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Abstrakt

Tato préaca sa zaoberd modelovanim destila¢nej kolény v prostredi programu gPROMS
ModelBuilder. Vytvoreny model pozostava z rovnic materidlovych a entalpickych bi-
lancii a z rovnic na opis rovnovaznych vzfahov. Pozadovany model je vytvoreny z
objektov softvérovej dokumentacie Process Model Library (PML). Destila¢né koléna
slizi na separdciu kvapalnych zmesi na zéklade rozdielnej (relativnej) prchavosti jednot-
livych zloziek. Separovanou zmesou v danom modeli destila¢nej kolény je bindrna zmes
metanol-voda, ktorej termodynamické vlastnosti vyplyvaji z rovnovazneho non-random
two-liquid (NRTL) modelu. Uéelom tejto préace je vytvoreny matematicky model na-
ladit podla parametrov redlnej laboratornej kolény. Tieto parametre si prevzaté z
technologického reglementu daného zariadenia alebo z réznych vedeckych prispevkov,
ktoré sa zaoberaju danym zariadenim. Naladeny model laboratérnej destilac¢nej kolény
sa nasledne moéze pouzit na simuldciu réznych podmienok a situacii v kolone, ktoré by
sa na realnom zariadeni nedali indikovat. Vystupom tejto prace je aj podrobné doku-
mentéacia jednotlivych postupov pri modelovani skiimaného procesu a opis vysledkov z
vykonanych simulécii. Vzhladom na dosiahnuté vysledky mdzeme tvrdit, ze sa nam
podarilo vytvorit matematicky model laboratérnej destila¢nej kolony, ktory sa svojim
spravanim priblizuje k redlnemu procesu.

Kltcové slova: binarna zmes, destilacnd koléna, matematicky model, technicka
dokumentéacia






Abstract

This work is dealing with the modelling of the distillation column in the gPROMS
ModelBuilder environment. The created model includes equations of mass and energy
balances and equations for the description of vapor-liquid equilibrium relations. The
desired model has been created from the objects of the Process Model Library (PML)
within the gPROMS ModelBuilder environment. The distillation column separates
liquid mixtures based on the different (relative) volatility of the individual components
of the mixture. The mixture separated in the mathematical model of the distillation
column is a binary mixture of methanol-water. The thermodynamic properties of this
mixture result from equilibrium non-random two-liquid (NRTL) model. The purpose
of this work is to tune the mathematical model according to the parameters of a real
laboratory column. These parameters are listed in the technological documentation
of the plant or in various scientific publications dealing with this column. The tuned
model of the laboratory distillation column can be subsequently used to simulate
various conditions and situations in the column that would not be indicated on a
real device. The output of this work is also a detailed documentation of applied
procedures for modelling the researched process and a description of the results from
particular simulations. Based on the achieved results, we can conclude that the desired
mathematical model of the laboratory distillation column was successfully designed
and its behaviour is similar to the real process.

Keywords: binary mixture, distillation column, mathematical model, technical docu-
mentation
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KapriToLA 1

Uvod

V sacasnosti je destildcia povazovana za bezny proces, ¢i uz v laboratériach alebo
v priemyselnych podnikoch. Napriek tomu sa stale jednd o pomerne komplikovany
proces z pohladu riadenia, simulacie alebo optimalizacie. Naroky na destilaciu sa
neustale zvysuji a tym padom sa vyzaduju aj spolahlivejsie a rychlejSie simula¢né
nastroje. Pomocou navrhnutych matematickych modelov chemicko-technologickych
procesov vieme znizit environmentalne zataze, efektivnejsie vyuzit dostupné zdroje a
optimalizovat naklady. Presny matematicky model méze slizif na simulaciu podmienok,
ktorych identifikdcia na fyzickom zariadeni je neredlna alebo prili§ finanéne nérocna.
Tymto spésobom mébzeme taktiez predist nebezpecnym situdcidm a zvysit bezpecnost
daného procesu [29].

Hlavnym cielom tejto prace je vytvorenie matematického modelu laboratornej destilac-
nej kolény na separaciu zloziek kvapalnej zmesi. Tento model mézeme néasledne pouzit
na analyzu uc¢innosti a efektivnosti skiimaného procesu. Na vytvorenie matematického
modelu vyuzijeme prostredie programu gPROMS ModelBuilder. Matematicky model
destilacnej kolény opisuje separaciu bindrnej zmesi metanol-voda. Termodynamické
vlastnosti skiimanej zmesi vyplyvaji z rovnovazneho modelu non-random two-liquid
(NRTL). Matematicky model destila¢nej kolény je nésledne ladeny podla parametrov re-
alnej laboratérnej destilac¢nej kolony UOP3CC. Tieto parametre vyplyvaji z technicke;
dokumentécie daného zariadenia [15, 16] alebo z inych vedeckych zdrojov [2, 21].

V teoretickej casti prace sa venujeme procesu destilédcie a zozndmeniu sa s programom
gPROMS ModelBuilder. V prvej kapitole priblizime vlastnosti a vyuzitie bindrnej
zmesi metanol-voda. Nésledne si definujeme zdkladné pojmy destilacie a opiSeme
separaciu jednotlivych zloziek bindrnej zmesi pomocou destilacie. Uvedieme rozne
druhy destilacii a taktiez podrobny opis priebehu rektifikacie. Nésledne sa zameriame
na etdzovu rektifikacnu kolonu, nakolko sa snazime tento typ kolény namodelovat v tejto
praci (koléna UOP3CC je etazovd). V druhej sekcii tejto kapitoly opiSeme jednotlivé
pristupy k modelovaniu a uvedieme aj materialové a entalpické bilancie pre dany systém.



2 Uvod

Priblizime aj rovnovazny model NRTL a uvedieme vyhody a nevyhody pouzitia tohto
modelu. V neposlednom rade sa v tejto kapitole oboznamime s modelovacim prostredim
programu gPROMS ModelBuilder. Opiseme aj dblezité kroky pri postupe modelovania
v tomto modelovacom néstroji a ukazeme si niekolko objektov, s ktorymi moze uzivatel
najcastejsie prist do kontaktu.

V praktickej casti prace opiSeme postup pri modelovani danej destilacnej kolény, ako
aj samotné ladenie modelu podla redlneho zariadenia. Takisto uvedieme aj simulécie a
dosiahnuté vysledky. V prvej kapitole tejto Casti prace sa zameriavame na prakticky
pristup k modelovaniu destila¢nej kolény a taktiez si prejdeme jednotlivé fazy pri
modelovani destila¢nej kolény. Pri modelovani vyuzijeme Process Model Library (PML)
kniznicu programu gPROMS ModelBuilder, pomocou ktorej vieme zostavit matema-
ticky model destila¢nej kolény. Na zaklade tejto kniznice si najprv vytvorime ¢iastkové
modely z ktorych nasledne poskladame celkovy model destila¢nej kolony. Tato kniznica
je zalozend na jednoduchom principe ,,drag and drop“. Pri jednotlivych modeloch
uvedieme priklady simulécii a opiSeme ziskané vysledky. Po implementacii modelu desti-
la¢nej kolony do programového prostredia prejdeme k samotnému ladeniu tohto modelu.
Nagim vychodiskovym zariadenim je laboratérna destilacna koléna Armfield UOP3CC.
Na ladenie vytvoreného matematického modelu pouzijeme parametre laboratérnej
destilacnej kolény z pristrojovej dokumentacie. Vyladeny matematicky model nasledne
porovname s vysledkami z danej laboratérnej kolény z iného vedeckého ¢lanku [2]. V
zévere zhodnotime efektivnost modelovacieho prostredia programu gPROMS Model-
Builder. Nakoniec vyhodnotime dosiahnuté vysledky a presnost navrhnutého modelu
vzhladom na redlnu destila¢ni kolénu.



KapriToLA 2

Teoreticka cast

2.1 Destilacia

Destilacia je vSseobecne znamy separacny proces, ktory sluzi na separaciu zloziek
kvapalnych zmesi. Vhodnym prikladom takejto zmesi je metanol-voda. Tato bindrna
zmes metanol-voda je povazovana za pomerne jednoduchy priklad kvapalinovych zmesi
s idealnymi termodynamickymi vlastnostami. Destilacia je vhodnym postupom ako
zlozky tejto zmesi odseparovat.

2.1.1 Binarna zmes metanol-voda

Metanol aj voda maji jednu -OH funként skupinu, ktord je pripojend k elektropozitiv-
nemu centru [20]. Metanol méa oproti vode menej pevné vodikové vazby [1]. Z tohto
dovodu je jeho teplota varu nizsia ako teplota varu vody, konkrétne je to 64,7 °C pri
atmosférickom tlaku. Teplota tavenia je —98,0 °C a teplota vzplanutia tejto latky je
11,0°C [1, 4].

Metanol (metylalkohol) patri do skupiny alkoholov a Struktirne je najjednoduchsi z
primérnych alkoholov. Sumérny vzorec metanolu je CH3OH (alebo sa Casto pouziva aj
MeOH) [1]. Alkoholy maji vSeobecne Siroké spektrum vyuzitia a maji vela uzitoénych
vlastnosti [20]. Je to &ira, bezfarebnd a prchavd kvapalina, ktord pri laboratérne;
teplote ma mierny alkoholicky zapach. Je velmi dobre miesatelny s vodou a vécsinou
organickych rozpustadiel. Metanol je schopny rozpustat aj anorganické soli [1, 5].

Metanol je klasifikovany ako horlava kvapalina kategdrie 2 [4]. Pre ¢loveka je to toxicka
latka, ktora uz pri malom mnozstve konzumécii moéze spoésobovat poskodenie zrakového
nervu, resp. pri vi¢som mnozstve zapricinit metabolickil acidézu, ktord moéze mat
smrtelné ndsledky [18, 25]. Rizikové vety a bezpefnostné ozndmenia pre tito latku si
nasledovné [4]:
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H225 Velmi horlava kvapalina a pary.

H301/311/331  Toxicky po poziti, pri kontakte s pokozkou a pri vdychnuti.

H370 Sposobuje poskodenie organov.

P210 Uchovavajte mimo dosahu tepla/iskier/otvoreného ohtia/horicich
povrchov. Nefajcite.

P260 Nevdychujte prach/dym/plyn/hmlu/pary/aerosoly.

P280 Noste ochranné rukavice/ ochranny odev.

P301 + P310 PO POZITI: okamzite volajte NTIC alebo lekéra.

P311 Volajte NTIC alebo lekara.

Metanol je jedna z najpouzivanejsich chemickych surovin v chemickom a potravinarskom
priemysle. V minulosti sa tato latka vyrabala zohrievanim dreva v pritomnosti vzduchu.
Z toho ddévodu sa ¢asto pouzivali na metanol aj ndzov ,dreveny alkohol“ [18, 32].
V stcasnosti sa metanol vyrdba rozne. Najcastejsie zo zemného plynu, katalytickou
redukciou oxidu uholnatého alebo pouzitim katalyzatorov na béze medi a zinku (ako
napriklad CuO alebo ZnO). Metanol je cennd surovina, ktora poskytuje zdroj pre
vyrobu réznych chemikalii, ako si: formaldehyd, metyltercbutyléter, kyselina octova,
metylmetakryldt, dimetyléter a olefiny (etylén a propylén) [3, 14]. NajvaéSou vyhodou
tejto latky je, ze sa da pouzif priamo ako palivo, ktoré je zaroven velmi setrné k
zivotnému prostrediu. Okrem toho, Ze sa metanol pouziva ako palivo a prisada do
paliva, tato latka ma aj dalsie vyuzitie. Metanol je dobré rozpustadlo a preto nachadza
uplatnenie aj pri ¢isteni odpadovych vod. Zname je pouzitie tejto latky pri vyrobe
elektrickej energie a v poslednych rokoch sa metanol povazuje aj za vhodny nosi¢
chemickej energie [3, 14, 32].

2.1.2 Opis destilacie

Pri vyrobe vysoko ¢istych produktov je destilacia jednou z prioritnych moznosti, ktora
poskytuje zaroven aj vysokoakostné vyrobky. Jedna sa o diftzny proces, ktory sa
pouziva v Sirokej oblasti priemyselnych odvetvi, akymi st napriklad farmaceuticky
priemysel, ropny priemysel alebo Cistenie odpadovych vod. Tento proces je povazovany
zaroven aj za najstarsi separac¢ny proces, kedze prvé zmienky sa datuji uz na prvé
storocie pred nasim letopoctom [7]. Utelom destilacie je oddelif zlozky kvapalnych zmesi
na zéklade rozdielnej (relativnej) prchavosti. Hnacou silou tohto procesu s rozdielne
chemické potencidly medzi zlozkami parnej a kvapalnej fazy. Zaciatok destilacie je
dany prvym kontaktom kvapalnej a parnej fazy v destilacnom zariadeni. Po ¢asovom
odstupe vyparovania kvapaliny st pary bohatsie o zlozku, ktord mé nizsiu teplotu varu.
Pary odchadzajuice z hlavy destilaénej kolény sa v kondenzatore menia na kvapalinu,
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ktora sa v refluxnom ventile deli na spéatny tok do kolény a destilat. Destilat je jeden z
produktov destilacnej kolény, ktory je obohateny o prchavejsie zlozky zmesi. Druhym
produktom tohto procesu je zvysSok, ktory je obohateny o menej prchavejsie zlozky
zmesi. Destildciu mézeme rozdelit podla postupu na dve zédkladné skupiny: jednoducha
destildcia a viacstupiiova destildcia (rektifikdcia). Na rozdiel od viacstupriovej destildcie,
sa pri jednoduchej destilacii skondenzované pary nevracaju spit do destilacnej kolony.
Obe tieto destilacné postupy mozu prebiehat pretrzito (diskontinuélne) aj nepretrzito
(kontinudlne) [12].

Pre jednoduchu destilaciu plati, ze ma nizku separa¢ni uc¢innost. Z toho dévodu
sa vyuziva pomerne malo oproti viacstupnovej destilacii. Pri jednoduchej destilacii
privedieme kvapalnt zmes (roztok) do destila¢ného zariadenia, ktord zatneme ohrievat.
Ziskané pary nasledne vstupuji do chladi¢a (kondenzédtora), kde dochadza ku kon-
denzéacii par. K procesu vyparovania a kondenzacii dochadza len raz. Skondenzovany
produkt je obohateny o prchavejsiu zlozku a tento produkt sa nazjva destilat. Dalsim
produktom tohto procesu je zvysok, ktory zostane v destilacnom zariadeni. Tento
typ destilacného procesu sa mdze uskutocnit ako rovnovazna alebo ako diferencialna
destilacia. Pre rovnovaznu plati, ze sa dosahuje rovnovaha medzi kvapalnou a parnou
fazou, pricom tieto fazy majui aj rovnaku teplotu a tlak. Do zariadenia prividzame
nepretrzito surovinu a v tomto pripade je zloZenie destilatu konstantné. Pre jedno-
ducht diferencidlnu destilaciu plati, ze zastipenie prchavejsej zlozky vo vytvorenych
parich destildtu sa neustéle znizuje a vo zvyskovej kvapaline rastie zastipenie menej
prchavejSej zlozky. Z tohto dovodu sa zvysuje teplota v systéme a zlozenie kvapaliny a
pér sa meni [12].

Na Obrazku 2.1 vidime napravo schému rovnovaznej destilacie, kde (1) je vymennik
tepla a (2) expanzny ventil cez ktoré privedieme surovinu do odlucovaca faz (3).
Cez chladi¢ (4) a kondenzator (5) vystupujd produkty separicie. Nalavo je schéma
diferencidlnej destildcie. Ohrevnd $pirdla (A) sa vyuziva na ohrievanie kotla (B), ktory
sa napln{ surovinou iba raz. Skondenzovany destildt z kondenzédtora (C) sa zachytava
v nédobe (D). Po skonceni separicie ostane v kotle zvysok [12].

Rektifikacia je typ destildcie, ktorda prebieha nepretrzito so spatnym tokom. Tento
typ destildcie efektivne rozdeluje jednotlivé zlozky zmesi a dosahuje vysoku separa¢nu
G¢innost. Pri rektifikicii sa surovina privadza na nastrekovi etéz. Casto je predhriata,
popripade sa zohreje pomocou vymennika tepla. Nastrekova etaz deli kolénu na dve
casti. Nad nastrekovou etazou je obohacovacia ¢ast destilacnej kolony a pod nastrekovou
etazou je ochudobnovacia cast destilacnej kolény. V obohacovacej casti kolény st pary
obohatené o prchavejsiu zlozku, zatial co v ochudobnovacej ¢asti kolony je koncentracia
tejto zlozky nizsia. Kvapalna zmes teCie smerom nadol, cez jednotlivé etdze do spodnej
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Obr. 2.1: Schéma rovnovaznej (vlavo) a diferencidlnej (vpravo) destilacie.

Casti destilacnej kolény. Nasledne sa tato kvapalnd zmes dostéva do vardka. Cast zmesi
sa vo varaku vypari a privedie sa naspéf na posledni etaz destilacnej kolény, kym
druhé cast kvapalnej zmesi odchadza z kolény ako zvyskovy produkt. Vystupujtce
pary z vardka prechadzaja cez jednotlivé etdze az na hlavu destilacnej kolony. Odtial
sa presunt do kondenzatora, kde sa pri totalnej kondenzicii vsetka para premeni
na kvapalinu. Nasledne sa pomocou refluxného pomeru urci aké mnozstvo kvapaliny
odchddza z kolény ako destilat (hlavovy produkt). Ostatnd ¢ast kvapaliny sa privedie
naspat do kolény ako vonkajsi spatny tok a tym dochadza k opakovanému kontaktu
kvapalnej a parnej fazy. Pri styku kvapaliny, ktori privedieme ako spéatny tok z
kondenzatora, a par, ktoré si vygenerované varakom, sa obohacujui pary o prchavejsiu
zlozku [12, 8].

Rozoznavame rozne typy destilacie: rovnovazna, diferencidlna, azeotropickd, extrakénd
rektifikdcia a rektifikdcia s vodnou parou [12]. Rovnovézna rektifikicia je charakteris-
ticka tym, ze méa aj ochudobnovaciu aj obohacovaciu ¢ast kolény. Rovnako ako pri
jednoduchej rovnovaznej destildcii aj pri rovnovaznej rektifikacii sa vytvori rovnovaha
medzi kvapalnou a parnou fazou. Proces prebieha pri rovnakom tlaku a teplote a
zlozenie oboch produktov je konstantné [12]. Pri diferencidlnej destilacii sa jednoréa-
zovo privedie surovina a nepretrzito sa zahrieva v destilacnom kotli. Pri tomto druhu
destilacie plati, ze nema ochudobnovaciu ¢ast a refluxny pomer méa oproti nepretrzitej
rektifikdcie vicsie hodnoty. Diferencidlna destilacia moze prebiehat dvoma spdsobmi.
Prvy sposob je dany konstantnou hodnotou refluxného pomeru a tym padom nastane
kontinudlny pokles koncentracie viac prchavej zlozky v destilate. Pri druhom spdsobe
sa operuje s konstantnym zlozenim destilatu. Toto je zabezpecené tym, Ze sa zvysSuje
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hodnota refluxného pomeru [12]. Latky, ktoré nemozno oddelit klasickym rektifikac-
nym sposobom, sa separuji metédami, pri ktorych sa pouzivaji pomocné latky. Sem
patria azeotropicka, extrakéna rektifikdcia a rektifikdcia s vodnou parou. Prvé dve
sa pouzivaju pri azeotropickych zmesiach. Zvycajne sa pouziva pomocnd latka, ktora
zvysuje prchavost jednej zo zloziek zmesi. Rozdiel je v tom, ze kym pri azeotropickej
rektifikacii sa pouziva pomocnd latka s nizSou teplotou varu a vytvara sa azeotrop, pri
extrakénej rektifikdcii sa pouziva pomocné latka s vysSou teplotou varu a nevytvéra sa
azeotrop so ziadnou zlozkou. Pri rektifikacii s vodnou parou prechiadza oddelend latka
z kvapalnej suroviny do vodnej pary, vdaka ¢omu sa znizi tlak latky ktort destilujeme
a vyparuje sa pri nizsej teplote. Pouziva sa v pripadoch ked menej prchavou zlozkou je
voda [12].

Pozname aj dalsie destilacné techniky, ktoré sa charakteristické tym, Ze pouzivaja
pomocné latky, kombinuju reakciu a separaciu alebo pracuju pri mimoriadnych pod-
mienkach. Medzi tieto destilacné techniky patr{ [24]:

e vakuova destilacia,
o kryogénna destilacia,
o reaktivna destildcia,

e destilacia pri vykyve tlaku.

Pocas vakuovej destilacii sa tlak udrzuje na vakuu, ¢im sa dosiahne odparovanie
mensieho mnozstva kvapaliny. Je to vhodné pre kvapaliny s nizkou viskozitou alebo pre
kvapaliny s tendenciu penit. Nevyhodou je, ze vikuové pumpy st nakladné a takyto
proces si vyzaduje velké kolény [24].

V pripade kryogénnej destilacie st plyny kryogénne schladené a pracuje sa pri teplotach
nizsich ako —150,0 °C. Takouto metédou sa da skutocéne tucinne vyrobit velké mnozstvo
¢istého kyslika. Nevyhodou takéhoto druhu destilacie je, ze treba pouzit Specidlne
pristroje a vSeobecne tdto metéda moze byt na energie velmi nakladnd [24].

Pri reaktivnej destilacii ide o kombinaciu separacie a reakcie v jednej destila¢nej koldne,
ktoréd vlastne nahradza reaktor. Pouzivaju sa pritom katalyzatory. Reaktivna destilacia
je charakteristickd vysokou produktivitou a prebieha pri vysokych teplotach, ktoré su
zvyCajne eSte vysSie ako teplota potrebnd na separdciu zloziek zmesi [24].

Destiléacia pri vykyve tlaku je Specificka tym, ze ovplyviiuje zloZenie azeotropov pomocou
tlaku. Vyuzivaju sa pri tomto procese destila¢né zariadenia s viacerymi kolénami. Tento
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proces sa pouziva aj na separaciu azeotropickych zmesi, o si vSak vyzaduje vécsie
rozmery kolény a spotrebu energie. [24].

2.1.3 Etazova rektifikacna koléna

Pre rektifikaciu st charakteristické dva druhy destila¢nych kolon. Prvy druh predstavuje
zariadenia, pri ktorych dochadza k stvislému, neprerusovanému kontaktu kvapalnej a
parnej fazy. Druhy druh etazovych destilacnych kolén je charakteristicky prerusovanym,
stupriovitym kontaktom uvedenych faz [12].

V rektifikacnej kolone moze nastat prudenie kvapaliny a pary dvojako. Pri krizovom
prideni kvapalina tec¢ie horizontalne, smerom k prepadovej rure. Nasledne cez tiito
raru odtekd z etaze. Para cez jednotlivé etdze prechadza cez otvory v doske. Nasledne
sa jednotlivé fazy postupne disperguji. Takymito etdzami s klobucikové, ventilové a
sitové. Pri protipriddovom priadeni dochddza ku kontaktu parnej a kvapalnej fazy bez
prepadovych rar. Cez otvory na doske prechddza kvapalnd aj parna faza. Sem patria
etédze ako Dualflow, Turbogrid alebo Ripple [12].

Na Obrazku 2.2 je uvedenda charakteristicka etazova rektifikacné kolona s krizovym
pridenim faz, ktord sa pouziva v priemysle. Najcastejsie st tieto kolény stipcové,
vertikalne nadstavené a medzi jednotlivymi etdzami je rovnaka vzdialenost. Tieto
etaze, ako mézeme vidief na schéme, st vodorovne ulozené a maji malé otvory.
Skondenzovand kvapalina z kondenzatora prichadza zhora a je znazornend modrymi
sipkami na schéme. Pary generované vardkom prichddzaju zospodu a si demonstrované
Cervenymi Sipkami. Plati, ze v parach je vicsi vytazok prchavejsej zlozky a v kvapaline
vacsi vytazok menej prchavejsej zlozky. Na tychto etdzach sa zadrzi kvapalina a tym
sa dosiahne priidenie par cez ttto vrstvu. Ich tlohou je teda aby doslo k vacéSiemu
kontaktu medzi kvapalnou a parnou fazou. Tym zvysia Gcinnost separacie tak, ze
narastie koncentracia prchavejsej zlozky v destilate [19].

Takyto typ kolény dokaze efektivne separovat aj velké mnozstvo surovin a je vhodné ho
pouzit napriklad aj na mineralne oleje alebo na Cistenie rozpustadiel od nebezpecénych
latok [24]. Pri vybere rektifikacnej kolény treba zvazit mozné riziko zaplavenia danej
kolény. Kazda koléna je schopnd spracovat len také mmnozstvo kvapaliny, na ktoré
bola navrhnutd. V pripade potreby medzistupnového chladenia alebo kiirenia je menej
nékladng instaldcia privodného potrubia. Dalej etédzova rektifikdcia je vhodna aj v
pripade, ked méze ddjst k velkym teplotnym zmendm. V konecnom doésledku kolény
takéhoto typu st lahsie dostupné, udrzatelné a spolahlivejsie [10].

Pocet etazi vseobecne ovplyviiuje kvalitu produktov. Plati, ze ¢im vacsi pocet etdzi,
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Obr. 2.2: Schéma rektifikacnej kolény so sitovymi etdzami.

tym cistejsie produkty. Pocet etdzi ma dopad aj na naroc¢nost separacie jednotlivych
zloziek. Treba si vSak dévat pozor na vhodny vyber poctu etdzi v kolone, kedZe tento
faktor znacne ovplyviuje ndklady na destilacné zariadenie a taktiez rychlost prudenia
jednotlivych faz. Dalej je délezita aj izolacia kolony, ktord méa dopad nie len na tepelné
straty, ale aj na ndklady [12].

2.2 Modelovanie destilacnej kolony

Prvoradou poziadavkou v priemysle je bezpecnost [23]. Z tohto hladiska je logickou
volbou vyuzit simula¢né systémy, vdaka ktorym mdzeme volnejsie experimentovat
na modeli a vcas zistif pripadné poruchy, resp. obmedzenia na vybranom systéme.
Dalej tieto systémy umoziiuji aj navrh systému, resp. navrh riadenia systému. V
neposlednom rade simula¢né systémy pomozu aj pri optimalizacii vyroby.

Klasifikacia chemického priemyslu je mozna na zaklade réznych aspektov, avsak naj-
beznejsie sa hovori o procesnom priemysle. Toto odvetvie spracovava velké mnozstvo
vstupnych surovin a vysledkom st velkotondzne produkty [13]. Destilacia tvori ne-
oddelitelnu siicast procesného priemyslu, pricom patri medzi najcastejsie vyuzivané
procesy.
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Vseobecne proces moze byt dej, ktory sa vykonava v nejakom objekte. Ak ten objekt
redlne existuje, ide o redlny proces. Pokial prebieha v nejakom objekte, ktory fyzicky
neexistuje ide o abstraktny proces, ktorého zdkladom moze byt aj matematicky model.
Ked dany proces prebieha v zariadeni, ktory sa vyuziva v konkrétnej technolégii, tak
ten dany proces mdzeme povazovat za technologicky proces. A v neposlednom rade, ak
dej prebieha v zariadeni, ktoré sa vyuziva v chemickej technoldgii, resp. potravinarskej
technolégii, tak hovorime, Ze je to chemicko-technologicky dej. Spominand destildcia
patri medzi chemicko-technologické procesy [13].

Ak na konkrétny objekt cielavedome pdsobime, aby sme dosiahli ziadané spravanie
objektu, hovorime o riadeni. AvSak ked ide o komplexny proces, kde nie len navrhu-
jeme riadiace systémy a regulatory ale taktiez ich implementujeme, je to riadenie
integrované [13].

Riadeny proces je mozné spoznaft ¢i uz vdaka experimentom na redlnom procese alebo
pomocou simulacie na modeli riadeného procesu. Zadanie sa riesi prave tou druhou
cestou. I ked redlny proces existuje, navrhne sa model na ktorom je mozné ¢asom skiimat
statické a dynamické vlastnosti uvazovaného procesu. Zakladom toho je odvodenie
fyzikalno-chemickych zakonov pre dany proces a vytvorenie matematického modelu.
Operator spozna dynamiku daného procesu a taktiez ziska teoreticko-matematicky
model. Nasledne vdaka tomu je mozné vykonaf experimenty pomocou pocitaca a
spracovat ddta [13, 23]. Pristupy k modelovaniu mézu byt [13]:

e deterministicky,
e experimentalno-Statisticky,

e kombinovany.

Pri deterministickom, ¢asto oznacovanom aj anglickym pojmom ,first-principles mode-
ling*, vychéddzame z fyzikalno-chemickych zakonov, ktoré platia pre dany proces. Prvym
krokom je odvodenie materidlovych a entalpickych bilancii. Z tychto bilancii vyplyva
matematicky model daného procesu. Takymto spésobom ziskavame stavovy model, kde
sa nenachddzaju len vstupné a vystupné veliciny, ale taktiez stavové velifiny [13, 23].

Pri experimentalno-statistickom pristupe je dolezité mat k dispozicii bud realny objekt
alebo matematicky model, na ktorom moézeme robif experimenty, resp. simulacné
experimenty. Zakladom je zmena vstupnych veli¢in, vdaka ¢omu dosiahneme zmenu
vystupnych veliéin a dostdvame matematicky vztah na opis zavislosti medzi tymito
veli¢inami [13].
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Kombinovany pristup sa najcastejSie pouziva pre zlozité procesy. Takyto pristup by sa
uplatnil aj pri destila¢nych kolénach s komplexnymi termodynamickymi vlastnostami.
Zakladom tohto pristupu st prave predoslé dve metédy. Tym padom sa matematické
modely delia podla pristupov k modelovaniu na teoretické, empirické a teoreticko-
empirické [23].

2.2.1 Materiadlové a entalpické bilancie destilacnej kolény

V kapitole 2.1.2 sme podrobne opisali jednotlivé Casti destilacného zariadenia a procesu
destilacie. Na Obrazku 2.3 vidime znézornent prudovi schému rektifikacnej kolény,
ktorti pouzijeme na opis jej jednotlivych casti prostrednictvom bilanénych rovnic.
Zakladom tychto rovnic je zdkon zachovania hmotnosti. Systém modzeme opisat v
ustalenom stave pomocou algebrickych rovnic alebo v dynamickom stave pomocou
diferencidlnych rovnic. Kym v ustalenom stave sa jednotlivé veli¢iny nemenia, v pripade
dynamického stavu rovnice opisuji spravanie systému, ked sa veli¢iny menia v Case [21].
V kapitole uvddzame aj entalpické bilancie, ktoré vyplyvaji zo zdkona zachovania
energie. Vzhladom na to, ze nasim cielom je dynamicka simuldcia modelovaného procesu,
pouzijeme diferencidlne rovnice.

Varak

Vyjadrenie materidlovej bilancie rektifikacnej kolény pre Cast vardka je nasledovné
dnv
dt

kde ¢len dny/dt vyjadruje akumuldciu ldtkového mnozstva vo vardku, nks; je tok

kvapalnej fazy prichddzajica z 6smej etdze do vardka a 1y g, 117, st toky odchadzajice

=NKs,] — Nv,g + Nz (2.1)

z vardka. Latkové mnozstvo ny , opisuje tok parnej fazy, ktory odchddza z varaka
naspéat do kolény a 7y je tok kvapalnej fazy, ktory odchddza z vardka nésledne ako
zZvySok.

Materidlova bilancia pre prchavejsiu zlozku vyzera nasledovne

d(nvxv)
dt

kde z; je zloZenie pre kvapalni fazu a y; je zloZenie pre parnu fazu.

= NK,1TK- — Nv,gyv + Nz,1Tz (2.2)

Entalpicka bilancia pre varak rektifikacnej kolény je dana nasledujicim vztahom

d(nvhv)

- ks ihks1 + Qv — v ghv.g — nzihz) (2.3)
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Obr. 2.3: Schéma destilacného zariadenia.

Destilat (D)

kde hij, hig si mélové entalpie pre kvapalni a parnu cast vardka a Qv oznacuje

tepelny tok dodany do vardka.

Kondenzator

Refluxny pomer mé oznacenie Rp pricom ho moézeme opisat rovnicou

Rp = 21 (2.4)
np,1

teda ako pomer latkového mnozstva spatného toku a destilatu.



2.2 Modelovanie destilacnej kolony 13

Materidlovii bilanciu kondenzatora opisuje rovnica

d(nk) . N . .
FT NK1,g — MK, = NK1l,g — NR,1 — 1D,

(2.5)
=nK1g — Rpip) — Np1 = Nk1,e — (Rp + 1)Aip 1

kde nk1,¢ je tok parnej fazy vstupujiceho pradu do kondenzatora, prichddzajiceho z
prvej etdze kolény. Latkové mnozstvo 7k, oznacuje vystupujici prid z kondenzatora.
Tento tok, ako sme uz opisali v Casti 2.1.3, sa nasledne deli na spétny tok, prislusné
latkové mnozstvo oznacené ako 7R 1, a destilat, ldtkové mnozstvo oznacené ako np 1,
pric¢om tieto toky st v kvapalnej faze.

Materialova bilancia pre prchavejsiu zlozku je opisana ako

d(nKxK) ) Y NK 1T

——— = NK1,gYK1 — MK, 1TK

dt £
= MK1,gYK1 — NR,ITR — TD,1TD (2.6)
= NK1,gYK1 — BpNp 12D — 7D ,1%D

= nK1,g¥x1 — (Rp + 1)np1zp

Entalpicka bilanciu pre kondenzator vyjadruji nasledovné rovnice

d(nkh . . :
% = NK1,ghK1,e — MK 1Mk — QK

= nK1,ghK1,e — MR1AR, — D 1hD, 1 — QK (2.7)
= nK1,ghKk1,e — Rpnp1hp + 7p,1hp) — Qk

= fig1 ghk1g — (Rp + 1)apihp) — Qx

Tepelny tok oznacujeme ako Qk a charakterizuje odvadzané teplo z kondenzétora.

Nastrekova etaz

Materialova bilancia pre nastrekovi etdz je nasledovna
d(ns)
dt

kde S je nastrekova etaz, S+1 a S-1 st oznacenia pre vyssiu resp. nizsiu etaz.

=ns + hS—&-l,g + hS—l,l — hs@ —nNs1 (28)

)

Materialova bilancia prchavejsej zlozky je vyjadrend ako

d(nsis)

TR NSTs + Ng41,gYs+1 + Ns-11Ts-1 — NS gYs — Ns1Ts (2.9)
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Entalpicka bilancia

d(nshs)

=~ lshs tisiighsiig +nsaahsa) — s ghsg — nsihs) (2.10)

Etaz v obohacovacej Casti

Materiadlova bilancia pre lubovolni etaz v obohacovacej casti je vyjadrena rovnicou

d(nn)

5 1 (2.11)

= 'fln+1,g - 'fln—l,l —np

)

kde N je oznacenie casti kolény, kde sa nachddza obohacovacia cast.

Materialova bilancia prchavejsej zlozky na tejto etazi

d NNIN . . .
% = Nnt1,eYn+1 — Pn-1,1Tn-1 — NDITD (2.12)

Entalpické bilancia je odvodené ako

d(nN hN)

dt = hn+1,ghn+1,g - hn—l,lhn—l,l - hD,lhD,l (213)

Etaz v ochudobnovacej casti

Materialova bilancia pre Tubovolnu etdz v ochudobnovacej casti destila¢nej kolény je
vyjadrend rovnicou
d(nm)
dt
kde M je oznacenie ¢asti kolény kde sa nachddza ochudobnovacia ¢ast, 1z, je tok

= hm—l,l - hm+1,g - hZ,l (214)

latkového mnozstva priadu smerujuci ako zvysok.

Pre prchavejsiu zlozku plati rovnica

d(nmz ) ) )
% = Nme1,1%m-1 — Pmt1,gYm+1 — NZ1T7Z (2.15)
Entalpické bilancia
d(namh . . .
dimmhn) _ Nm-1,1Am-11 — Nm+1,ghm+1,6 — Pz1hz1 (2.16)

dt
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Celkovy systém

Pre celkovy systém rektifikac¢nej kolény vyjadreného v dynamickom stave plati nasle-
dujtica materidlova bilancia
d(nc)
dt
kde C je oznacenie pre celkovy systém.

=nsg — T'LDJ — 7'7,271 (2.17)

Materidlova bilanciu pre prchavejsiu zlozku mézeme vyjadrit rovnicou

d(ncx . . .
% = Nsrs — nDJxD - TLZJ(EZ (218)

Entalpicka bilancia pre celkovy systém rektifikdcie je nasledovnd
d(’nchc)
dt

V tejto rovnici je Qv tok tepla privedeného do vardka a Qk, Qp, Qz su toky tepla
odobraté z kondenzatora, z destilatu a zo zvysku.

= fishs + Qv — np 1hp) — nz1hz1 — Qx — Qp — Qz (2.19)

2.2.2 Rovnovazny model NRTL

V separacnych procesoch su doélezité termodynamické vlastnosti, ktoré maja vplyv
nie len na fazovi rovnovahu, ale takisto na energetické poziadavky alebo velkost
zariadenia [31]. Pri navrhovani a optimalizacii chemickych procesov sa kladie velky
doéraz na vypocty fazovych rovnovah. Informécie o rovnovahe jednotlivych faz maja
vplyv na navrhovanie a riadenie procesov. Z toho dévodu boli navrhnuté rézne modely a
pristupy na odhadnutie aktivitnych koeficientov ; a predikciu rovnovaznych stavov pre
rozne zmesi. Medzi takto pouzité korelacné modely patri aj model NRTL (non-random
two-liquid) [22]. Tento prediktivny model sa pouziva pri neidedlnych termodynamickych
podmienkach viaczlozkovych sustav. Pri pouzivani tohto modelu st potrebné tri
parametre, ktoré st ziskané prostrednictvom nelinearnej regresie z experimentalnych
udajov [30]. Dva parametre sa pouzivaji na vyjadrenie interakcie (aj a aj;) a jeden z
parameterov ako nendhodny faktor (a;;) [9].

Rovnica bola vyvinutd dvojicou Renon a Prausnitz [31] a v pripade n-zlozkovej zmesi
na vypocet aktivitnych koeficientov zloziek kvapalnych zmesi sa pouziva nasledujtci
tvar [26]:

Iny; =

2o TG N - { Gij; (T.._er(l_lTijijk>] (2.20)
Yo Guire S [ i Ggme T YL Giga
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V pripade dvojzlozkovej zmesi mézeme odvodif pre jednotlivé zlozky nasledujiice
rovnice [31]

I G 2 Gy |
Invy; = a? |75 ( . > + in__ (2.21)
| \@ T+ z;Gji (x5 + 2:Gy)” |
[ G 2 Giri |
Invy = a? |7 < Y ) + LT 2.22
: |\ @+ @Gy (2; + 2;G5)” | (222)
Cleny Gij, Gji sa pocitaji ako
Gy =e T (2.23)
Gji =e 47 (224)
pricom plati, ze
Gii = ij =1 (225)
Parametre 7, 75 st vyjadrené ako
9 — gij _ Gij
L = 2y 2.26
WETRr T RT (2.26)
Gii — Gii Qij
= = 2.27
YT TRT T RT (2.27)
pricom plati, ze
Tii = Tjj = (228)

Energia interakcie medzi molekulami zloZiek i a j je vyjadrend ako gj; — gj; a medzi
molekulami zloziek j a i ako gji — gis. Dalej x;, xj st moélové zlomky zlozZiek v zmesi, R
je univerzalna plynova konstanta a T je termodynamicka teplota zmesi.

Ako pozitivum rovnice 2.20 mézeme povazovat, ze sa da pouzit pre ¢iastoéne nemiesa-
telné systémy [26]. V priemysle sa Casto pouziva na simuldciu a analjzu systémov na
béze biopaliv [30]. Medzi negativa patri silnd koreldcia v modeli medzi jednotlivymi
parametrami, ktoré opisujii interakcie medzi zlozkami zmesi [26]. Dalej je velmi délezité
aby boli dostupné experimentalne udaje. V opa¢nom pripade by bolo ¢asovo narocné a
zéroven nakladné najst vhodné parametre modelu. Dalsie obmedzenia moézu byft, ze
neposkytuje parametre nazvys, ktoré by opisali bindrny systém [26]. Ako priklad méd-
zeme uviest, ze neberie do ivahy vzajomny vplyv funkénych skupin alebo neposkytuje
parameter na charakteristiku kyslosti, zdsaditosti [22]. V minulosti boli vykonané rozne
revizie daného modelu, hlavne za cielom znizenia korelacie. Tieto modely vSak neboli
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dostato¢ne jednoduché alebo boli jednoducho netispesné [26]. V tejto praci pouzivame
klasicky model NRTL. Vlastnosti modelu a separovanej zmesi sme zasSpecifikovali
pomocou programu Multiflash [6]. Balik patri pod gPROMS ModelBuilder a je vhodny
na navrhovanie modelov pre rézne kombindcie kvapalnej, plynnej a tuhej fazy.

2.2.3 Modelovanie v programe gPROMS ModelBuilder

Pri modelovani a simulécii systémov je prvym a najdolezitejsim krokom vyber programu,
v ktorom sa uzivatel rozhodne pracovat. Je to klucova volba, od ktorej sa bude odvijat
postup rieSenia daného problému. Program musi spliiat poziadavky programéatora a v
neposlednom rade sa musi vysporiadat s poziadavkami na dany model.

Po nadobudnuti nevyhnutnych poznatkov o fyzikélnej stranke procesu je nasou tlohou
odvodit a implementovat matematicky model daného procesu do simulacného prostredia
zvoleného programu. Vyuzitie simuldcie vo vhodnom softvéri je naozaj réznorodé. Naslo
svoje uplatnenie nie len v oblasti vedy, techniky ale napriklad aj v ekonomike alebo
filmovom priemysle. Najviacsie vyhody simula¢nych metéd si jednoznacne cena a
rychlost. Takisto ale netreba zabudntf ani na bezpecnost a komplikovanost systémov.
Niektoré experimenty je ¢asto mozné vykonat len na modeloch a nie na redlnych
objektoch.

Pri modelovani chemicko-technologickych procesov, mame na vyber rézne programy,
ktoré by spiﬁali nami zadané kritéria. Medzi najbeznejsie pouzivanymi programami je
urcite aj Matlab, ktory sa Specializuje nie len na matematické vypocty a optimalizaciu,
ale vdaka rozsirenej platforme Simulink aj simuluje dynamické procesy. I ked tento
program by bol dostato¢ny na riesenie nami vybraného problému, my sme sa rozhodli
pre program, ktory patri medzi popredné programy na svete, avSak na Slovenku nie je
az tak znamy.

gPROMS, cize general PROcess Modelling System, ako uz samotny nézov prezradza,
je systém na modelovanie vseobecnych procesov. Program poskytuje prostredie na
vytvaranie, validaciu, optimalizaciu modelu ustaleného stavu a dynamického modelu.
gPROMS je produktom spolo¢nosti PSE (Process System Enterprise Ltd., London,
UK), ktord sa predneddvnom spojila s firmou Siemens, avsak je na trhu uz od roku 1997.
Samotny program sa vyuziva v roznych priemyselnych odvetviach s hlavnym zameranim
na chemickt a petrochemickt vyrobu ale rovnako je uzitoc¢ny pre spolocnosti, ktoré
vyrabaji potraviny, spotrebny tovar, palivové ¢lanky a batérie. Svoje vyuzitie nasiel
ale aj pri spracovani a kontrolovani odpadovych véd. Mézeme teda konsStatovat, ze
aplikdcia toho programu je moznd na rdzne oblasti [27, 28].
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Program poskytuje uzivatelovi platformu, kde je schopny jednoducho vytvorit ¢i uz
jednotlivé jednotky ale taktiez celé prostredie pre podnikové procesy, bez obmedzenia
na uroven zlozitosti. Pomocou simulédcii mézeme dosiahnut vysledky, ktoré budua
dostatocne presne predikovat jednotlivé situacie a tym padom zabezpecit Gcinnejsie
riadenie daného realneho systému.

Tvorcovia programu sa opieraju o styri zakladné piliere, a tymi st:

1. vytvarat,
2. overovaf,
3. vykonavat,

4. nasadzovat.

Pri navrhovani procesu sa mézeme vybrat dvomi cestami a to pomocou numerickych
vypoctov, alebo jednoduchého ,drag and drop“ systému, kde z predpripravenych
objektov vytvorime nas model. Pokracujeme validaciou modelu, vdaka ktorému vieme
prisposobit nas model k redlnemu objektu, napriklad pomocou experimentéalnych idajov.
Nasledne vykondme optimaliziciu, kde minimalizujeme néklady a maximalizujeme
funkénost modelu vzhladom na redlny systém a v neposlednom rade zisk. V poslednom
kroku nastdva samotnd implementacia ndvrhov do prevadzky ako sucast celkového
systému [27, 28].

Na uzivatela, ktory vstiupi do prostredia gPROMS ModelBuilder, po prvé zapdsobi
systematicky rozdelend, transparentnd a uzivatelsky priatelska platforma. Zakladom
vsetkého st knizni¢né riadiace schopnosti. Prave to moéze byt jednym z hlavnych
dovodov, preco si vybrat prave toto programové prostredie. Kniznice umoznuji progra-
matorovi lahké ovladanie modelov a simuldcii v celom programovom prostredi. Softvér
poskytuje aj rozsirené platformy a funkcie, prostrednictvom ktorych méte rézne be-
nefity. Napriklad v pracovnom prostredi gRMS mame moznost spracovat vysledky,
ale prave takym rozsirenim je aj spominand paleta objektov, takzvand PML kniznica.
Pri procese budovania modelu si mézeme jednoducho vybrat objekty z palety a jed-
noduchym spajanim si vytvorit prietokovi schému, ktorda bude predstavovat model
poskladany z jednotlivych objektov. Tieto objekty si rozdelené do dalsich skupin na
zédklade ich funkcie, ako napriklad riadenie, separacia, vymena tepla atd. Ich tlohou je
predovsetkym popis fyzikdlneho a chemického spravania modelu. Taktiez sa mozeme
aj inspirovat pri navrhovani modelu z predpripravenych matematickych modelov réz-
nych procesov. Program prindsa mnoho vyhod, medzi ktoré patri aj vyber sposobu
modelovania daného procesu.
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Vyhodou je mozna kombinacia ¢i uz vlastnych alebo vzorovych modelov, hoc aj z
vopred pripravenych. Taktiez je mozné odkazovat sa na veli¢iny v inych stiboroch
¢o zabezpecuje prepojenie medzi jednotlivymi tilohami. Jedinou podmienkou je, aby
dané projekty boli naraz aktivne. Pri programovani pomahaju aj klavesové skratky.
Dalsim pozitivom je aj fakt, Ze v rovnakom prostredi mézeme pracovat s ustalenymi aj
s dynamickymi modelmi, pricom si treba iba zvolif méd v ktorom chceme pracovat,
resp. mod v ktorom uvazujeme dany objekt. V tom istom prostredi figuruji aj rézne
moznosti fyzickych vlastnosti vdaka ktorym sa Tahko orientuje. Pouzivatel gPROMS-
u ma jednoduchy pristup aj k jednotkdm ¢ pridom. Dalsou vyhodou je, Ze sa da
odhadnuf viac parametrov z viacerych rovnovaznych a dynamickych simulacii, ¢ize pri
kazdom modeli je zabezpeceny pokrocily odhad parametrov. Medzi pozitiva patri aj
globalna citlivostna analyza alebo skutocnost, ze gPROMS simuluje viacfazové systémy
pre vsetky fyzikdlne vlastnosti [27, 28].

Zakladom préace v programe gPROMS je projektovy strom, kde nésledne najdeme
vSetky materidly, modely, simulacie, vysledky a tak dalej. Pre lepsie znazornenie si
toto rozdelenie mézeme vsimnuit aj na Obrazku 2.4. Priecinky st rozdelené do troch
skupin na zaklade ich farieb:

e Modra: knizni¢né objekty
o 7Zlté: projekty

e Zelena: pripady

V ¢ervenom rame je znazornena moznost vyberu karty v ktorej sa rozhodneme pracovat,
v zelenom rame je projektovy strom a v modrom rame je zobrazend kniznica dostupnych
objektov z chemicko-technologickej praxe, PML.

Néstroj na modelovanie procesov pozostava z dvoch hlavnych ¢asti, a tym sa grafické
rozhranie a rovnicové rozhranie. Tieto karty st znazornené na Obrazkoch 2.5 a 2.6.
V casti grafické rozhranie mame moznost graficky zostavit vyvojovy diagram, pricom
v rovnicovom rozhrani mézeme doplnit jednotlivé rovnice, vlastnosti a popripade
ich aj menit. Existuje minimum informacii, ktoré je potrebné zadefinovat. V tomto
pripade pracujeme hlavne s tromi sadami tdajov. Jednym z nich si parametre, ktorych
hodnota sa v ¢ase nemeni. Tieto hodnoty systém uz nepocita, len s nimi pracuje a su
vopred zadefinované. Dalej si uzivatel moze zaspecifikovat ¢asovo premenlivé objekty v
sekcii premenné. Tieto veliCiny sa menia v ¢ase a tym paddom sa mozu menit kazdou
simulaciou. Rovnice si trefou sadou a st deklarované a potrebné k modelom velmi
casto. Jednotlivé rovnice zahfnaji parametre a premenné, pomocou ktorych sa opise
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Sink Source PID_controller Pump_simple Dead_end  Measurement_device

Obr. 2.7: Simula¢né objekty.

systém. Ked sa uzivatel rozhodne pre model z ¢isto numerickych vypoctov, bez pouzitia
PML kniZnice, bude pracovat len v programovacom jazyku [7].

Na Obrazku 2.7 moézeme vidiet niektoré objekty, ktoré obsahuje kniznica PML a
zaroven sme ich pouzili aj pri navrhovani modelu laboratornej destilacnej kolony. V
nasledujicej Casti ich stru¢ne charakterizujeme.

,Column Section® je modelom samotnej destilacnej kolony. Mo6ze mat lubovolny pocet
etdzi a predpokladd sa, Ze na kazdej sa dosiahne paro-kvapalnd rovnovéiha [7].

,Flash Drum*“ je zariadenie na separéiciu kvapélnej a parnej fazy. Predpoklada sa, ze
dané fazy st v zariadeni v rovnovdahe. Objekt sme pouzili ako kondenzator a taktiez
ako vardk v nasom modeli [7].

,Valve“ a ,Nonreturn Valve“ st vhodné na simulaciu prietoku latok, pricom v druhom
pripade nenastane spétny tok latky do daného zasobnika. Pri klasickom ventile to véc-
sinou zabezpecime tlakovym spadom, popripade regulatorom, ktory riadi pootvorenie
ventilu podla ziadanej veli¢iny [7].

»Ratio* sa pouziva na ovlddanie prietoku. V nasom pripade konkrétne tento objekt
pouzivame na realizdciu refluxného toku destilatu do kolény pri danom refluxnom

pomere [7].

»Source Material“ je zdroj materidlu a zaroven vychodiskovym bodom systému. V
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nasom systéme bude tento objekt pouzity ako vstup néstreku do systému [7].

»oink“ je koncovym bodom v modeli. Prave v tomto objekte konéia priudy a dostavame
produkty, v nasom pripade destilat a zvysok. Vo vécsine pripadoch treba zabezpecit
tlakovy spad do tohto objekt, aby sme jednoznac¢ne dosiahli, ze dana latka nezacne
pritekat naspét do systému, popripade toto zabezpecit ¢erpadlom alebo ventilom [7].

L2Pump“ je simulacny objekt, ktory popisuje spravanie cerpadla. Vstupnou veli¢inou je
hmotnostny prietok a v pokro¢ilych moznostiach aj vstupny a vystupny tlak [7].

,Controller“ je objekt na simulaciu PID regulatora, vdaka ¢omu vieme sledovat dopady
proporcionélnej, integracnej a derivacnej zlozky na systémové prvky. Mozeme si vybrat
cez aky typ regulatora chceme riadit dané veliciny, avSak objekt potrebuje par vstupnych
informacii medzi ktoré patri aj zosilnenie, miniméalne a maximélne hodnoty vstupu,
vystupu a ziadanej veli¢iny. V nasom pripade sme pouzili PI regulatory, ktorymi sme
riadili rézne veli¢iny [7].

,2Measurement device“ sa pouziva na meranie veli¢in, o ktorych chceme mat viac
informécii v danom prude, vicsinou pri doprave latok z jedného objektu do druhého.
Meranymi veli¢cinami mézu byt: hmotnostny prietok, objemovy prietok, teplota, tlak,
entalpia, hustota alebo podiel parnej fazy [7].

,Dead End“ sluzi ako uzdver pridu alebo vystupu z objektu [7, 21].
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KArPITOLA 3

Experimentalne vysledky

Pri experimentalnej casti prace najskor si postupne zostavime celkovy model z ¢ias-
tkovych modelov. Nasledne vytvoreny model destila¢nej kolony naladime podla do-
kumentacie realnej destilacnej kolény, aby model zodpovedal redlnemu zariadeniu.
Funkénost vytvoreného modelu v programovom prostredi gPROMS ModelBuilder
dokazeme porovnanim dosiahnutych vysledkov a experimentalnych dat.

3.1 Prakticky pristup pri modelovani destilacnej ko-
16ny

Komplexné procesy si vyzaduju postupné vytvaranie matematického modelu z jedno-

duchsich modelov. Stabilné spravanie tychto jednoduchsich modelov nasledne podpori

stabilitu celkového modelu. V kapitole 2.1.2 sme uviedli, ze destilacné zariadenie sa

sklada z viacerych objektov. Najst vhodné pociatocné podmienky na dosiahnutie usta-

leného stavu pre takyto komplikovany systém je pomerne narocné. Z tohto dévodu sme

sa rozhodli, Ze modelovanie destila¢nej kolény rozdelime na nasledujice jednoduchsie
modely:

e model varaka,
e model vardka a kondenzatora,

e model destilacnej kolény.

Postup pri modelovani jednotlivych ¢iastkovych matematickych modelov a nasledné
spajanie vysledného modelu je opisané v nasledujtcich sekciach.
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Obr. 3.1: Matematicky model varaka.

3.1.1 Model varaka

Prvym krokom k navrhnutiu modelu destilacnej kolény bolo modelovanie vardka.
Rozhodli sme sa pre tento model z dovodu, Ze pri zoznamovani sa s programovym
prostredim gPROMS ModelBuilder sme pouzivali jednoduchy zasobnik kvapaliny.
Tento predosly model sme teda pouzili ako zadklad na modelovanie vardka. Dalsou
vhodnou volbou by mohol byt aj kondenzator, kedze zikladné objekty st pomerne
podobné. Rozdiel je vsak v tom, ze kym pri vardku do zariadenia vstupuje kvapalny
prad a vystupuje jeden parny a jeden kvapalny, pri kondenzatore vstupuje parny prad
a vychadzajici prud je kvapalny. Priame vygenerovanie parného priadu vsak nie je
Uplne jednoduché. Lahsie sa pracuje s kvapalnym pridom. Rozhodli sme sa pre varak,
ktory neuvazuje vyparovanie kvapaliny. Treba dodat, Zze modelovanie etdzovej casti
kolény je tiez jednou z moznosti ako zacat s modelovanim destila¢ného zariadenia. Tu
nastant problémy, ze st potrebné aj dalsie objekty, aby cely proces fungoval. Nakoniec
vznikne problém, ze ustéalit takyto systém je ndrocné.

Predtym ako sme zacali so samotnym modelovanim, bolo nasou prvou tlohou vytvorenie
materidlu, ktory budeme uvazovat v procese. Spravili sme to pomocou platformy
Multiflash, kde sme si zadefinovali zlozky zmesi a uvazovany rovnovazny model, v
nasom pripade NRTL. Nésledne v programe gPROMS ModelBuilder sme nasli potrebné
a vhodné objekty z PML kniznice. Ako vidime na Obrazku 3.1 kvapalni zmes doddvame
do systému pomocou ¢erpadla. Tato zmes sa nasledne deli na kvapalny a parny prud.
K dispozicii mame aj jeden PI regulator. Uvazujeme regulator s proporcionalnou a
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Obr. 3.2: Skokovd zmena ohrevu (2000s) v modeli vardka.
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Obr. 3.3: Odozva zloZenia kvapalnej fazy (zvysSok) v modeli vardka.

integralnou zlozkou a s hodnotou zosilnenia 35. Tento regulator splnil nase poziadavky,
pracoval rychlo, ale nie prilis agresivne a tak aj pri dalsich modeloch sme pouzivali prave
takyto typ regulatora. Zmenili sme len vstupné a vystupné intervaly, resp. ziadanu
hodnotu pre jednotlivé regulacné slucky. Pootvorenim ventilu riadime vysku hladiny
kvapaliny vo vardku. MnozZstvo generovanej pary je priamo nastavené dodavanim tepla
v objekte vardka.

Varak destilacnej kolény funguje na principe odparovania casti vstupujucej kvapaliny
a dalsia cast kvapaliny sa z daného zariadenia odvadza pomocou cerpadla, resp.
ventilu. Spravanie modelu vardka musi teda odpovedat tymto kritéridm. Nasou dlohou
bolo najst vhodné zaciatocné podmienky a ustalit systém, aby sme nasledne mohli
vykonat zmeny na modeli. Vyznam tychto zmien je potvrdit spravnost fungovania
tohto modelu. Najprv sme uvazovali model vardka bez ohrevu, kde nasou prvoradou
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ulohou je najst ustaleny stav. Po dosiahnuti ustaleného stavu v danom modeli sme
si ulozili vysledky. Tieto ulozené vysledky obsahuji hodnoty vSetkych premennych v
dosiahnutom ustalenom stave. Néasledne sme tito mnozinu ulozenych vysledkov pouzili
ako pociatocny stav systému pri dalsich vykonanych simulaciach. V dalSom kroku sme
uz uvazovali ohrev v modeli vardku. Postupnym pridavanim tepla sme snazili najst
ustaleny stav aj pre tito modifikdciu matematického modelu varaka.

Najvéacsie problémy nam sposobila konvergencia matematického modelu, ¢i uz s ohre-
vom alebo bez ohrevu. Po spusteni simulacie nastali numerické problémy a nasledne
sa simuldcia modelu zastavila. Problémy so simulaciou tohto modelu boli casté a bez
akychkolvek vysledkov. Toto nam skomplikovalo dosiahnutie pozadovaného ustale-
ného stavu v danom modeli. Tieto komplikacie boli spésobené prevazne fyzikalne
nerealizovatelnymi pociatoénymi podmienkami pre dand simuldciu modelu. Napriklad
sme nevedeli odhadnit spravne mnoZstvo potrebného tepla na to, aby sa odparilo
dostatocné mnozstvo kvapaliny z vardka na dosiahnutie pozadovaného ustaleného stavu.
V pripade, ze sme nastavili ohrev na prilis velkd hodnotu, vyska hladiny vo vardku
klesla na nulu z dévodu nadmerného mnozstva odparenej kvapaliny. Nasledne sa nam
simulacia prerusila. V pripade, Zze sme do systému nedodali dostatocné mnozstvo tepla,
nevytvorilo sa ndm dostatoéné mnozstvo parnej fazy a doslo k zaplaveniu vardka (pre-
rusenie simuldcie). Tieto chyby sme odstranili ndjdenim vhodnych parametrov (prietok
ndstreku, pootvorenie ventilov, mnozstvo privedeného tepla) modelu. Po dosiahnuti
ustaleného stavu a po naslednom ulozeni tychto vysledkov sme mohli analyzovat vplyv
premennych a lepSie spoznat nas systém.

Vysledky zo simulacie z modelu vidime na Obrazku 3.2 a 3.3. Ako moézeme vidiet
na Obr. 3.2 v ¢ase 2000s sme zvicsili privod tepla do varaka. Konkrétne z hodnoty
5 x 10° W sme zvysili na 7 x 10° W. Obrazok 3.3 nAm ukazuje dopad zmeny tejto veli¢iny.
Skokovou zmenou ohrevu doslo k zmene zlozenia v kvapalnom produkte (zvysok). Kym
koncentricia prchavejsej zlozky (metanolu) klesla, koncentrécia menej prchavej zlozky
(vody) naréstla. Konkrétne to spdsobilo zmenu hmotnostného zlomku metanolu z
hodnoty 0.672 kg/kg na 0.585kg/kg, a tak pocas tohto intervalu preslo viac prchavejsej
zlozky do parnej fazy. Po urcitom case sa systém opéat ustdlil. Spravanie daného
modelu teda povaZzujeme za spravne, nakolko zvysSenie ohrevu (pozri Obrazok 3.2)
sposobilo pokles koncentrécie prchavejsej zlozky vo vardku (pozri Obrézok 3.3, zelend
trajektéria).

3.1.2 Model varaka a kondenzatora

Po navrhnuti vardka s ohrevom (pozri Sekciu 3.1.1), sme k vystupnému parnému prudu
pripojili model kondenzatora. Ide o podobny model ako v pripade vardka, ale prietok
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Obr. 3.4: Matematicky model vardka a kondenzatora.

tepla nadobuda zaporné hodnoty. Rovnako ako v predchadzajicom pripade, musime
najskor model dostat do ustéleného stavu a nasledne overit funkénost modelu. Tym, ze
sme vo varaku uz dosiahli ustaleny stav, mézeme v tejto casti modelu pouzit ziskané
pociato¢né hodnoty parametrov a zameraf sa na spravne nastavenie kondenzatora. Do
kondenzatora vstupuje parny prud, ktory je generovany vardkom a v kondenzatore
dochadza k skvapalneniu daného prudu. Preto v kondenzatore budeme nastavovat
chladenie (odoberanie tepla).

Na Obrazku 3.4 mame znazorneny model vardka a kondenzatora. Jeden z vystupnych
prudov vardka predstavuje parny fazu, ktord vstupuje do kondenzatora. V kondenzatore
dochadza k totalnej kondenzacii a z kondenzatora vystupuje jeden prid v kvapalnom
skupenstve. Druhy vystup z kondenzatora sme uzavreli, s objektom "Dead end", aby
sme tento vystup nemuseli uvazovat pri materidlovych a entalpickych bilanciach. Stale
plati, Ze pri vstupe do systému mame cerpadlo, ktoré urcuje mnozstvo kvapaliny
(néstreku), ktoré je privedené do objektu vardka. V tomto pripade vSak mame v
systéme uz tri regulacné slucky. Pri kondenzatore mame jeden PI reguldtor na riadenie
vysky hladiny v danom objekte pomocou pootvorenia ventilu. Dalsia regula¢né slucka
slizi na regulovanie tlaku v kondenzatore na zdklade mnozstva odvodeného tepla z
kondenzatora. So zvysenim mnozstva odvodeného tepla sa znizi tlak v kondenzatore.
Tretia regulac¢na slucka slizi na riadenie vysky hladiny v kondenzatore. Takto zostaveny
model m& spravanie blizke k spravaniu sa celkového modelu destila¢nej kolony.

Pri tomto modeli ndm najvacsie komplikéacie spdsobilo generovanie malého mnozstva
parnej fazy, ¢o zapricinilo nizku vysku hladiny kvapaliny v kondenzatore. Nasledne doslo
k preruseniu simulécie. Dalsie problémy vyplyvali z nizkej hodnoty prietoku nastreku do
vardka, ¢o zvycajne viedlo k vyprazdneniu varaka a k preruseniu simulécie. Problémy
nam sposobilo aj hladanie spravnej pociato¢nej hodnoty tlaku v kondenzatore, ktory
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Obr. 3.5: Zmena ohrevu (2000s) a chladenia (6000s) v modeli vardka a kondenzatora.
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Obr. 3.6: Odozva zlozenia destildtu v modeli vardka a kondenzatora.

mé velky vplyv v danom modeli (kvalita produktov, mnozstvo odvodeného tepla, atd.).
Tieto problémy sme riesili postupne a nasou snahou bolo zvySovat dizku simuldcie
az kym sme nedosiahli pozadovany ustaleny stav v danom modeli. Tento ustaleny
stav vyplyva z postupného ustalovania jednotlivych objektov tohto modelu. V pripade
regulacnych sluciek bolo dolezité, aby boli vsetky objekty v regulacnej slucke naraz
v ustalenom stave. V jednotlivych simuldciach sme pozorovali, Ze inicializacia PI
reguldtora v ustdlenom stave zvycajne sposobila numerické problémy v simulécii, ak
riadeny objekt tymto PI regulatorom nebol inicializovany v odpovedajicom ustalenom
stave. Jednotlivé objekty v regula¢nej slucke st navzajom prepojené a z toho dévodu
sa navzajom ovplyviiujd, preto rézne pociatocné podmienky v tychto objektoch moézu
sposobovat nestabilitu simulécie.

Vysledky zo simulécie tohto modelu vidime na Obrazku 3.5 a 3.6. Obrazok 3.5 znézor-
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nuje zmenu ohrevu vo varaku a chladenia v kondenzatore. Na Tavej osi vidime, ze v
¢ase 2000s doslo k zmene privedeného mnozstva tepla. Z hodnoty 7 x 10° W sa zvysilo
na 9 x 10° W. Na pravej osi je zndzornené chladenie v kondenzétore. Zmena vykonana
vo varaku v ¢ase 2000s mal dopad aj na mnozstvo odvodeného tepla z kondenzatora.
V kondenzatore sa chladenie zmenilo z hodnoty —5.15 x 10° W na —7.14 x 10> W. Bolo
par prichaddzajici do kondenzatora. Toto vyvolalo narast tlaku v kondenzatore, na c¢o
PI regulator zareagoval tak, ze zvacsil prietok odvadzaného tepla z kondenzatora. Na
spominanom obrazku je znazornena aj vykonana zmena v kondenzatore v ¢ase 6000 s.
Zvicsilo sa chladenie z hodnoty —7.14 x 10> W na hodnotu —8.00 x 10> W. Vyvolali
sme to tym, ze v tom ¢ase sme znizili ziadani hodnotu tlaku v kondenzatore pomocou
PI reguldtora z hodnoty 2 x 10° Pa na 9.5 x 10* Pa. Na Obrézku 3.6 vidime, Ze v obidve
vykonané zmeny sposobili pokles koncentracie prchavejSej zlozky (metanolu) v destiléte.
Pri zmene ohrevu vo vardku hmotnostny zlomok metanolu klesol z 0.734 kg/kg na
hodnotu 0.697 kg/kg. Tento pokles je spdsobeny tym, zZe vo vardku generujeme vicsie
mnozstvo par, ¢o nasledne vyvolava zvysenie tlaku v kondenzatore. Tym padom sa
zvysuje obsah vody privedenej v parich z vardka a zaroven sa zvysuje aj chladenie
v kondenzétore (PI reguldtor). Zmena chladenia v kondenzatore spésobila pokles
koncentracie prchavejsej zlozky z hodnoty 0.697 kg/kg na hodnotu 0.692 kg/kg. Ako
je uvedené vyssie, zvysenie chladenia sposobuje pokles tlaku v kondenzatore. Pokles
tlaku znizuje bod varu zmesi a to vedie k zvyseniu obsahu menej prchavejsej zlozky
v destildte. Na spominanom obrazku vidime, Ze kym pri zmene ohrevu vo vardku
koncentracia klesla linearne, v pripade zmeny chladenia nastalo kmitanie. Spravanie
tohto modelu spliia nase predpoklady o danom procese a preto mozeme tvrdit, ze dany
model je spravny.

3.1.3 Model destila¢nej kolony

Nasim prvoradym cielom je ziskat model destilacnej kolény, ktory sa sprava podla
nasich teoretickych vedomosti o danom procese. Najskor musime dany model dostat
do ustéaleného stavu. V tomto ustalenom stave si ulozime hodnoty jednotlivych velic¢in,
ktoré potom inicializujeme ako pociatocny stav pre dalsie simulacie. Nasledne budeme
moct vykonat zmeny velicin v danom modeli a podla reakcie modelu na zmenu tychto
veli¢in, budeme vyhodnocovat funkénost daného modelu.

Aby doslo k dostato¢ne velkému kontaktu medzi parnou a kvapalnou fazou, potre-
bujeme dostatoéné velkd kolénu a pocet etdzi. Preto k predoslému modelu (vardk a
kondenzator) pripojime model etdzovej destilacnej kolény. Tym, Ze tieto objekty s
uZ nastavené a vychadzaju z urcitych pociato¢nych podmienok, staci doladit pridany
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Obr. 3.7: Matematicky model destilacnej kolény.

model destilacnej kolény. Pri vytvarani tohto modelu sme mierne upravili nastavenie
varaka a kondenzatora, pre ktoré sme uz predtym nasli vhodné podmienky pre stabilnti
prevadzku. Redlna destilacnd koléna ma 8 etazi, ale na zaciatku sme uvazovali v koléne
len 3 etéze, aby sme znizili zlozitost tohto modelu. Po najdeni ustaleného stavu pre
tento model, ndm nerobilo tazkosti rozsirit dany model o dalsich 5 etdzi (celkovy pocet
etézi je 8). Tu treba dodat, Ze alternativne riesenie pri modelovani mohol byt aj postup,
kde zaciname s vardkom, nasledne pridame destilacnt kolénu a nakoniec kondenzator.

Obrézok 3.7 nam ukazuje model destilac¢nej kolony. Zmena nastala oproti predoslym
pripadom (pozri Obrazky 3.1 a 3.4) v tom, ze ¢erpadlo privadza nédstrek priamo do
kolény a nie do vardka. Zo spodnej ¢asti kolény vychadza kvapalny prad, ktory vstupuje
do vardka. Generované pary vo varaku sa vracaju spat do destilacnej kolony, kym
vystupujuici kvapalny prad z varaka skoné¢i ako zvysok, jeden z produktov rektifikacie.
Pary prechadzaji celou kolénou, kde sa obohacuji o prchavejsiu zlozku a nasledne cez
hlavu kolény vystupuji z objektu. Dalej tento parny prid vstupuje do kondenzétora,
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kde dochadza k totalnej kondenzacii a na zaklade refluxného pomeru sa cast kvapaliny
vracia do kolény a ¢ast tohto mnozstva sa odvedie ako produkt etézovej rektifikacie,
¢ize skonéi ako destilat.

Na pravej strane kolény mézeme vidief bo¢né vystupy. Slizia na vystup medziproduk-
tov destilacie. Z dovodu, ze pocas separacie bindrnej zmesi metanol-voda neuvazujeme
medziprodukty, tieto vystupy sme uzavreli pomocou objektu ,,Dead end“. Novym
objektom v modeli je aj objekt pre refluxny pomer. Je pripojeny na oba vystupujice
kvapalné prudy z kondenzatora. Do objektu vstupuje informécia z prietokového in-
dikatora, ktory je pripojeny na prid spdtného toku. Na ziklade toho urcuje tento
blok mnozstvo pretecenej kvapaliny cez cerpadlo tym, ze nastavuje hodnotu prietoku
destilatu.

Napriek tomu, ze v koléone mame na kazdej etdzi rozne teploty a tlaky, nerobilo
nam vicsie komplikacie najst adekvatne podmienky pre model, ktory uvazuje nulovy
prietok destilatu. Toto je pravdepodobne sposobené tym, ze sme vyuzili model varaka a
kondenzatora v ustalenom stave (pozri Sekciu 3.1.2), ¢im sme zvysili stabilitu celkového
modelu. Problém nastal pri implementéacii refluxného pomeru do matematického
modelu. Museli sme najst spésob ako zadefinovat Ziadany pomer medzi spatnym tokom
a destilatom. Efektivne sme vyuzili Specidlny objekt z PML kniznice, tzv. ,Ratio*.
Na vstupe do tohto modelu je signal z prietokového indikatora spétného toku, ktory
je nasledne nésobeny pozadovanou hodnotou refluxného pomeru. Vysledny nasobok
vyjadruje prietok destilatu, preto v nasom modeli budeme pouzivat modifikovani
formu refluxného pomeru R, 1, vzhladom na Rovnicu (2.4):

Rp,m = 5 - .77’ (31)

Vypocitand hodnota destilatu z refluxného pomeru sa nastavi prostrednictvom pri-
davného Cerpadla na destilatovom potrubi. Dalsie problémy spésobil velky pocet
reguldtorov v systéme. Z tohto dévodu sme poévodnych Sest regulacnych sluciek zre-
dukovali na pétf. Vylacili sme jeden reguldtor, ktory sa nachadzal pred kolénou a bol
spojeny s vymennikom tepla. Riadil vymennik tepla na zdklade signalu z indikétora
teploty, ktory sa nachadzal za vymennikom tepla. Potrebnii teplotu nastreku nasta-
vujeme priamo v objekte zdroji materidlu (pozri Obrazok 3.7, Néstrek). Tym pddom
sme mohli prestat uvazovat vymennik tepla pred destila¢nou kolénou a zjednodusit
strukturu vysledného modelu.

V modeli destilacnej kolony sa nachadza pat regulacnych sluciek. Pre lepsie vysvetlenie
zapojenia tychto reguldtorov jednotlivé slucky st znézornené na Obréazku 3.8. Modrou
farbou st znézornené prudy kvapalnej fazy a ¢ervenou farbou pridy parnej fazy. Co
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Obr. 3.8: Prietokovy diagram destilacnej kolény.

sa tyka regulatora na riadenie vysky hladiny kvapaliny vo vardku a reguldtora na
riadenie chladenia v kondenzéatore, ni¢ sa nezmenilo oproti predoslej verzii modelu
(pozri Sekcia 3.1.2). Riadenie vysky hladiny kvapaliny v kondenzétore stile vyuziva
ako riadiacu premenni pootvorenie ventilu. Zmena vSak nastala pri umiestneni ventilu.
Kym v predoslom modeli bol ventil umiestneny smerom k destildtu, teraz sa ventil
nachadza pri pride spatného toku. Ohrev vo vardku sa riadi pomocou teploty na 8.
etazi. Pridali sme na tuto etaz teplotny indikator, ktory na zaklade zmeny teploty na
tejto etazi, zmeni privod tepla do vardka. Poslednou regula¢nou sluckou je PI reguldtor
pre refluxny pomer. Tento regulator dostéva informécie z 1. etdze destilacnej kolony. Na
zéklade zodpovedajicej teploty, regulator vyhodnoti odchylku a riadi refluxny pomer.
Pouzivame teploty z vyssie uvedenych etazi z toho dévodu, ze s najblizsie k destilatu
a zvysku. V realite by vSak bolo potrebné skimat teplotny profil kolény, pomocou ¢oho
by sme mohli efektivnejsie vyhodnotit optimélnu polohu tychto teplotnych indikatorov
v kol6ne. Dalsim argumentom pre pouzitie indikétorov priamo z destila¢nej kolény bol
fakt, Zze aj priemyselné regulatory su casto naviazané na teplotné indikatory z réznych
etazi destilacnej kolony.

Na Obrazkoch 3.9, 3.10 a 3.11 vidime ziskané vysledky zo simuldcie matematického
modelu destila¢nej kolény. V pripade tohto modelu sme zmenili refluxny pomer, aby sme
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Obr. 3.9: Zmena refluxného pomeru Ry, , (2000s) v modeli destilaénej kolény.
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Obr. 3.11: Odozva zlozenia destilatu v modeli destilac¢nej kolony.
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docielili zmenu zlozenia v destildte. Obrazok 3.10 znazornuje zmenu riadenej velic¢iny v
¢ase 2000s. Zmenili sme teplotu na 1. etazi destilacnej kolény z hodnoty 357.15K na
363.15 K. Tato zmena v spominanom c¢ase bola spésobend zmenou refluxného pomeru
z hodnoty 0.498 na 3.105. Zmena riadiacej veli¢iny je znazornend na Obrazku 3.9. Na
Obrazku 3.11 vidime, zZe doslo k poklesu koncentracie metanolu v destilate. Zastipenie
tejto prchavejsej zlozky sa zmenilo z hodnoty 0.981kg/kg na 0.884kg/kg, ¢ize kleslo o
0.097. Nérast teploty na 1. etazi je vyvolany tym, ze sme zvysili prietok destilatu, ¢o méa
za nasledok zvysenie koncentrécie menej prchavej zlozky na hlave kolény (vyssia teplota).
Tym padom klesa aj Cistota destilatu. Tato reakcia modelu destila¢nej kolény na zmenu
danych veli¢in dokazuje, ze model sa sprava podla fyzikdlnej reality a funguje spravne.
Na tychto obrazkoch si mézeme vsimnit, ze kym na Obréazku 3.9 doslo k pomerne velkej
zmene refluxného pomeru (dosahoval aj hodnotu 100), tieto vykyvy na Obrézku 3.11
nevidiet a doslo relativne rychlo k ustaleniu hmotnostnych zlomkov jednotlivych zloziek
tohto prudu na novej hodnote. Vykyv refluxného pomeru je spésobeny tym, ze vplyv
refluxného pomeru na teplotu z 1. etdze je maly. Na dosiahnutie ziadanej hodnoty
teploty na 1. etdzi, musi refluxny pomer vykonat pomerne velkd zmenu, ako mozeme
vidiet na Obrazku 3.10.

3.2 Laboratdorna destilacna kolona

Po navrhnuti modelu destilacného zariadenia je nasou snahou naladit model podla
realnej koléony. Prvym krokom je implementéacia konkrétnych parametrov a vlastnosti
realnej kolony do nasho modelu. Nasledne nasou tlohou je naladit nami vytvoreny model
podla redlneho zariadenia a vyhodnotit vysledky z vykonanych simulacii. Vzhladom na
to, Ze sme nemohli vykonat merania na redlnej koléne, budeme éerpat zo zdrojov [21, 2],
ktorych autori na laboratérnej destilacnej kolone uz merania vykonali.

3.2.1 Technicka specifikacia destilacnej kolény

Laboratérna destilacnéd koléna Armfield UOP3CC zabezpecuje kontinudlnu destilaciu
bindrnej zmesi metanol-voda. Skladéd sa z dvoch hlavnych casti, ktoré si vzajomne
prepojené. Prvu cast tvori samotné destilacné zariadenie a druht konzola na ovladanie
daného zariadenia. Spominani kolénu [17] vidime na obrazku 3.12.

Kol6na pozostava z dvoch sklenenych casti, pricom v obidvoch castiach st umiestnené
4-4 sitové etaze [11]. Spominané dve ¢asti st umiestnené nad sebou, vertikdlne. Des-
tila¢néd koléna ma jednu Specidlnu etdz a tou je 5.etdz zhora, na ktord privddzame
nastrek. Néstrek sa privadza do kolény pomocou cerpadla. Koléna je navrhnuté pre
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Obr. 3.12: Laboratérna destila¢né koléna Armfield UOP3CC.

"‘ “\\
W

Obr. 3.13: Prierez kolény s etdzami a s dolezitymi parametrami.
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Tabulka 3.1: Technické parametre destilacného zariadenia Armfield UOP3CC.

Cerpadlo Rychlost davkovania 50-200 ml/min
Objem 211

Varak Vyska 0.1265 m
Ohrev 10002500 W
Pocet etazi 8 ks
Pocet specidlnych etdzi 1 ks

Destila¢na Umiestnenie nastrekovej etéze 5. etaz

koléna Priemer 0.0500 m
Vzdialenost medzi etdazami 0.1111 m
Vyska vyénievajuceho okraju prepadovej rary | 0.0030 m

rychlost ddvkovania zmesi v intervale 50 — 200 ml/min. Predohrev néstreku zabezpecuje
vymennik tepla s vykonom do 2kW. Na etazach v koldéne st umiestnené mensie otvory
na prudenie pary, respektive jedna vicsia prepadova rira na prudenie kvapaliny. Vyska
vyc¢nievajuceho okraju prepadovej rury hy, je 0.003 m. Parna a kvapalna faza pradi v
koléne protipriadovo. Priemer etédzi dy je 0.05m, pricom jednotlivé etdze sii umiestnené
od seba hy priblizne 0.1111 m. Na kazdej etdzi sa nachadza senzor na meranie teploty.
Vyhodou st aj dalsie teplotné indikatory umiestnené na vhodnych miestach v destilac-
nom zariadeni. Na sledovanie poklesu tlaku v koléne je k hornej a dolnej casti kolony
pripojeny diferencidlny U-manometre. Tato etazami tvorena sklenend koléna spolu s
kondenzdtorom vytvéra 2m vysoky stipec. Dany stipec je izolovany, aby sa zabranilo
tepelnym stratdm. Po kondenzacii par, ktord nastane pomocou chladiacej spirdly v
ktorej prudi chladiaca voda, sa kvapalina rozdeli pomocou refluxného ventilu. Ide o
trojcestny solenoid, ktory na zaklade pozadovanej hodnoty refluxného pomeru urci
mnozstvo kvapaliny privedeného naspét do destilacnej kolony a odvedeného mnozstva
ako destilat. Spatny tok sa nisledne dostane cez jednotlivé etaze do vardka, pricom
nastane kontakt medzi parnou a kvapalnou fazou. Nadoba sluziaca ako vardk ma
vysku 0.1265 m, objem 211 a je vybavena ohrevnym telesom na zabezpecCenie ohrevu do
2,5 kW, pricom ideédlne rozmedzie na ohrev je v intervale 1 —2,5kW [2, 8, 15, 16, 21, 33].

Na Obrazku 3.13 st zndzornené jednotlivé rozmery, kde priemer kolony je oznaceny
na obrazku ako di. Pre etdze su Specifickymi rozmermi vyska vyc¢nievajuceho okraju
prepadovej rury, oznacené ako h,, a vzdialenost medzi etazami, oznacené ako hy.

V jednotlivych objektoch matematického modelu sa nachadzaji vstupné udaje, ktoré
mozeme naladif na zaklade rozmerov a vlastnosti redlnej kolény. Vzhladom na to, ze
nie vSetky vyssie uvedené informaécie su potrebné do modelu, pouzité tdaje su zhrnuté
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v Tabulke 3.1.

Vyhodou tohto zariadenia je vakuovy systém, ktory dokaze pracovat aj pri znizenom
tlaku az do hodnoty 200 mbar. Dalej umoziiuje nastavenie refluxného pomeru v rozmedzi
0 — 100%. Pre tuto destila¢ni kolénu je Specifické aj to, Ze umoziiuje pouzivanie
horTavych rozpustadiel, akymi st napriklad acetén, benzén alebo p-xylén. Vyhodou je
aj fakt, ze po celej koléne st k dispozicii rézne miesta na odber vzoriek, napriklad na
nasledni analyzu zloZenia.

3.2.2 Ladenie matematického modelu

Aby sme mohli zhodnotit funkénost modelu, potrebujeme navrhnuty model naladit
podla redlneho zaradenia. Koléna, fungujica na Ustave informatizécie, automatizécie
a matematiky, je prednastavenad pre bindrnu zmes metanol-voda. Z toho doévodu,
este na zaciatku navrhu modelu, sme sa rozhodli pre rovnaka zmes. Pri vstupe sme
uvazovali ekvimolarnu zmes metanol-voda (1:1). Podla technickej dokumentécie je
koléna UOP3CC 8 etazova, pricom ma iba jednu Specidlnu, nastrekovi, etz a tou je
piata etaz zhora. Druhy krok k ladeniu modelu destilacnej kolony sme teda dosiahli tiez
este pri navrhovani samotného modelu. Tieto etdze sme nasledne rozsirili az na vysledny
pocet etdzi, ¢ize na 8, pricom sme urcili aj ndstrekovi etaz na piatej pozicii. Postupovali
sme po krokoch, kazdou simuldciou sme pridavali etdz navyse, pricom zakazdym sme
museli ukladat aj vysledky. Tym sme zabezpecili, ze sme nemali prilis velky skok
medzi vykonanymi modifikdciami modelu. Tymto sme znizili pravdepodobnost vyskytu
numerickych problémov a simulédcia zvycajne prebehla bez komplikacii. Ukladané
vysledky sme privolali pri dalsej simulacii, ¢im sme inicializovali simuldciu na zdklade
dosiahnutych vysledkov. Pri zmene poctu etdzi v kolone sme si museli davat pozor aj
na poziciu nastrekovej etaze. Problémy nastali, ked sme nastrekovi etdaz umiestnili
prilis nizko, resp. prilis vysoko ku hlave alebo spodku destila¢nej kolény. Preto idedlne
sme vzdy uréili nastrekovi etdz priblizne v strede kolény.

Najvacsi problém nastal pri stanovovani mnozstva kvapaliny, privedeného cez cerpadlo
do kolény za ¢as. Pri navrhovani modelu sme uvazovali niekolkonasobne véc¢sie mnozstvo
privedenej kvapaliny, co si nasledne vyziadalo aj niekolkondsobne vécsie rozmery varaka
a kondenzatora. Potrebné mnozstvo odvedeného a privedeného tepla do tychto zariadeni
bolo ur¢ené na zaklade vstupujiceho mnozstva kvapaliny do systému. Z toho dévodu
sme museli cely navrhnuty systém zmensit a prisposobif predpisanym a odporucanym
hodnotam. Keby sme sa rozhodli iba pre zmenenie velkosti vardka a kondenzatora,
pravdepodobne by doslo k zaplaveniu danych objektov. Ako sme uz nacrtli, bolo
potrebné zmenit mnozstvo néstreku a tym timerne zmenit aj rozmery jednotlivych
objektov v danom modeli. Ako pri samotnom navrhovani, aj pri ladeni sme museli
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Obr. 3.14: Zmena refluxného pomeru R, ,, (2000s) naladeného modelu.

postupovat malymi krokmi, bez vykondvania vécsich zmien. Vysledky zo simulacii, ktoré
sme povazovali za spravne, sme ulozili a nasledne pouzili ako pociatocné podmienky
pre dalsiu simulaciu. Z vykonanych simulacii sme pozorovali nadmerni citlivost modelu
na prilis velky pocet zmien v jednej simuldcii a preto sme postupovali opatrne. Nasim
cielom teda bolo znizif mnozstvo privedenej kvapaliny na zaklade intervalu rychlosti
Cerpania z dokumentécie destilacnej kolony. Rozhodli sme sa pre stredntt hodnotu
intervalu, aby nenastali komplikacie pri zmene veli¢in naladeného modelu. Zacali sme
teda so znizenim mnozstva kvapaliny a zaroven sme znizovali aj ohrev vo vardku a
chladenie v kondenzatore. Prekdzku dosiahnutia ustdleného stavu v danom modeli
predstavovali hlavne regulatory. V simulacnom programe gPROMS ModelBuilder st
vstupné a vystupné veli¢iny v regulatore ohranicené v danom intervale. Museli sme
teda davat pozor na to, aby sa veli¢iny reguldtora neocitli na hraniciach tohto intervalu.
Nasledne sme implementovali aj dalsie zadefinované parametere do modelu, ako objem
varaka a kondenzatora, ale takisto bolo potrebné v kazdom objekte si zadefinovat
aj ich priemer. Pre kolénu sme zadefinovali este vzdialenost medzi etazami a vysku
vy¢nievajiceho okraja prepadovej riry. Model bol natolko flexibilny, Ze tieto zmeny uz

.....

model a vykonat urc¢ité zmeny veli¢in na kontrolu platnosti modelu.

Na Obrazku 3.14 vidime zmenu refluxného pomeru v modeli. Z hodnoty 0.583 sa
systém ustalil na novej hodnote 4.641. K tejto zmene doslo tym, Ze sme zmenili
ziadant veli¢inu v reguldtore TC pri kondenzatore z hodnoty 357K na 362K (+5K,).
Ocakavame teda, ze klesne vytazok prchavejsej zlozky v destilate. Na Obrazku 3.15
vidime, zmenu zlozenia v destilate. Zmena refluxného pomeru sposobila, ze v destilate
klesol hmotnostny zlomok metanolu, ¢ize prchavejsej zlozky, z hodnoty 0.983 kg/kg na
0.902kg/kg. Je to sposobené tym, Ze do objektu reprezentujici refluxny pomer vstupuje
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Obr. 3.15: Odozva zlozenia destildtu naladeného modelu.

hodnota z meraca prietoku, ktora nachddza pri pride spéatného toku. Objekt refluxného
pomeru na ziklade nastavenej hodnoty refluxného pomeru vyhodnoti informéaciu a
posle vypocitant hodnotu prietoku do ¢erpadla, ktora sa nachadza pri prade destilatu.
Mézeme teda skonstatovat, ze model funguje spravne a predpokladame, Ze je aj spravne
naladeny.

3.2.3 Vyhodnotenie presnosti matematického modelu

Presnost navrhnutého modelu uré¢ime porovnanim experimentalnych dat a vysledkov
dosiahnutych zo simulécii. Na porovnanie pouzijeme externy zdroj, kde autorka expe-
rimentalne identifikovala matematicky model rektifikacnej koléony pre delenie zmesi
metanol-voda. Proces sa identifikoval pomocou Strejcovej metédy, pri ktorej sa pouzije
prenos v tvare:

Z —Ds

Gs(s) = me

(3.2)

kde Z je zosilnenie systému, T je casova konstanta systému, n je rad systému a D je
dopravné oneskorenie systému [13].

V préci sa pouzila ako riadena velic¢ina teplota na hlave kolony a zloZenie metanolu v
destilate, riadiacou veli¢inou je zmena refluxného pomeru.

Rovnicu refluxného pomeru sme uviedli v kapitole (2.4) ako pomer mnozZstva kvapaliny
privedeného naspéat do kolény ku mnozstvu kvapaliny odvodeného ako destilat. Autorka
pre identifikdciu systému pouzila sériu prechodovych charakteristik. Boli to zmeny
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refluxného pomeru z hodnoty 0-25%, dalej 25-50%, 50-75% a 75-100%, pricom skokové
zmeny sa vykonali aj nadol [2]. Teda v pripade, Ze sa uvazuje v systéme spatny tok s
hodnotou 20%, znamend to, Ze sa privadza do kolény naspét 20% z celkového mnoZstva
skondenzovanej kvapaliny. Podrobnejsie o tejto problematike sa mézeme docitat v [2].

Pre porovnanie dosiahnutych vysledkov skokové zmeny sme vykonali aj v nasom modeli
destila¢nej kolény. Zmeny refluxného pomeru boli reprezentované rovnicou (3.1), teda
jednotlivymi skokmi modifikovaného refluxného pomeru. Jednotlivé zmeny v nami
navrhnutom modeli zodpovedali nasledujicim skokovym zmendm: 3-1 (25-50%), 1-1/3
(50-75%) a 1/3-0 (75-100%). Zmena 0-25% nemohla byt v nasom modeli vykonan4,
nakolko by sme dostali matematicky nerealizovatelni hodnotu. Pri zmene hodnoty
refluxného pomeru z hodnoty 25%-50% ocakéva sa teda vyrazné zlepSenie Cistoty
destildtu. V pripade zmeny refluxného pomeru z 50%—25% by mal nastat opacny trend.

Uskutocnili sme rézne simulécie na naladenom modeli, vdaka ktorym sme sa chceli
priblizit k experimentalnym déatam. Zmena vysky hladiny vo vardku a kondenzatore
nemala vacési vplyv na vysledky a tym padom nebolo potrebné dalsie doladenie tejto
veli¢iny. Prave naopak, zmenou mnozstva kvapaliny privedeného do systému sa precho-
dova charakteristika vyrazne zmenila, avSak k horsiemu. Pre ¢erpadlo sme nastavili
hrani¢né hodnoty rychlosti davkovania a ani v jednom pripade sme nedosiahli zlepsenie.
Usudili sme teda, ze najlepsie nastavenie je prave strednd hodnota tohto intervalu.
Jasné zlepsenie prechodovej charakteristiky sme nadobudli aj zmenenim ohrevu vo
vardku. Aj v tomto pripade plati, ze aplikovanim réznych hodnot v objekte sme dospeli
k vyslednému mnozstvu ohrevu, ktoré je idedlne pre aktualne nastavenie modelu. K
dalsim zmendm sme sa dopracovali aj zmenou tlaku v kondenzatore, pricom sme ski-
Sali zredukovat aj pocet regulator. Tieto redukéné zmeny nemali vyraznejsi dopad na
prechodovt charakteristiku, z tohto dévodu sme zmenu tlaku v kondenzatore vykonali
prostrednictvom regulatora. Po nastaveni podmienok, ktoré sa ukazali byt optimalne
pre nami navrhnuty model laboratérnej destilacnej koldny, vysledky z PML modelu
sme porovnali s ddtami z externého zdroja. Zo Siestich prechodovych charakteristik,
dve vidime na Obrazku 3.16 a 3.17.

Na Obrazku 3.16 vidime namerané, resp. odsimulované tdaje teploty pre zmenu
modifikovaného refluxného pomeru z hodnoty 3—-1. V pripade experimentilnych dat
ide o zmenu 25%-50%. Prenos pre tiito vykonani zmenu je opisany v tvare:

0.35
o~ 26.88s

280.04s +1 (3:3)

G25750 =

Na Obrazku 3.17 vidime udaje teploty pre zmenu modifikovaného refluxného pomeru
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Obr. 3.16: Porovnanie teplot pre reflux 25-50 %.
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Obr. 3.17: Porovnanie teplot pre reflux 50-25 %.
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z hodnoty 1-3 (50%—25%). Prenos v tomto pripade vyzerd nasledovne:

0.22 —0.96s

e 3.4
96.965 + 1 (3-4)

Gs0-25 =

Na obidvoch grafoch mézeme vidiet, Ze pri porovnani znamienok zosilnenia Z pre
udaje z PML modelu a pre prechodové charakteristiky plati, ze st rovnaké. Napriek
tomu, ze hodnoty zosilneni nie si totozné, priebehy funkcii st velmi podobné v
obidvoch pripadoch. Kym pri zmene refluxného pomeru z hodnoty 25%-50% je rozdiel
teplot menej nez 0.017 K, v pripade vykonanej zmeny z hodnoty 50% na 25% je tato
hodnota okolo 0.018 K. Tato odchylka porovnavanych modelov je prijatelnd vzhladom
na zlozitost tohto separa¢ného procesu. Dalej z obrazkov vyplyva, ze rozdiel medzi
casovymi konstantami T je zanedbatelny a dopravné oneskorenia D st takmer nulové.
7 tohto porovnania vyplyva, ze vytvoreny matematicky model verne opisuje spravania
sa realneho zariadenia.



KAPITOLA 4

Diskusia

Implementécia matematického modelu destila¢nej kolény do modelovacieho systému
moze byt velmi uzito¢nd pri praci na realnej laboratornej koléne. Pri tomto zadani vsak
bolo vyzvou potvrdif spravnost naladenia modelu na zaklade vysledkov zo simulacie
porovnania s experimentalnymi idajmi dostupnymi v literatire.

Kvoli pandemickej situdcii sme museli pouzif externé literarne zdroje na overenie pres-
nosti ndsho modelu, nakolko sme nemohli robit experimenty v laboratériu na redlnej
koléne. Vychadzali sme teda z ¢lanku, kde sme nemali dostupné redlne data, ale mali
sme dostupné prechodové charakteristiky. Na zéklade porovnania znamienka a hodnoty
zosilnenie systému a casovej konstanty sme vyhodnotili presnost navrhnutého modelu.
Moézeme tvrdit, ze nds matematicky model, odvodeny v programe gPROMS Model-
Builder, je naladeny spravne. Matematicky model sa sprava podla redlnej destilacnej
kolény v laboratériu.

V nasom matematickom modeli uvazujeme NRTL model, avsak mohlo by byt zaujimavé
implementovat aj iné modely do programu, ako napriklad model podla Wilsona,
UNIQUAC alebo UNIFAC. Zistili by sme vplyv dalsich typov modelov na vysledky a
¢i by zvysili presnost matematického modelu.

Pri ladeni matematického modelu sme dostavali aj vysledky kde zosilnenie, resp.
dopravné oneskorenie sa lisili vyraznejsie, ba dokonca v niektorych pripadoch priebeh
vysledkov z PML modelu bol kmitavy a teda priebehy sa nepodobali. To nam dava
prilezitost na dalsie skiimanie a vylepsenie modelu, aby sme dosiahli va¢siu podobnost
vzhladom na realnu destilacnt kolénu a aby bol model eSte presnejsi.

V pouzitom ¢ldnku [2] je uvedend identifikdcia prenosovej funkcie medzi refluxnym
pomerom a zlozenim destildtu. V tomto pripade dosiahnuté vysledky sa priblizovali
menej k idajom z externého zdroja. Jednotlivé konstanty prechodovej funkcie sa lisili
viac ako pri simulaciach, kde riadenou veli¢inou bola teplota na hlave kolény. Teda v
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tomto pripade dochadzalo k nizkej zhode medzi publikovanymi datami a vysledkami z
nasho matematického modelu, i ked znamienko zosilnenia sa zhoduje v porovnavanych
modeloch. Na rieSenie tychto problémov by sme mohli pouzit napriklad iny model
namiesto pouzitého modelu NRTL alebo néajst vhodni kombinéaciu veli¢in, ktorych
dalsie ladenie by ovplyviiovali prave tieto faktory. Dalej je mozné, ze by bolo vylepSenim
modelu aj zostavenie modelu destilacnej kolény v programe gPROMS ModelBuilder
pomocou ¢isto matematickych rovnic, bez pouzitia PML kniznice.



KArITOLA 5

Zaver

Hlavnym cielom tejto bakalarskej prace bolo zostavenie matematického modelu la-
boratornej destilacnej kolény na separaciu binarnej zmesi metanol-voda a néasledna
implementacia tohto modelu do programového prostredia gPROMS ModelBuilder, kde
sme uvazovali rovnovazny model NRTL. Dalsou tilohou bolo naladenie vytvoreného
modelu podla pristrojovej dokumentécie laboratérnej destilacnej koléony UOP3CC. V
prvej Casti prace sme sa venovali vysvetleniu zakladnych pojmov destilacie a charak-
terizacii prostredia pouzitého programu. Zaoberali sme sa aj vlastnostami binarnej
zmesi metanol-voda, ¢i opisom rovnovazneho modelu NRTL. Nésledne sme sa venovali
zostaveniu matematického modelu destilacnej kolény a uviedli sme aj potrebné kroky
na implementéciu modelu do gPROMS ModelBuilder. V dalsej faze sme postupili k
ladeniu modelu, kde sme najprv do modelu implementovali dané parametre redlnej des-
tilacnej kolény a nasledne podla externého zdroja sme nami vytvoreny model naladili.
Pri tomto postupe sme priebezne opisovali simulacné vysledky, ktoré charakterizovali
nas systém. Zo zistenych vysledkov, t.j. simuldcii, mézeme skonstatovat, ze sme tispesne
zvladli vytvorenie matematického modelu laboratérnej destilacnej kolony v programe
gPROMS ModelBuilder a model bol pomerne presne naladeny. Zostaveny matematicky
model mo6ze posluzit na indikaciu chyb a predikciu nebezpecénych situacii vyplyvajicich
z redlnej destilacnej kolény.
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