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Alapadatok

* Elérhet6ségeim:
* FIl. épllet alagsor, MD labor, 2035-6s mellék
» stelen.gabor@mail.bme.hu

* Célkitlzések:
* Megismerkedni a folyamatszimulatorok alapjaival, majd konkrétan a UniSim folyamatszimulatorral

metanolgyarté Uzem steady state modellezésén és egyszerilbb rendszerek dinamikus modellezésén
keresztul

* Olajfinomité steady state és dinamikus (?) modellezése
* Metanolgyartd Gzem dinamikus modellezése
* APC

e Szamonkérés:
* Félév végén (12.07.); kiadott feladat 6nallé megoldasa

* Tantargy honlapja: kkft.ome.hu/oktatas/unisim
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A félév tervezett menetrendje

T

1. Szeptember 7. Bevezet( el6adas, balesetvédelem
2. Szeptember 14. Sportnap — SZUNET

3. Szeptember 21. MeOH Uzem — steady state

4, Szeptember 28. MeOH lzem — steady state; dinamikus alapok
5. Oktober 5. Dinamikus alapok

6. Oktober 12. Olajfinomité modellezése

7. Oktoéber 19. Olajfinomité modellezése

8. Oktober 26. Olajfinomité modellezése

9. November 2. Olajfinomité modellezése

10. November 9. Vendégoktatd

11. November 16. Vendégoktatd

12. November 23. Vendégoktato

13. November 30. Gyakorlas

14. December 7. Szamonkérés 3



Mire jok a folyamatszimulatorok?

Egyedi készlilékek és egyszer(ibb rendszerek modellezése
« Uzemi problémak megoldésa
« Uj javaslatok vizsgalata — ,mi lenne ha” vizsgalatok
* Milyen hatasa van egy adott mddositasnak
» Készulékek mikodésének vizsgalata (pl. h6cserél6k, reaktorok, desztilldldoszlopok)

Bonyolultabb rendszerek modellezése
* Teljes Uzemi modellek
* Hd&integracio
* Dinamikus modellek
* OTS (Operator Training Simulator)

Ipari folyamatok szamitdsa — akar tobb ezer egyenletbdl allé egyenletrendszer
megoldasa szlikséges rovid idd6 alatt; erre vald a folyamatszimulator

Nem helyettesitheti a mérnokot!



A szimulaciok alapjai

» Steady-state (id6ben allandd)
* Anyag- és energiamérlegek
* Kilonboz6 esetek vizsgdlata
* Sz(ik keresztmetszetek vizsgalata
* Nem mérhet6 paraméterek meghatarozas

* Dinamikus (id6ben valtozd)
* Szabalyozé rendszerek modellezése
* Paraméterek id6beli valtozasanak vizsgalata

e Szimulacids lépések
* Mértékegységrendszer kivalasztasa (angolszasz, Sl, egyéni)
* Komponensek kivalasztasa

* TERMODINAMIKAI MODELL KIVALASZTASA
* Szimuldcids modell felépitése (fokozatosan célszer( haladni)



Célkit(zes

* A UniSim Design komplex folyamatszimulator program hasznalatanak
megismerése és elsajatitasa egy konkrét példan keresztul
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Units, Thermodynamics: Simulation Basis

Manager

* Komponensek: MeOH, H,0, CO,, H,
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Termodinamikai modellek

* |dealis eset — ha lenne egy olyan egyenlet, amely leirna az 6sszes komponens és
elegy fazisegyensulyi viszonyait minden korilmények kozott

* Valésag — ,részleges” modellek, melyek adott komponensekre és elegyekre
érvényesek

* Az optimalis modell kivalasztasa a vegyészmérnok feladata!
* Ebben a folyamatszimulatorok segitséget nyujtanak

* F6bb modelltipusok: allapotegyenletek. aktivitasi koefficiens modellek,
gbéznyomas modellek, elektrolit modellek



Termodinamikai modellek

* F6bb tipusok — allapotegyenletek

Idedlis gdz — Raoult és Henry torvények
Van der Waals — realis gazokra

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

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

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

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

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

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

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



Termodinamikai modellek

* F6bb tipusok — aktivitasi koefficiens modellek

Margules — empirikus sorfejtés

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

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

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

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

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

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



Simulation Basis Manager

* Modell: UNIQUAC
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Simulation Basis Manager-Reactions

& Simulation Basis Manager

—R=n Components———

—Reaction

(=)@ =]

—Reaction Set

Components I Fluid Pkgz I Hypaotheticals I Qil Manager Heactions

[

Enter P T Enwiranment... l

| WiewRan. | Global Rxn Set
[ beserm |
Agzoc. Fluid Plags
[ Add Compz. .. l
—

Companent b aps I IJzer Properties I

l

Enter Sirulation Environment... ]




Simulation Basis Manager

Reakcido megadasa
* Kinetikus reakcio

Stoichiometry

* Basis

* Molar concn

* Vapour phase

* Basis units: kmol/m3
e Rate units: kmol/m3h

Parameters: A, E, A’, E’



Sztochiometria

K4
=k
K. = A-exp(—ij
RT
A =1.04E22 E =1.7EQ05

A =26E28 E =22EO05

3H, +CO, ——CH.OH +

K

K

/ kmol

/ kmol
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Feed

e Anyagaram: Kék nyil az eszkdztarban

Stream name: Feed

Temperature: 40°C
Pressure: 4000 kPa
Mass flow: 1000 kg/h
* Xo0,=0.25n/n
* X,,=0.75n/n



Recycle Mixer

* In: Recycle

e Stream name: Recycle

e Temperature: 40°C

* Pressure: 4000 kPa
Molar flow: 200 kmol/h
* Xc0,=0.1n/n, X,=0.9

* In: Feed Mixed
« Stream name: Feed Fecycle

Fecycler
* Temperature: 40°C ixer

* Pressure: 4000 kPa

* Mass flow: 1000kg/h

* X0,=0.25n/n, X,,=0.75

e Qut: Mixed



Preheater

Name: Feed Heater
Inlet: Mixed
Energy: Heater duty

Outlet: To Reactor
* Pressure drop: 50 kPa
* Output temp.: 200 °C

ixed

Heater duty

To
Feactor




Reactor

e CSTR reaktor

* Name: Reactor

I P/

* Design- Connections
* Inlet: To Reactor

e Vapour Outlet: From Reactor
e T=200°C,
* Liquid outlets: Dummy Liquid

e Energy: Reactor Heating CSTR-100




Reactor

Design- Parameters
e Single Phase
* Nyomasesés: 100 kPa

Reactions
* Reaction set_ methanol_reaction
* Reaction: rxn-1

Rating
e Volume:100 m3

Worksheet
* Vapour outlet T=200°C



Reactor

* Reactions
* \View reaction...

-

° FWd Order =d] Kinetic Reaction: Rxn-1 = || = | &=
i COZ 1 Stoichiometry and Fate Info
° H 2 . 3 Componert Mole . | Stoich Coeff | Fwwd Qrder Fiew Qrder
. | Coz 44,010 -1.000 1,00 0,00
Hypdragen 2016 -3.000 2.00 .00
 Rwd Order: ] Methanol 32,082 1,000 0.00 1.00
i Hz20 18,015 1,000 0,00 1.00
* MeOH: 1 ||| *&dd Comp

f
e H20: 1 Balance Ermrar | 000000
S Reaction Heat [25 E]| -d 9e+04 k) kgmole
Stoichiometry | B asiz J Parameters J

Name i  Reay




Product cooler

A reaktorban el nem reagalt H, és CO, recirkulaciéjahoz el8szor le kell valasztani

a metanolt a g6zfazisbdl hiitéssel 40°C-ra
In: From Reactor
Out: Condensed Mixture

Energy: Prod Cooler Duty

Nyomasesés: 1000 kPa

Frod Cooler
Dty

.
From Feactor Condensed
Product Mixture
Cooler



Eddig elért folyamatabra

From Reactor

Curmmy
Liguid




Reaktormeéretezés

Els6re tul nagy reaktort terveztink.
Tools/Databook

Insert variables:
e Reactor/Tank Volume
* Reactor/Rxn-Actual % conversion/Rxn-1
* From reactor/Temperature

Case Studies

* Add :,Designing reactor”
* Independent: Tank Volume, Temperature
* Dependent: Conversion



Reaktormeéretezés

7
% DataBook o[ |
dyvallable Data Enties
Object " ariable Edit |
Heaktor T ank Yolume
Reaktor R Actual 2 Corvversion [Han-1] Insert. .. |
from reactor Temperature
s |
v |
Delete |
Delete ALL |
Del &1l Unused |
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Reaktormeéretezés

e View”

* Variable: Temperature 150 — 200°C; step: 5°C
e Tank volume 10 — 25 m3; step: 5 m3

e Start

* Results:

* V=25 m3

e T=170°C



Separator

A ,condensed mixture” aram kétfazisu, a két fazist el kell valasztani

In: Condensed Mixture

Out: Vapour, Liquid

Mentés!

Frod Cooler
Cruty

Condensed
hd izt re

3 pour

Liquid




Tee

* A recirkulacids korben felhalmozodo nem kondenzalddé gazok lefuvatasahoz a
y,vapour” aramot meg kell osztani

* In: Vapour
e Out: Purge, Recycled
 Split: Recycled:=0.9

Rer ay cled

Wapour 4'

parator

Furge Purge

Splittar




Recycle Compressor

A visszavezetendd aram nyomasa alacsonyabb, mint a ,,Feed” daramé, komprimalas

szukséges.

In: Recycled

Out: To Recycle (p=4000 kPa)
Energy: Recycl Comp Power

Adiabatic Efficiency: 75%

T 0]

Reoycle

Recycle

Compressar

F:Elj:'!||'|::| Com 1] Fower

Reoycled




Recycle

* A recirkulacié bekotése —-modellezés kozben- gyakran okoz instabilitast: Mentés!
* In: To Recycle

e Out: Recycle



Elémelegitd

* A, Liquid” aram metanolt és vizet tartalmaz, desztillacié szikséges

» El6tte el6 kell melegiteni forrpontra

Heater:

* In: Liquid

e Out: To Distill (140°C, p=1000 kPa)
* Energy: Heater duty2

Worksheet-en is be lehet allitani!



Termék tisztitasa

* Desztillacios kolonna felvétele

* Tisztasagi kovetelmények:
* a kolonnaba Iép6 MeOH 96%-a kertiljon bele a termékbe
* atermék viztartalma max. 1 m/m%.

E:g '| Distillation column



Desztillalo kolonna

-
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Desztillalo kolonna
In: To distill
N: 20 tanyér

Betap helye: 15. tanyérra

Kondenzator tipusa: Parcialis

Kond. H6aram:
Out (top):
Visszaforralo:
Out (bottom):

Condenser duty
Gases, Methanol
Reboiler duty
Water



Desztil

3

* Kondenzator:

* Visszaforralo:

O kolonna

1000 kPa

1100 kPa

=4l Distillation Column Input Expert
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Megkotések megadasa

e QOldalt — monitor:

* Meglévé active-ok kikapcsolasa/torlése

* Add spec

Deszign
Connections
Monitor
Specs
Specs Surmmany
Subcooling

Maotes

™ Column: T-100 / COLL Fluid Pkg: Basis-1 / UNIQUAC - Ideal
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Els6 megkdteés

Metanol visszanyerése

* Column component recovery (egy bizonyos komponens mekkora része j6jjon ki a
fej vagy fenéktermékben)

Name: MeOH rec
Draw: Methanol@COL1 (Aram neve)

Spec value 0,96 (96%-0s visszanyerés)

* Components: Methanol



Masodik megkotes

Viz mennyisége a termékben

Column component fraction (Komponens aranya az adott dramban)

Atallitas Stage-rél Stream-re

Name: Water in product
Draw: Methanol@COL1

Basis: Mass fraction

Spec value: 0,01

* Components: Water



Harmadik megkdteés

Nem kondenzalodo gazok elvezetése

* Nézzuk meg, mennyi ilyen gaz megy be az oszlopbal

To distill aram — Composition (oldalt)

Basis gomb — Mole flows

Maradék hidrogén és szén-dioxid mennyisége: kb. 0,17 kmol/h gaz

Desztillalé oszlop — Monitoring, Add spec

Column draw rate (mennyi az 6sszes elvétel egy aramban)

Name: Uncondensed
Draw: Gases@COL1

Flow basis: Molar

* Spec value: 0,17
Run

* Az érték valtoztatasaval valtozik a kondenzator hOmérséklete és a Gases aramba
kertil6 metanol mennyisége



Kitarolasi hdmerséklet

* Termékek és melléktermék tulajdonsagainak tarolasi kortilményekre allitasa

Methanol cooler

* Inlet: Methanol

* Qutlet: To MeOH tank

* Energy: MeOH cooling
* 25 °C, nyomasa 100 kPa

Waste water cooler

* Inlet: Water

* Qutlet: WasteW

* Energy: WW cooling

* 25 °C, nyomasa 100 kPa
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Esettanulmanyok készitése

Vizsgaljuk meg:
* A fejtermeék Osszetételének és a visszaforralé flitésigényének valtozasat;

* A kondenzatorban a hiités aranak valtozasat
a refluxarany fliggvényében.

* Els6 lépés: hozza kell adni a fejtermék Osszetételét és a visszaforralo flitésigényét
a kolonna specifikacidihoz

* Fejtermék dsszetétele: Desztillaléd oszlop/Monitor fil/Add specs/Column
component fraction

» Stage: Condenser; Mass basis; etanol
* Visszaforral6 flitésigénye: Monitor fiil/Add specs/Column duty

* Energiadaram megadasa
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Delet ),1800 kamolesh 0,867 38153 [ v [
i I 15,00 15.0 00000 ™ v v
STy T <empty> 0,939 <empty> | [ v [
Duty L semeosca — — =
1! Column: T-100 / COL1 Fluid Pkg: Basis-1 / UNIQUAC - Ideal
I a2 e . T
= [ cor | Estimates a =
Design | Parameters ] Side Ops ] R atin o [Name F Duty & Temp ::ﬂ
Ma  |Energy Stream qreb @COL1 eat / Spec ~p 100 P
Delete I Column Environment... I B |spe |SpecValue | <emply> 0002033 | fees w0 g
0000876 | | Flows oo
Spe 0000361 | . =
Sut B s s 10 15 2R
— Man r%
MNal
— d Value Current Yalue Wt Emor | Active | Estimate| Current
Parameters [ Summary I Spec Type 0.9600 0,960 -0,0000 v v v
0,0100 9,99e-003 -0,0006 | v v v
Delete I $00 kamole/h 0,867 38153 | [ v [
| 15,00 15,0 00000 v v
Comp Fraction <empty> 0,989 <empty> [] [v m
Duty <empty> 8.78e+006 <empty> | [ v [
| Wiew... l Add Spec... | Group Active | Update Inactivel Order Specs | Dearees of Freedom IU

b ——
Designl Parameters J Side Ops ]Hating J Worksheet J Performance J Flowsheet J Reactions ] Dynamics ]Cost I

Delete I Column Environment... I

Run |

Reset |_|7 Update Outlets [~ lgnored




Esettanulmanyok készitése

* Tools/Databook

* Legyen megnyitva az oszlop parbeszédablakanak Monitor flle

» Databook/Variables ful — valtozdk athuzasa jobb egérgombbal a desztillalo oszlop
parbeszédablakabol

I Column: T-100 / COL1 Fluid Pkg: Basis-1 / UNIQUAC - Ideal

Design
Connections
Monitor
Specs
Specs Summary
Subcooling

Notes

%, DataBook

=]

[ X]

n—
Designl Parameters ] Side Ops ]Hating ] ‘Warkshest ] Performance ] Flowsheet J Reactions ] Dynarics ]Cosl]

Delete I Column Environment... I

Run |

Reset |_ v Update Dutlets [~ lgnored

~Optional Checks ~Profile e T rAyailable Data Entries

Input Summary View Initial E stimates... 2 Dbject Variable Edit |

1200 — c
T-100 Spec Calc Value (Comp Fraction)
— {* Temp 1708 T-100 Spec Calc Value (D Insert
| Step [ Equlbrum | Heat/Spec T | - e L pec Calc Value (Duty) nset..

11 1,0000 (0,000007 0,002039 Press san 7 T-100 Spec Value (Reflux Ratio)

20 10000 0000003 0000876 | | ¢ Flows _

3| 10000] 0000001 | 0000381 s e

120 A
c_ s 15 R
—Speciﬁcgliom
Specified Yalue Current Yalue Wt Emor | Active | Estimate| Current
MeOH recovery 0,960 00| Q00| V¥ | W | W Dees
Water in product 0,0100 9,99e-003 00006 | v v v Del All Unused
Uncondensed 0,1800 kgmole/h 0,867 38153 [T v B —I
Reflux Ratio 15,00 15,0 00000 | | v v Insert Object And Variable Groups... l Insert Object &ind Variable Pairs... |
Comp Fraction <empty> 0,989 <empty> | [ v u
Duty <emply> 878e+006 <empty> | [ v '
o —
Vatiablesl Process Data Tables ] Strip Charts ] Data Recorder ] Case Studies l:ec Scenarios r
Wiew... | Add Spec... | Group Active l Update InacliveJ Order Specs J Degrees of Freedom IU




Spec Calc Value (Duty) (kJh)

Esettanulmanyok készitése

Case Studies ful/Add

Valtozok kijelolése — A refluxarany fluggetlen valtozd, a tobbi fliggd

View gomb — szélsGértékek és |épéskoz beallitasa
MENTES

Start, majd Results gomb; az eredmények megtekinthet6ek tablazatosan és
grafikusan is

=3 Spec Calc Value (Duty)

Case Stu dy 1 —=- Spec Calc Value (Comp Fraction)
9,000e+006 — — 0,9890
E <+ /5 E
8,000e+008 = = = 0,9880
3 / =5 =
7,000e+006 = = 3
E / // E 09870
5,000e+006 = - . o £
3 / = 09860
5,000e+006 = e =
E / ) = 09850
4,000e+006 3 o =
3 r =
3,000e+006 3 / — = 10,9840
£00e-+008 3 / == =
2,000e+006 =T = 0.9830
3 g !,JZZ!’/ £
1,000e+0068 F+————Fr————— Tt = 0,9320
0,0000 2,000 4,000 6,000 8,000 10,00 12,00 14,00 16,00

OrmamsAmaNTahis IDAfhinv DAatiay

Spec Calc Value (Comp Fraction)



Esettanulmanyok készitése

* H(tés dranak valtozasa — Spreadsheet (alulrél a 3. sor)

tizedespont!!!)

P=p*Q_reb

A kondenzator energiadarama legyen

megnyitva; a hltésigény jobb egérgombbal
athuzhatoé

* B1 cella— Variable type — Unitless

Spreadsheet/Spreadsheet fiil — a cellakat adatokkal feltolteni

Szlikséges paraméterek: kondenzator h(itésigénye, a hiit6kdzeg ara (0,5 Ft/kJ;

Connections ] Parameters ] Formulas Spleadsheetl Calculation Order ] “F-

Delete

|

Function Help... I

Spreadsheet Only... I [~ lgnored

—Current Cell
Imported From: |gcond
B2 Yariable: [Heat Flow Anglesin Rad
I
A B B TR
1 P 4.366e+006 Ft/h
2 condduty 8.733e+006 kl/h
3 p 0.5000 Ft/kJ
4
5
6
7
8 hd
< 2
o ——1
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Esettanulmanyok készitése

érték
OK gomb

Yariable Navigator

Flowsheet
(Main]

7100 (COL1)

—~MNavigator Scope———
(+ Flowsheet

" Case

" Basis

" Utility

Variable Description:

Tools/Databook

Variables fiil/Insert gomb

Dbject Variable Yariable Specifics
MeDH tank :I Always Update Exports
MIX-100 Available Export Cell Names
Mixed Available Formula Cell Names

ProductBlock_Dummy lic
ProductBlock_Gases
ProductBlock_MeOH tai
ProductBlock_Purge
ProductBlock_\#/ater tar

Awailable Import Cell Names
Awailable Obj Func Cell Names
Available Visible Cell Names

B2: Heat Flow

pump B3:

Purge Calculation Level

qcond Cell calculation level

qreb Cell Error

RCY-1 Cell Has & Formula

Reactor cooling Cell has a Label?

Recycle Cell has a Number?

Recycled Cell has an Export?
pﬁmm— CellValue

T-100 LI Colurmn Names for Soreadsheet X
[B1:

A Spreadsheet azon cellajanak kivalasztasa, melybe ki lett szamolva a P koltség

=] B3

oK |
Add

—0Object Filter——

e Al

" Streams
" UnitOps
" Loaicals
{" ColumnOps
(" Custom

Custom... I

Variable Filter:

I Simulation = I
Cancel |
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B1:

Esettanulmanyok készitése

e Case Studies/Add

* Flggetlen valtozé: refluxarany, fliggd valtozd: kondenzator héigénye

* Az ismert modon készitsik el az esettanulmanyt

Case Study 2
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