esetében a térfogat-
mérleg hatarozza meg a nyomas hold up-ok ki- és belépd aramainak mennyiségét.

,-Egy modell, szamos felhasznalas”. Ez azt jelenti, hogy az adott eljarasrol elég egy
modellt 1étrehozni, amit a tervezés kiilonboz6 fazisain fel lehet hasznalni. Tervezési fazis
alatt segitséget nyuUjthat a tervezés elvi kérdéseiben, a tényleges eljarastervezésben,
részletes mérnoki tervezésben és végiil a mikodoképességi vizsgalatokban. A technologia
felépitése utan ugyanazt a modellt fel lehet hasznalni az tizemeltetés hatékonysaganak
ndvelésére, az operatorok tréningjére, biztonsagtechnikai vizsgalatokra és a technologia
optimalizalasra. Mindemellett az UniSim™ Design megfeleld kornyezetet biztosithat a
vegyipar kiilonbo6z0 teriiletein jelentkezé modellezési feladatok esetében is.

EREDMENY ES ERTEKELES

A vegyiparban mar bevalt szokds meglévé technologiak leképzése szimulacios
programokkal, azzal a céllal, hogy operatorok betanitasat végezzék, lizemzavarok
elharitasat, az Ulizem inditasat, leallitasat gyakoroljak (OTS — Operator Training
Simulation), a valdés rendszeren nehezen kivitelezhetd mérést, iizemeltetési modot
probaljanak ki (biztonsagtechnika), illetve a telepités el6tt ) szabalyozdkat, szabalyozasi
strukturakat teszteljenek. A tanszéken is hasonld céllal késziil a szakaszos gyartocella
dinamikus szimulatora, mivel igy lehetdség nyilik a valos rendszertl fliggetleniil
szabalyozasi struktirak tesztelésére, illetve az OTS-ekhez hasonldan, hallgatdi laborok
soran oktatasi célra is fel lehet hasznalni az elkésziilt szimuldtort. A szimulator
folyamatiranyitd szoftverekkel OPC (OLE for process control) kapcsolaton keresztiil
torténd Osszekotéshez az UniSim™ Design helyett a célnak megfelel6 UniSim™
Operations programcsomag sziikséges.

A kiilonb6z6 reaktormegoldisok bemutatasa

A vegyiparban eddig elssorban folyamatos technologidk szimulatorat készitették el.
Szakaszos technologiak dinamikus leképzése esetén a szimulaciés programok
korlatokkal rendelkeznek. Ilyen korlatba iitkdztiink a kopenyes reaktor esetén is, mivel
az UniSim™ Design programban nincs pontosan erre a célra alkalmazhaté modell. Ezért
kozelitd megoldast kellett alkalmaznunk.

Az UniSim™ Design beépitett modelljeivel a szakaszos gyartocella folyamatos,
monofluidos része problémak nélkiil létrehozhatd volt. A valods rendszer 6sszes rendelkezésre
allo adatat figyelembe véve készitettiik el a szimulatort. A teljes rendszer, azaz a reaktor és a
monofluidos kdpeny hiités-fiités egyszeriisitett PFD abraja a 3. dbran lathato.

1. megoldas: Benyulé csékoteges szeparator

Els6 megoldasként a kopenyes reaktort az UniSim™ Design egyik beépitett modelljének
atalakitasaval, a benytlo csékoteges szeparatorral kozelitettem. A reaktor oldalt modellezi
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a szeparator, a kdpeny oldalt pedig a benyulo cs6koteg. A szeparator lehetdséget ad reakcid
megadasara is, de ez nem feltétel, tehat a tokéletesen kevert reaktorral szemben ezzel a
modellel végezhetéek hétani vizsgalatok reakcidé megadasa nélkiil is.

A benyulo csokoteg azért kozeliti jol a reaktor kdpenyét, mert a modell nem
tartalmaz olyan paramétert, ami egyértelmiien definidlnd a héatadd szerkezet alakjat.
Tehat ezzel a modellel kopeny is definialhato.

A megadhat6 paraméterek a csékoteg esetén a kovetkezok:

— térfogat,

— hdéatadasi tényez6 a fal mindkét oldalara, folyadékra és gdzre egyarant,

— hoatadasi feliilet,

— ahdatado feliilet magassaga,

— a fal tomege,

— afal fajhdje,

— afal anyagara jellemz6 faktor.

A reaktorkialakitas PFD abraja a 4. abran lathat6, ahol megfigyelhet6 a reaktor mellett a
kopenyhez tartozé recirkulacios kor is. A kort alkotd csGszakaszok modellezésére is
szlikség volt, mivel Ossztérfogatuk 6sszemérhetd a kdpeny térfogataval.

3. abra

A monofluidos termoblokk és a reaktor egyszeriisitett PFD abraja
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Figure 3: The simplified flowsheet of the batch reactor and the monofluid thermoblock
in UniSim™ Design

High temperature loop(l), Medium temperature loop(2), Low temperature loop(3)
Refrigerator(4), Control valve(5), Batch reactor(6)
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4. abra

A benyulo csokoteges reaktorkialakitas
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Figure 4: The reactor configuration using the separator with tube bundle module

Ezzel a reaktorkialakitassal végzett szimulacié eredményét az 5. abran lehet latni. A szimulacio
célja, hogy szimulator paramétereinek allitasaval minél jobban meg tudjam kozeliteni a valos
rendszeren végzett mérés eredményeit. Jol 1athato, hogy ez a modell a felmelegitési szakaszon
jOl koveti a reaktor hémérsékletét, viszont a hiitési szakaszon nagyon pontatlan.

2. megoldas: Reaktor és hdocserélo kombinacidja

A kopenyes reaktort egy tokéletesen kevert iistreaktorral és egy 1-1 atfutasu hdcserélével
(kopeny) helyettesitettiik, ahol a tokéletesen kevert iistreaktor falon atadott hot a
hécseréld csdoldali hdaramaval tettiik egyenlové. A hécseréld csdoldali anyagaramanak
belépd homérsékletét minden pillanatban a tokéletesen kevert reaktor pillanatnyi
hémérsékletével irtuk felil. A cs6oldalon aramlé kozeg tomegaramat a keverd
fordulatszamanak fiigg-vényében valtoztattuk (Balaton, 2009). Az 0Osszekotést az
UniSim™ Design egy rugalmas moduljaval végeztiik (,,Spreadsheet”), amely lehetdséget
biztosit a szimulatorban szereplé barmelyik valtozé beolvasasara, valamint a felhasznald
altal modosithato valtozok irasara. Feliilete nagyban hasonlit a Microsoft Excel felépi-
téséhez, alaphelyzetben négyszer tiz cellabdl all, amelyek kozott cellahivatkozasokkal
szamitasok végezhetéek. Lehetdség van a konnyebb attekinthetdség szempontjabol a
valtozok mértékegységeinek megadasara is. Az UniSim™ Design kezel6feliiletét a 6.
abran lehet latni, ahol a bal fels6 részben a ,,Spreadsheet” modul, a bal als6 részbe egy
modell paraméterezésének ablaka, jobb oldalt a rendelkezésre alld6 modellek eszkdztara,
valamint a hattérben a PFD részlete talalhato.

Els6 megkozelitésre egy egyszerii egyenletet hasznaltunk az atadott hé szamitasara,
amely megegyezik a program beépitett hdcseréldmodelljével, amely esetén a
héatszarmaztatasi tényez6 megadasaval, a logaritmikus atlagos homérséklet, illetve a
toltettomeg és a kopenybe be- és kilépd folyadékaramok mennyiségének felhasznala-
saval szamithatd az atszarmaztatott ho. Dinamikus szimuldtorrdl 1évén szd, még
figyelembe vettiik, hogy a térfogatdram valtozasaval a hdatszarmaztatasi tényezo is
valtozik, tehat ezt a valtozot egy referencia térfogataram segitségével normaljuk. Ezzel a
reaktorkialakitassal végzett szimulacié eredményei a 8. dbran lathatdak, ahol a valds
rendszeren végzett nyitott kori mérésnek megfelelden mitkodtettiik a szimulatort is. Ezen
megoldas PFD abrajat a 7. dbran lathatjuk. A mérés soran a harom kiilonbozo
hémérsékletii kozegbdl csak kettét hasznaltunk, mégpedig a kozepes (20 °C) és a meleg
kozeget (90 °C).

262



Acta Agr. Kapos. Vol 15 No 3

5. abra
A benyulo csokoteges reaktorkialakitis esetében a szimulacié
és a valos rendszeren végzett mérés eredménye
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Figure 5: The test measurement and simulation results in the case of the reactor
configuration containing the separator with tube bundle module

Time (min)(1), Temperature (°C)(2), Test measurement reactor temperature (T1)(3), Simulation
T1(4), Test measurement jacket inlet temperature (T2)(5), Simulation T2(6), Test measurement
Jacket outlet temperature (T3)(7), Simulation T3(8), Test measurement high temperature level
(TMT)(9), Simulation TMT(10), Test measurement medium temperature level (TKT)(11),
Simulation TKT(12)
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6. abra

A program kezelofeliilete
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Figure 6: The user interface of the simulation software
7. abra

A reaktorrész PFD abraja az 6sszekapcsolt kialakitas esetén
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Figure 7: The flowsheet of the reactor and the jacket recirculation loop in the case of the
custom reactor configuration

A diagrammon jol lathato, hogy tendencigjaban mindegyik hémérséklet megfelelden koveti a
mérés eredményét, viszont a reaktor hdmérséklete a hiitési szakasz végén ndvekvo hibat
tartalmaz, ahol az eltérés mar nagyobb, mint 6 °C, viszont a felmelegitési szakasz esetén a
hiba mindvégig 0,5 °C alatt marad. Ez annak a kdvetkezménye, hogy a modell nem veszi
figyelembe a viszkozitds homérsékletfiiggését, ami hatassal van a hoatszarmaztatasi
tényezore is. Ezért a reaktorhdmérséklet csak a felmelegitési szakaszon kdveti jol a mérési

eredményt, mivel a szimulator paraméterei elsddlegesen erre a szakaszra lettek beallitva.
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8. abra
Mérési és szimulacios eredmények az egyszeri modell esetén
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Figure 8: The test measurement and simulation results in the case of the custom reactor
configuration containing the simple heat transfer model

See Figure 5
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A felhasznalt egyenletek:
Az atszarmaztatott h6 mennyisége:

Q=rAAT)), F, )
A dinamikus szamitasokhoz sziikséges korrekcios faktor:
F=20le )
h+1s
M 0.8
= e 3
fl [ M cs,ref ] ( )
M 0.8
= =k 4
f‘z [Mk.ref ] ( )

Az egyszerii modell hidnyossaga miatt egy Osszetettebb reaktormodellt hoztunk 1étre, amely
mar figyelembe veszi a viszkozitas hdmérsékletfiiggését, €s dinamikusan szamolja a reaktor
méretei, szerkezeti anyagai, kozegtulajdonsagok, linearis aramlasi sebességek illetve a keverd
figyelembevételével a héatszaramatatasi tényezd értékét. gy egy dinamikus valtozot
alkalmazunk konstans helyett. A reaktor bels6 tere esetén a Chilton-Cummings-West
Osszefliggést, a reaktor kopenyénél a Sieder-Tate Gsszefliggést vettiik figyelembe. A 9. dbran
lathatd, hogy az Osszetett modellnek koszonhetGen a reaktor hémérséklete mind a
felmelegitési, mind a hiitési szakaszon jol kozeliti a mérés eredményét (~1 °C).

A felhasznalt egyenletek:

Hoatszarmaztatasi tényezo:

P 1
1 + 1 + 5f”’ + 5zomdnc (5)
areaktor akﬁpeny ﬂ’ fal ﬂ’ zomadnc
Hoatadasi tényez6 reaktor oldalon:
A
areakmr = Nl/l : (6)

belsé

Nusselt szam a reaktor oldalon (Chilton 0sszefiiggés):

0,14
2 |
Nu=C-Re’ - Pr/s.| 4 %)
/ufal
Hoatadasi tényez6 a kdpenyoldalon:
A
i = Nt @®)
Egyenértékii atmérd a kdpeny esetén:
g -t ©
U
Nusselt szam a kopeny oldalon (Sieder-Tate 6sszefiiggés):
0,14
Nu =0,023-ReS - Pr/3. {”] (10)
:u/al
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9. abra
Mérési és szimulacios eredmények az osszetett modell esetén
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Figure 9: The test measurement and simulation results in the case of the custom reactor
configuration containing the complex heat transfer model

See Figure 5
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KOVETKEZTETESEK

A munkék soran létrehoztunk egy olyan szimulatort, amely nagymértékben megkozeliti
a valos rendszer milkodését. Késébbiekben ezt a szimulatort felhasznalva, OPC
kapcsolaton keresztiil a valos folyamatiranyitd rendszerrel dsszekotve 1étrehozhatd egy
OTS rendszer, aminek a segitségével a szabalyozasi algoritmusok gyorsabban és
koltséghatékonyabban tesztelhetdek, illetve hallgatoi laborok soran is felhasznalhato.
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JELOLESJEGYZEK
Jelolés Jelentés Mértékegység
w
a Hé4atadasi tényezo 3
m”-K
0 Vastagsag m
K Atlagos héatadasi tényezd 3
m”-K
A Hovezetési tényezd
u A reaktorban 1év6 kozeg dinamikus viszkozitasa

Myl A reaktorban 1év0 kozeg dinamikus viszkozitasa a fal hdmérsékletén
A Héatadasi feliilet

C Konstans

Dyess A reaktor belso atmérdje
dy, Egyenértéki atmérd

f Aramlasi keresztmetszet

Fr LMTD korrekcios faktor

M,  Csboldali tomegaram (reaktoroldal)
M, s CsOoldali referencia tdmegaram (reaktoroldal)
My Képenyoldali tdmegaram

M, .., Kopenyoldali referencia tomegaram

Nu Nusselt-szam

»—k‘»—»—h|0§‘h|o§‘h|0§‘h|o§‘»—§§§.—§;U;U§.‘§ )
o MO oo X

Pr Prandtl-szam
(0] Hoémennyiség
Re Reynolds-szam
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T1 A reaktor hdmérséklete °C
12 A reaktor recirkulacios kdrének belépd oldali hdmérséklete °C
T3 A reaktor recirkulacios korének kilépé oldali hémérséklete °C
TKT A kozepes homérsékletii tartaly homérséklete °C
ATy logaritmikus homérsékletkiilonbség K
TMT A magas homérsékletli tartaly homérséklete °C
U A | nedvesitett” keriilet m
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