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Bevezetés

A matematikai modellezés az elmult évtizedekben teret hoditott a vegyészmérnoki
gyakorlatban, és a szamitastechnikai eszk6zok dramai fejlodése és elterjedése
kovetkeztében a lehetdségek kiaknazasanak folyamata jelenleg is intenziv szakaszban
van. Nem konnyli pontos fogalmi meghatdrozast adni a matematikai modellrdl és
modellezésrdl, manapsag mar olyan sokszinli, nem konnyl hatart vonni a modellez6
¢s az elméletalkoto kozott sem [19, 32, 44, 63], ezért ezzel itt nem is probalkozunk. A
modellt a vegyészmérnoki megismerés eszkozének tekintjilk, és a konstruktiv
alkalmazasat tartjuk fontosnak. Ma mar a korszerd, szinvonalas vegyészmérnoki
feladatmegoldas tobbnyire modellezésen, szimulacion alapszik. Feltehetd, hogy a
kurzus végére mindenkiben rogziil az, ami a modellben, ill. a modellezésben fontos

szamara.

A témdba valdé bevezetést a vegyészmérnoki modellezés szempontjabol
legfontosabb ,,vegyészmérnoki felismerések” vazlatos attekintésével kezdjiik.
Damkohler a komponenstdmeg, az entalpia €s az impulzus megmaradasra ¢€piild
mérlegegyenleteivel megalkotta a ,,vegyészmérnoki Maxwell egyenleteket” [25]. Bird,
Stewart, Lightfoot tankonyviik megirasaval jelentdsen hozzajarultak ahhoz, hogy ezen
egyenletek a mérnoki gyakorlatban 1s elterjedjenek [15]. A ,,fundamentalis
egyenletek” bazisara épiilé analdgia és hasonlosagelmélet az egyenletekben szerepld
paraméterek meghatarozasara iranyult (pl. Chilton-Colburn féle j-faktor [22]).
Dancwerts a tartozkodasi id6 eloszlas fogalmanak bevezetésével a kiilonbozo
keveredés) pedig a ,faziselem”-,berendezés” szintek kozotti informacioatvitelt
alapozta meg [27]. Ugyancsak az informacioatvitel lehetdségét ismerte fel Thiele [59],
illetve vele parhuzamosan Zeldovich [65] a heterokatalizisben. Bowman mutatott ra
el6szor a diszkrét és folytonos kapcsolatara [18], majd Amundson altalanossa tette azt
[2, 66]. Hulburt és Katz az individualis elemeket tartalmazd fazisok leirasara a
populaciomérleget hasznalja [37], igy - ahogyan a termodinamikaban is [33]- a
vegyészmérnoki gyakorlatban is, mind a térelmélet, mind a korpuszkularis elmélet

egyarant jelen van. A kiilonb6z6 modelleken alapuld rendszeranalizissel kapcsolatban
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mar szamos szerz6 nevét kellene megemliteniink. Csak példaként Amundson, aki a
vegyészmernoki tudomany szinte minden — de kiillondsen az egzisztencia, unicitas, €s
stabilitas — teriiletén nagy matematikai apparatust alkalmazott [S5], Aris a
reaktoranalizisben [6], Himmelblau és Bischoff a vegyipari rendszeranalizisben [35]
alkotott maradandot. A vegyipari folyamatok, jelenségek egyre pontosabb leirdsa,
egyre bonyolultabb modellekhez vezetett. A bonyolultsag lekiizdése céljabol
megjelentek a kiillonb6zo hierarchikus szemléletek. Néhany a sok koziil: Himmelblau
¢és Bischoff a miiveleti egységet, mint strata tipusu termodinamikai rendszert tekinti
[35], Boreszkov és Szlinko tobbfazisi reaktorok leirasanal alkalmazza [17], mig
Kafarov és Dorohov altalanos miiveleti egységre értelmezi [41]. A hierarchikus
modellezésben még inkabb fontossa valik az informacidatvitel, ahol az alsébb szintii
informaciok integralassal viheték at a magasabb szintekre (1d. pl. Whitaker ill. Gray
munkait [64]).

A vegyészmérnoki tudomany a szdmitastechnikaval szoros kapcsolatban fejlodott,
¢s mas egyéb mellett a szimuldtorok is a vegyészmérnokok hatékony eszkozeivé
valtak. Az els6 digitalis szimulatort Selfridge publikalta [54], majd sorra jelentek meg
a kiilonb6zd vegyipari szimuldtorok. Ez utobbiak nagy része a technoldgiat miiveleti
egységek, mint termodinamikai rendszerek halozatanak tekinti (flow-sheeting, pl.
PACER [23)).

A magyarorszagi vegyészmérnokképzésben meghatdrozo jelentdségii szerepet
toltott be Benedek Pdl és Ldszlo Antal 1964-ben megjelent konyve , A
vegyészmérndki tudomany alapjai”, amelyet a késdbbiekben tobb vildgnyelvre is
leforditottak [12]. Ennek a konyvnek a kdzponti eleme a miveleti egység, amely egy
termodinamikai rendszerként irhatd le, a transzport egyenletek megfeleld
értelmezésével, a vegyészmérndkséget megalapozod (a villamossagtan Maxwell
egyenleteivel analog) Damkohler egyenletek kibdvitésével. A miiveleti egységekbdl
barmelyik technologiai rendszer ,,0sszerakhat6”. Ez a rendszerszemlélettel interpretalt
megkozelités gyorsan elterjedt az oktatasban és a vegyészmérnoki kutatasokat is
inspiralta. A vegyészmérnokok korében a korszerli rendszerszemlélet kialakuldsat

nagyban segitette A/mdsi Gedeon munkassaga, aki a kutatdsokat a Kalman-féle
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rendszer fogalom megismertetésével ¢és alkalmazasaval gazdagitotta [3, 4]. A
technologia bonyolultsaga a miiveleti egységek definidlasaval attekinthetobbeé valt, de
az ismeretek boviilésével a miiveleti egységek is egyre bonyolultabbaknak tlintek. A
miuveleti egységek ,mélyére” nézve a hierarchikus rendszerszemlélet nyujtott
segitséget. A hetvenes évek legelejétdl a hierarchikus modellezés szemlélete kezdett
elterjedni. Holderith Jozsef a reaktorok hierarchikus modellezését [36], Arva Péter a
teljes technoldgiai rendszer hierarchikus modellezését célozta meg [8, 9]. Blickle
Tibor a teljes technoldgiai rendszer struktirajat elemezte algebrai modszerekkel [16],
amit Csukas Béla a strukturalis kibernetika [24] mentén tovabbfejlesztett. Kevesebb
irasbeli dokumentum maradt fenn Jedlovszky Pal munkassagarol, aki viszont

mindegyik teriilet aktiv és érdemi biralataval segitette a kutatokat [40].

Ebben a tankonyvben az Arva Péter (1938. Balmaziijviros - 2006. Veszprém) altal
megalapozott, az oktatdsba ¢és kutatdsba bevezetett hierarchikus modellezési
koncepciot mutatjuk be. A tartalom harom 6 részbdl all. Az elsd rész az elézményeket
(1-3. fejezetek, rendszertechnikai és vegyészmérnoki ismeretek) tartalmazza, a
mdsodik rész a hierarchikus modellalkotasi koncepciot €s a hozza kapcsolhato
szimulacids eszkoztarat (modszertant, 4-12. fejezetek) mutatja be, a harmadik rész
pedig esettanulmdnyok formdjaban a vegyészmérnoki alkalmazasi lehetdségekre

vilagit ra (13-19. fejezetek).

Az elsé fejezet egy rendszertechnikai attekintést ad, amely a vegyészmérnoki
feladat tipusokbol kiindulva, a legfontosabb rendszer definiciok, tulajdonsagok és
technikdk bevezetésével foglalkozik. A mdsodik fejezet bemutatja a vegyészmérnok
altal hasznalt rendszermodellek egy lehetséges csoportositasat, a legfontosabb
modellek jellemzését. Abban az idOben, amikor a rendszerszemlélet a
vegyészmérnOkségben kezdett dominanssa valni, ezek az ismeretek kiilon tantargy
keretében jelentek meg a korabbi tantervekben (Rendszeranalizis). Az a posteriori

modellezés technika részleteit az iranyitaselméletben tanulhatjak meg [58].

A ,,Kémiai technologiai rendszerek hierarchikus modellezése” nem a fizikai

kémia, a termodinamika és a vegyipari mivelettan ismereteinek egy korszerd
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megjelenési formaja, hanem az e tantargyakban tanult ismereteknek egy konzisztens,
integrdlt formaban vald hasznositasa a technologiai rendszerek megismerésében,
iranyitasaban ¢€s tervezésében. A kettd kozotti kapcsolatot hivatott megteremteni a
harmadik fejezet. Ebben kiemeljiikk a modellekben hasznalt valtozok (tulajdonsagok)
tipusait, a kozottik 1éve Osszefiiggéseket (torvényszeriiségek), €s az extenziv
mennyiségekre vonatkozo mérlegkészitésnek azt a szemléletét, amelyet a hierarchikus

modellek megalkotdsaban is kovetni fogunk.

A negyedik fejezet a technoldgiai rendszer struktirajat vazolja fel. Ha valami
bonyolultnak tinik szdmunkra, akkor a Descartes-i elvet kdvetve célszerli azt
egyszeriibb részeire felbontani, szakszéval kifejezve dekompondini, majd a részek
ismeretében a kozottiik 1évd kapcesolatokat is figyelembe véve, megismerni az egészet.
(Megjegyezziik, hogy ez a megismerési technika nem minden tudomdanyteriileten
hasznalhato konstruktivan, a vegyipari technoldgidk elemzésében viszont hatékony
szemléletet jelent.) Itt soroljuk fel azokat az alapelveket is, amelyeket a modellezés
soran kovetiink majd. A kémiai technologiai rendszer (KTR) bonyolultsdga miatt a
struktra pontos megfogalmazdsa nagy segitséget jelent a modellezés hosszas

folyamatéaban.

Az otodik fejezet a diszkrét rendszerek modellalkotasaval foglalkozik. Az additiv
modon Osszerakott elemmodelleket a kapcsolatok modelljével kell kiegésziteni. Az
erre vonatkozd informdaciokat gyakran matrix formaban adjuk meg. Kitériink itt a
vegyipari technoldgidk leggyakoribb kapcsolataira és bemutatunk egy lehetdséget a

nagyméretii halozatok egyszertsitett leirasara (modell redukcio) is.

A hatodik fejezet tartalmazza a folytonos rendszerek modellezésére vonatkozo
ismereteket. A KTR hierarchikus modellezésének ez a kulcs fejezete szamos, nemcsak
latszolagos ellentmondas ,,mérnoki kezelésével”. Az els6 ellentmondas mindjart az,
hogy a dekompozicié sordn mindig diszkrét rendszerekhez jutunk. Sok rendszerelem
esetén viszont, bizonyos kritériumok teljesiilése esetén, mégis megtessziik, hogy egy
folytonos fazistérben irjuk le a rendszert. A folytonos fazistérben az elemszdmra lehet

differencialis mérleget késziteni. Az adott rendszerre ez minden informéciot magaba
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foglal, de a szdmitdshoz sziikséges input informaciok altalaban hianyoznak. Ezért a
Htulzott” részletességet képviseld informécidkat, a fazistér koordinatdi szerinti
integralassal  probaljuk  elimindlni  (eltlintetni, kiszlirni), és az integralt
rendszervaltozokat tartalmazo autondém modelleket megalkotni. Itt jelentkezik a
kovetkezé ellentmondas, nevezetesen az, hogy ezt altalaban nem lehet megtenni, de
mégis megtessziik. Gondoljunk példaul a termodinamikai fazisra vonatkozo6 transzport
egyenletekre, amelyek az egyes molekuldkat jellemz6é mennyiségeket mar nem
tartalmazzak, és a molekula szintl leirdstol fliggetlenek. Ezzel az alapvetd kérdéssel a
hierarchiaszintek kozotti informaciodtvitel kérdéseként foglalkozunk. Ez vilagitja meg
azt, hogy ugyanannak az objektumnak kiilonb6z6é informdaciotartalmu modelljeirdl

beszélhetiink.

Kiemeljiik, hogy itt az informacidatvitel soros technikajat kovetjik, azaz a
makroszintli modellt fliggetlenitjiik a mikroszinttdl. Lakatos Béla a szintek kozotti
parhuzamos informacioatviteli technikat (mikro €s makroszint egyiittes kezelése)
alkalmazva dolgozta ki hierarchikus modellezési modszerét [42]. A tobb fazisu
modellezésben érdekes vizsgalati lehetOséget jelent az, amely soran a diszperz
rendszert folytonosként, a diszpergalt rendszert pedig diszkrétként kezeljikk. Az ilyen
rendszerekre Ulbert Zsolt dolgozott ki modellezési technikat [60].

A hetedik fejezet az azonos tipust (egy komponensil) molekuldakbol allo
rendszerek (MAR) modellezését tekinti at. Ez a KTR tipikus hierarchia szintjeinek
legalso foka. Ez akar tudomanytorténeti attekintés is lehetne, hiszen ezt Boltzmann
mar a XIX. szazadban leirta, és jelenleg is a statisztikus termodinamika alapjat képezi.
Ugyanakkor ez segiti a fizikai kémidban megtanult fogalmak alaposabb megismerését
¢s ravilagit arra, hogy a Boltzmann altal kovetett gondolatmenet a hierarchikus

modellezési koncepcid prototipusa.

A nyolcadik fejezet a kdvetkez6 hierarchiaszintet, a tobb komponensii rendszerek
(TKR) leirasat tartalmazza. Minden egyes komponensosztalyra érvényes az el6zo
szintli leirds, amely kibdviil a komponensek kozotti kolesonhatas, nevezetesen a

kémiai reakcio €s a komponens osztalyok atlag sebessége kozotti kiilonbségbdl adodo
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diffuizio leirasaval. Bemutatjuk a tipikus kémiai reakciokat és azok sajatossagait. Egy
polimerizacios esettanulmany keretében a nagyon sok komponenst tartalmazo un.

multi komponensii rendszerek (MKR) modellalkotasaval is megismerkediink.

A kilencedik fejezet a fiziselemekbél felépiild rendszerek (FAR) modellalkotasat
tartalmazza. Az el6z0 két szint elsOsorban a vegyészek tevekenységének teriilete, ez a
hierarchiaszint viszont mar elsésorban a vegyészmérnoki feladatok szintere. Mind a
faziselem, mind a FAR a termodinamikai fazis tulajdonsaggal bir. A nagy elemszam
miatt folytonos rendszerként kezelendd. A hierarchia szintre vonatkozo konkrét
ismeretek zOmét a mivelettanban tanulhatjadk meg. Itt a szintek kozotti
informacidatviteli problémak az dramlastanban és a méretnovelésben jelennek meg. A
kristalyositas példajaval vilagitjuk meg azt az esetet, amelynél a rendszer szintli

leirasban a rendszerelem egy tulajdonsaga is megjelenik.

A tizedik fejezet a tobbfazisu rendszerek (TFR) leirasaval foglalkozik. Itt
bemutatjuk, hogy a komponens- és hoatadasra vonatkozd ismeretek, melyeket a
miivelettanban ¢és géptanban elsajatitottak, hogyan integralhatok a hierarchikus

modellezési koncepcid keretébe.

A tizenegyedik fejezet a magasabb hierarchiaszintek specifikumaival foglalkozik.
A berendezés elem, ill. berendezés szintek azok, amelyeken a vizsgalati ido, ill. a
geometriai tér hatarai véglegesen rogziilnek. Ezek a megkdtések adjdk a kezdeti és
peremfeltételeket. Az eddigi fejezetekben egy-két kivételtdl eltekintve tilnyomodan a
derékszoglh koordinata rendszert hasznaltuk. A berendezés (elem) alakja miatt
azonban, a szimmetria viszonyok kedvezd kihaszndldsa végett, mas koordinata
rendszert is hasznalhatunk, ezért foglalkozunk a koordinata rendszerek kapcsolataval
1s. Bar a szinteken felfel¢ haladva a rendszer elemek szama monoton csokken, de még

itt is el6fordulhat a folytonos térben valo leiras.

A tizenkettedik fejezetben a rendszer szimulacio legfontosabb fogalmait és
eszkozeit tekintjiik at, bemutatjuk, hogy tipikus mérndki feladatok megoldasahoz (a

modellek megoldasdhoz) milyen szoftverek allnak a mérnok rendelkezésére.
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A tizenharmadik fejezetben egy egyszert, jol attekintheté tobbkomponensii g6z
folyadék egyensulyi modellel nyitjuk az esettanulméanyok sorat. A rendszeranalizis
eszkoztarabol itt egy érzékenységi modell megalkotasat ¢és annak alkalmazasat

szemléltetjiik.

A tizennegyedik fejezetben a gyakran hasznalt és a tankOnyvekben is a
leggyakrabban el6forduld kevert reaktor modellalkotasat ¢és rendszeranalizisét
mutatjuk be. Részletes stabilitasvizsgalatot végziink ¢€s illusztraljuk azt, hogy a
legegyszeriibb szerkezetii reaktor, a legegyszeriibb kémiai reakcio esetén is dinamikai

viselkedésében mennyire ,,kiismerhetetlen” lehet.

A tizengrodik fejezetben az el6z6 fejezet reaktorat annyiban bovitjiik, hogy a
reakcioban két komponens vesz részt és az egyiket szildrd formédban juttatjuk a
reaktorba. Ez mar a kétfazis reaktorok vilagiba visz €s a komponens atadas
probléméja sem a megszokott, hiszen itt a folyadék fazis az individudlis elemeket

tartalmazo szilard fazissal keriil kolcsOnhatasba.

A tizenhatodik fejezetben egy egyensulyi exoterm reakciét magaba foglald,
heterokatalitikus, ipari méretii reaktor részletes modellalkotasat mutatjuk be, amelyben
szdmos szintet definidlunk és igy a hierarchikus modellezés szadmos elemével
taldlkozunk. Tobbféle megkdzelitést is bemutatunk az informécioatvitel megoldasara,
amelyben felhasznaljuk a témakor szakirodalmanak legfontosabb fogalmait, kiemelve
a hierarchikus modellezés eldnyeit. Az analizis sordn az egyensulyi és az optimalis
homérséklet profil, valamint a reaktor elfutas fogalmaval megismerkedve, stabilitas

vizsgalatot is végziink.

A tizenhetedik fejezetben bemutatott milianyaggyartd rendszer modellezése
kapcsan foglalkozunk a milianyaggyartd technologiak specifikumaival, tipikus
polimerizacios modelleket mutatunk be és ravilagitunk a kereskedelmi szimulacids

szoftverek alkalmazhatosagara is.

A tizennyolcadik fejezetben azt mutatjuk be, hogy az ismertetett modellezési
koncepcio, az arra épiild infrastruktura és szoftverrendszer, hogyan alkalmazhat6 egy

szakaszos technoldgia modell alapu kifejlesztésében.
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Végiil a tizenkilencedik fejezetben ujra Gsszefoglaljuk a hierarchikus modellezés
lényegét tomoritd folytonos rendszer modellalkotasat, amely egységbe foglalja a

mivelettanban kiilon kezelt Damkohler egyenleteket és populdcios modelleket.

Nem célunk a vegyipari objektumok széleskorii modellezési palettajanak a teljes
attekintése, inkabb arra toreksziink, hogy a termodinamikai és vegyipari miivelettani
ismereteket kiegészitve, egy konzisztens modellezési technikat fogalmazzunk meg
azokkal a fogalmakkal, gyakran hasznalt elemekkel, és rendszert épitd elvekkel,
amelyek az Osszetett rendszerek hatékony modellalkotasat megalapozzak. Elsésorban
az Osszefiiggések determinisztikus kapcsolatait elemezziik, a statisztikus elemzések,
Osszefiiggések modszertanat illetben Abonyi Jdanos munkéassagara utalunk [1]. A
modellek analitikus, vagy numerikus megoldasanak részletezése, a modell alapu

rendszeranalizis kifejtése az eldadasokhoz kapcsolodo gyakorlatok témaja lesz.

A tankonyv anyagdt az eddigi, kiilonbozé szakokon megtartott eldadasok
demonstracids anyagai alapjan allitottuk Gssze (ennek egy 25 oldalas ,, stiritménye” a
Pannon Egyetem Kornyezetmérnoki Tudastar [29] része, mely anyag a HEFOP 3.3.1-
P.-2004-0900152/1.0 téma keretében késziilt a Pannon Egyetemen). Ez az oka annak,
hogy minden abra, tablazat, kép, szovegkozi Osszefiiggés, néhany eset kivételével,
abra formajaban jelenik meg. Ez a szerkesztési forma a lényeg kiemelésen tul a

mindenkori eléado oréra késziilését is seqiti.

A valtozok értelmezése 4altalaban a szovegkornyezetben megtalalhatd, az
altalanosan hasznalt jeloléseket kiilon is Osszefoglaltuk. A megjelend modellek
konzisztensek olyan értelemben, hogy invariansak a mértékegységekre, azaz az alap
mennyiségek (tomeg, 1d6, hosszisdg, homérseklet, tovabba a hierarchikus
modellezésben a szamossag) mértékegységeinek tetszéleges rogzitése utan, barmely

konzisztens mértékegység rendszerrel hasznalhatok.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 12 N
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

/5 javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

1. Rendszertechnikai attekintés

Ebben a részben felvdzoljuk a legfontosabb mérndki feladatosztalyokat,
foglalkozunk a kiilonb6z6 rendszerdefiniciokkal, érintjik a legfontosabb rendszer
tulajdonsagokat és végilil kiemeljiilk az Osszetett rendszerek vizsgalatdban hasznalt

dekompozicid-koordinacio elvét.

1.1. A mérnoki feladatosztalyok

A mérndk munkdjat mindig a feladatban meghatarozott célok motivaljak és a mérnok
arra torekszik, hogy a feladatot a rendelkezésre bocsatott eréforrdsok felhasznalasaval, a
kitiiz6tt hataridére elvégezze, vagy rosszabb esetben bebizonyitsa, hogy az adott
feladatnak az adott korlatok kozott nincs, az elvardsoknak megfeleld megoldasa. Ez
utobbi esetben a feladatot pontositani kell. A mérnoki feladat kozvetleniil, vagy kozvetve
mindig valamilyen technoldgiai objektumhoz (TO) ko6tddik és tobbnyire besorolhatd az

1.1. 4bran lathat6 osztalyokba.

A feladat targyat képezd objektum megismerése minden feladatmegoldas kiinduld
pontja. Filozofiai értelemben a megismerés az objektum (O) és szubjektum (S) bonyolult
kolcsonhatasaban jon létre (1.2 abra), konstruktiv eszkdze a modell. A modellalkotas
soran, a jobb attekinthetdsé¢g végett, a rendszerszemléletet kovetjiik (1.3. dbra). A kivalo
szamitastechnikai lehetdségek miatt a modell ma mar leginkabb matematikai modellt
jelent. Az objektum tulajdonsagait valtozokka, az érvényesiild torvényszeriiségeket pedig
osszefiiggésekké képezziikk le. Formalisan a modell a valtozok ¢és Osszefiiggések
halmazainak kettdse. Az 1.3. 4bran lathato, hogy a valosag és a modell kapcsolata mindig
tobb-tobb értelmii, ami azt jelenti, hogy egy objektumnak sokféle modellje lehet, ill.

ugyanaz a modell mas-mas objektumot is visszatiikrozhet.
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SZECHENYI

MEGISMERES IRANYITAS TERVEZES
(modellen keresztiil) (iizemeltetés) (fejlesztés)
. Adott:
. Adott: .
Adott: PR

A TECHNOLOGIAI A MUKODOKEPES TO Egy FUNKCIO

OBJEKTUM (TO), amit (M matematikai modell) és i .

vizsgalunk (T0) a gazdasagi celt kit(iz8 Meghatarozando:

CELFUGGVENY (G). TO
Meghatarozandoé: Probléma:
- . FELADAT: : .
Mely MENNYISEGEK ¢és . U FUNKCIO ellatasa
A feladat P o Az OPTIMALIS miikodés gyanazon cllatasara
meefoealmazisa TORVENYSZERUSEGEK biztositisa szamtalan TO alkalmas, minden
glog lkalmasak, az elvégzends TO sokféleképpen miikddhet.
FELADAT szempontjabol Modell analizise: A FUNKCIO ellatasara alkalmas
2z OBJEKTUM SZABADSAGI FOK (n > 1) Z?ﬁ‘;“g}i?ﬂﬁf“”s
Ml !

VISSZATUKROZESERE? IRANYITASI VALTOZOK (U) Osszehasonlitani (iranyitott TO) és
gazdasagi szempontbdl a legjobbat
valasztani.

MENNYISEGEK — .
matematikai valtozok (V) extr G(V) KOMBINATORIKUS ROBBANAS
U (intuicio, probalgatas, evolicid,
., L FELTETELEK: M tapasztalat)
Absztrakeio | TORVENYSZERUSEGEK
— matematikai dsszefiiggések (F) | prr tprer £ S7ZELSOERTEK | A KOMPLEXITAS ELLENSZERE:
PROBLEMA RENDSZERELMELET és
MATEMATIKAI MODELL.: . . . ; . ,
M = (V F) (matematika, szamitastechnika) INFORMACIOTECHNOLOGIA
1.1. dbra. Mérnoki feladat osztalyok.
T T /,-_.\\ Smblektum
a megismerés H - .
tér a \ a megl&:mero,
.............. gy v\ eszkize:
) 4 rendszer és
L

il AN L

.

modell

1.2.

abra. A megismerési folyamat.
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Technologia Absztrakeid E-“__:f_é _____ i
(valoség)  (bonyolult) i
TObb—t()bbéI’te]mﬁ chdszcrczés
kapcsolat
Modell R
M=<v,f> o | (hierarchikus) |
Formalizalas R !

1.3. abra. Modellezési koncepcid.

A megismerés 1étezd €s nem létezd objektumra is iranyulhat. A kovetkezd feladat
osztaly az iramyitds viszont mar tobbnyire 1étezd, esetleg mar elképzelt €s a modelljén
keresztiil ismert technoldgiai objektumra iranyul. Az irdnyitasi célt mindig egy vektor
skalar fliggvénnyel formalizaljuk, majd szabadsagfok elemzéssel meghatdrozzuk azon
valtozok korét, amelyekkel az objektum miitkodését befolyasolhatjuk, és amelyek értékét
az értelmezési tartomanyukban varidlva, a célfiiggvény szélséértékét keressiik. Koltség
jellegli célfiiggvénynél a minimumot, haszon jelleglinél pedig a maximumot keressiik.
fgy az iranyitdas egy feltételes szélsdérték feladat keresésben formalizalhato.
(Megjegyezziik, hogy a maximum keresés a célfiiggvény eldjel valtasdval minimum
kereséssé alakithatdé at, ez oka annak, hogy a numerikus szakirodalomban altalaban

minimum kereséssel talalkoznak.)

A legosszetettebb mérnoki feladat a TO tervezése. Itt adott egy valamilyen termékek
eldallitasat kitliz6 funkcid, amely sokféle nyersanyagbdl kiindulva, sokféle miiveleten
keresztiil haladva ellathatd. Ez szinte megszamlalhatatlanul sok TO-t jelenthet és az
optimalisan miikodtetett (irdnyitott) objektumok koziil kell kivéalasztani a gazdasagi
szempontbol legjobbat. Ez is egy feltételes sz¢&lsoérték feladatban formalizalhatd, de nem
véletlen, hogy ennek megoldasdban a logikdn tGlmenden heurisztikus szabalyokat is

alkalmazunk. A logikailag elképzelheté Osszes struktura (Gn. szuper struktura,
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,,kombinatorikus robbanas™) szama heurisztikus szabalyok alkalmazasaval drasztikusan

lecsokkenthetd, €s ezaltal a tervezési feladat megoldhato lesz.

1.2. Rendszer definiciok

A rendszer szemlélet alkalmazdsa ma mar a tudomany szinte minden teriiletén
elfogadott ¢és a mindennapi ¢letiinkben is egyre nagyobb teret nyert, konstruktiv
alkalmazhatosdga vitathatatlan. Az évtizedek soran szamos rendszer definicioval
taldlkozhattunk, a kiilonb6z6 teriileteken mas és mas lehet a hatékonyan alkalmazhat6
megkdzelités. Formajat tekintve beszélhetiink verbalis, grafikus és formalis definiciokrol
(1.4. abra). A verbalis definicié szavakban, mondatokban, a grafikus pedig abrakkal,
esetleg grafokkal fejezi ki a rendszer adott teriileten relevans tartalmat. Ezek elsésorban a
menedzsmentben elterjedtek, hiszen ott a rendszerek (szervezetek) részei intelligens
emberek, akik a verbalis, ill. grafikus nyelvet jol értik. A mérnoki teriileten ugyanakkor,
ahol a szamitogép a rendszer része, a formadlis, algoritmizalhat6 matematikai

Osszefiiggések a konstruktivan hasznalhat6o formak.

1. Verbalis: szavak, mondatok.
2. Grafikus:

Bemenet ( Kimenet )
u(t) y(t)

V%

Rendszer [=———>

3. Formalis:

v=f(u,......)

1.4. dbra. Rendszer definici6 osztalyok.

Egyetlen verbalis rendszer definicio helyett a fogalom tartalmit az al4bbi

kijelentésekkel vilagitjuk meg:
1. A rendszer egy tagolt egész.

2. A rendszer kolcsonhatasban all6 elemek 6sszessége.
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3. A rendszer egy sajatos egység.
4. A rendszer eleme is rendszer.

Az els6 két verbalis kijelentés tartalmat, az 1.5.-1.6. abrakon grafikus és formalis
alakban 1s megjelenitjiik. A grafikus forma egy-egy graf. Az elso kijelentés formalizalva

egy halmazt eredményez, a masodik pedig a halmazon értelmezett relaciot adja.

1. A RENDSZER EGY TAGOLT EGESZ.

Részekre bonthatd illetve részekbdl 6sszeallithato.

az objektum, altalanos

O
RN | ]
O O O az objektum része, egyes

A ,rész-egész” viszony grafja.

Absztrakcio: H: halmaz,
H = {rész,,rész,, ..., rész,}

1.5. 4bra. A rendszer egy tagolt egész.

2. A RENDSZER KOLCSONHATASBAN ALLO ELEMEK OSSZESSEGE.

eve
) ()

Absztrakcio:
elemek H: halmaz, H = {e,e,,e3,€4,€5}
kolcsdnhatas RS H-H relacid

R = {(e1,e3),(e1,e3), (e1,e4), (€2, e3)(e3,€5), (es, €1), (es, €3), (€5, €4)}

1.6. dbra. Kolcsonhatasban 4116 elemek 0sszessége.
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A rendszer definicio teljességéhez az is hozzatartozik, hogy a kolcsonhatasban allo
elemeket elkiilonitsiik a ,,minden mindennel 6sszefligg” bonyolult (holisztikus) vilagatol.
Ezt fejezi ki a harmadik kijelentés (1.7. abra), amely a rendszert szembeallitja a
rendszerhez nem tartozd vilaggal, a rendszer kornyezetével. A sajatos egység egy tag
értelmezést takar, lehet ez példaul egy funkcio, de egyéb ,,rendszeralkoto tényezd” is. A
rendszer ¢és kornyezete kozott persze megmarad a kolcsonhatas, amely két nagy
csoportba sorolhat6. Az egyik a kornyezet hatasat fejezi ki a rendszerre, ez lesz a
rendszer bemenete (input, inger, stb.). A masik a rendszer hatasat fejezi ki a kdrnyezetre,
¢s ez lesz a rendszer kimenete (output, valasz, reakcid, sth.). A rendszer vizsgalata soran
(atmeneti jelleggel) feltételezziik, hogy a rendszeréhez képest a kdrnyezet kapacitasa
végtelen, igy a bemenet nem fiigg a kimenettél. Ez lehetdvé teszi, hogy a
rendszervizsgalatban a bemenet adott, és csak azt kell vizsgalnunk, hogy a bemenettol,

hogyan fiigg a kimenet.

3. ARENDSZER EGY EGYSEG.

Funkcid
rendszer alkoté tényezé”

Mi tartozik a rendszerhez és mi nem? __-=="7""""=~ ~—~
"I’ \\\
’ Ay
_ L e
. I AY
A kérnyezet ! VoL A rendszer
hatsa a Bemenet ¢ ' Kimenet hats
(input) | Rendszer ! (output) atasaa
rendszerre \ ! kornyezetre
v u ,"
\\ ’,

kornyezet
A rendszer kimenete fligg:

* abemenettdl (heterondm)
* arendszer belsd tulajdonsagaitdl (autonom)

1.7. abra. A rendszer egy sajatos egység.

Bonyolult rendszerekre igaz a negyedik kijelentés (1.8. abra), amely a hierarchikus
rendszer fogalmahoz vezet el. A hierarchia a bonyolultsag attekinthetéségének az
eszkoze. Ez teszi lehetévé a nehezen vizsgéalhatd sokelemii rendszerek elkeriilését,

ugyanakkor a hierarchiaba sorolasnak is megvannak a sziikséges feltételei.
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4. A RENDSZER ELEME IS RENDSZER (HIERARCHIA).

Magasabb hierarchidju rendszer,
amelynek R része.

’
4
A

by

kompozicié

Verbdlis rendszerdefinicio:
R — Az adott R rendszer. Az 1-4.,, valamint tovabbi

— specifikdciok kiilonbozé
stlyd kombinacioi!

kompozicio

15\ dekompozicid ll dekompozicié
A Y
\

- \.ql.\l Az alacsonyabb hierarchidju ’
._L\ 1, rendszerek, amelyeknek R egésze.

1.8. abra. A rendszer eleme is rendszer.

A fentiek figyelembevételevel kijelenthetjiik, hogy a mérndki teriileten hasznalhato
barmelyik verbalis definicio megadhato az 1-4. kijelentés, valamint (ha sziikséges)
tovabbi specifikaciok kiilonbézo sulyu kombinaciojaval.

A hierarchikus rendszerek egy altalanos sémajat szemlélteti az 1.9. abra. A

kiilonb6z6 hierarchia szintek kapcsolata szerint kiilonb6z6 tipusokat kiillonboztetiink meg

(1.10. 4bra). Tanulmanyaink soran az alabbi példakkal talalkozhatunk:

e Strata tipusu hierarchikus rendszer: egy technoldgiai objektum a priori jellegii

hierarchikus modell rendszere (e tankdnyv témakore).

e Layers tipusi hierarchikus rendszer: egy technoldgiai objektum hierarchikus

irdanyitdsi rendszere (€Qy ,,iranyitas” tankonyv [58] témakore).

e Echelons tipusu hierarchikus rendszer: egy hierarchikus szervezet (menedzser

tantargyak témakore).

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 1.19 &
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
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Altaldanos séma:

A teljes rendszer.

(al)rendszer

(n)
(al)rendszer
(n-1)
Bemenetek Beavatkozas Visszajelzés Kimenetek
(intervencié) @ ¢ (informacid)
(al)rendszer
(1)
1.9. abra. Hierarchikus rendszer.
Strata a leiras mélysége (részletessége) szerint,
Layers a dontés Osszetettsége szerint,

Echelons prioritasok szerint.

1.10. abra. Hierarchikus rendszer osztalyok.

1.3. Formalis rendszerdefiniciok

A legegyszerlibb formalis definicié az Alfred Tarszki (1901. Varso — 1983. Berkeley)
nevéhez kothetd reldcios rendszer, amelyet 6 a nyelvi kutatasai soran fogalmazott meg,
de a mérnoki teriileten i1s alkalmazhato a fogalom. A relacios rendszerek legegyszerlibb

formaja az aldbbi kettds:
S =(E,R)

ahol: S a relacios rendszer, E az elemek halmaza (eredetileg: egy nyelv szavainak
halmaza), R a halmazon értelmezett valamilyen relacio (eredetileg: a nyelvre vonatkozd
szabalyok, a nyelvtan).

Ha az R példaul kettds relacio, akkor az R az E 6nmagéval képzett Descartes szorzat

részhalmaza.
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A korabban mar emlitett matematikai modell is tekinthetd egy ilyen relacids
rendszernek. A v valtozok a rendszer elemei, a valtozokon értelmezett f 6sszefliggések

pedig a relaciok.

A mérnoki gyakorlatban leggyakrabban hasznalt rendszer fogalmakban a bemenetek
(u) és kimenetek (y) id6fiiggvények (jeleknek is nevezhetjiik), a formalis definiciohoz
pedig hozzatartozik még az f fiiggvény, amely rogziti, hogy az értelmezett id6 tartomany
feletti bemenetekbdl, hogyan szamithatjuk ki az értelmezett idé tartomany feletti
kimeneteket (1.11. abra). Két ilyen alapveté rendszer fogalommal ismerkediink meg, a
bemenet, kimenet jeleket tartalmazo rendszer fogalommal (nevezziik a tovabbiakban

bemenet-kimenet rendszernek) és a Kalman rendszerrel.

Bemenet

u(t)

crcr

tartalmazza. A definici6 szerint a kimenet n-ed rendii derivaltja az alacsonyabb rendii
derivéltjainak, a kimenetnek, a bemenetnek €és a bemenet kiilonb6z6 rendii derivaltjainak
fliggvénye. A bemendjel és derivaltjainak ismeretében ez a fliggvény leképezhetd egy
fiiggvénygenerdator és n darab integrator sorba kapcsolasaval. Az integrator egy olyan
szamitoelem, amelynek a bemenete egy fiiggvény derivaltja, kimenete pedig maga a
fliggvény. Mivel csupan egy megvaltozasbol nem szamolhaté ki egy érték, ezért az

integratornak kezdo értéket kell adni. Egy n-ed rendii differencidlegyenlet megoldasahoz

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 1.21
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n darab kezdeti feltételre van sziikség. A fliggvény generator a bemeneti informaciokbol
¢s a kimenetbdl valamint a sziikséges derivaltjaibdl, az f fliggvénynek megfelelden a

kimenet n-ed rendi derivaltjat rogziti.

1
d"y d”y dy du
dtn :f( dtn_] 9%*y dt aya-“aua dt, )
Kezd&értékek
Bemenet
— gggg:;gsr/ > Integ;rétor |ﬂ16r:¢}_r:lét0r' 7777777 N Integ1rét0r
F [ A
Derivaltak

1.12. abra. Bemenet kimenet rendszer.

A Kalman rendszer definicié ugyancsak a bemeneti és kimeneti jelek kapcsolatat
fejezi ki, matematikai igény(i definicioval [3]. A Iényegét egyszeriien is felvazolhatjuk. A
pillanatnyi kimenet nem csak a pillanatnyi bemenettdl fiigg (ezt az el6z6 definicidban a
kiilonbozd rendii derivaltak fejezik ki), hanem valami mastdl is. Ez a valami mas a
rendszer belsd dllapota, amely az x vektorral formalizalhaté (1.13. &bra). Igy az aktuélis
kimenet az aktudlis allapot és bemenet fliggvényében egy g algebrai (és nem differencial)
egyenlettel szamolhato. Ez a Kalman rendszer kimeneti fiiggvénye. Az
allapotmegvaltozast az f un. dllapot atmeneti fiiggvénnyel szamolja, ugyancsak az
aktualis allapot ¢és bemenet felhasznaldsaval. A p a definicioban hasznalt egyéb
paramétereket jeloli, amelyekkel a megfelelé valds rendszerhez illeszthetjiik a modellt.
Mivel az allapot atmeneti fliggvény egy n egyenletbdl allo differencialegyenlet rendszer
(DER) ezért n darab kezdeti értéket is specifikalni kell. Mig az el6z6 definici6 hasznalata
az egy bemenetii egy kimenetii (Simple Input Simple Output, SISO) rendszerek esetén

elonyos, addig a Kalman rendszernél a sokvaltozos eset is nehézség nélkiil kezelhetd,
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azaz tobb bemenetii tobb kimenetii (Multiple Input Multiple Output, MIMO) rendszerek
esetén is jol hasznalhatd. A Kalman rendszer struktirdjat az 1.14. 4dbra szemlélteti (az
abra jobb fels6 részén egy harom bemenetli két kimenetli rendszer szimbdéluma lathato).
A koOzponti szamité eleme egy n valtozos integrator, amelynek bemenete az allapot
atmeneti fliggvény generator (f) kimenete, a kimenete pedig az allapotvaltozok aktualis
értékei, ha azok kezdeti értékét eldzdleg rogzitettiik. A kimeneti fliggvény generator ()

szdmolja az aktualis kimenet értékeket.

Allapot atmeneti fiiggvény:  dx

—=J(x,p,u)
dt
Kimeneti fliggvény: y= g(x, p,ll)
Kezdeti feltétel: x(0) specifikalt

Szabadsagi fok terhére:  bemeneti fliggvény u(t), paraméter p,
specifikalt értékek.

1.13. 4bra. Kalman rendszer.

””””””””””””””””””” e - B

X(0)

A A 4

x(t)

1.14. dbra. A Kalman rendszer struktaréja.
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1.4. A rendszerek altalanos tulajdonsagai

A rendszerek egyik legfontosabb tulajdonsaga a struktura (1.15. dbra). A struktirara
vonatkozoan pontos definiciot adni nem konnyll. Része lehet ennek, hogy milyen
elemekbdl épiil fel, milyen jellegii kapcsolatok vannak az elemek kozott, mi a rendszer
mikodeésének célja, s minden olyan dolog, ami a rendszer szempontjabol kiilondsen
fontos (1.16. abra). A struktarat leginkabb a rendszer legfontosabb mindségi valtozoinak
részhalmazaval definidlhatjuk. A kémiai technologiai objektumok hierarchikus
modellezésében erre konkrét példakat is lathatnak. A struktira formalis elemzésére a

relacios rendszer fogalom alkalmazasa teremt keretet.

Struktura
Megfigyelhetoség
Iranyithatosag
Stabilitas

1.15. abra. Rendszerek altalanos tulajdonségai.

Mindseégi valtozok halmaza.
Milyen részekbol all?

Milyen kapcsolatok vannak?
Miikodtetés célja?

Miikodest jellemzo mindségi valtozok?
stb.

1.16. abra. A struktara definicidhoz.

Egy rendszer megismerhetdségével kapcsolatos a megfigyelhetdoség fogalma. Egy
rendszer megfigyelhet6, ha a bemeneti és kimeneti adatok véges idéintervallum feletti
ismeretébdl a rendszer kezdeti allapota meghatarozhat6 (1.17. abra). Ez a fogalom

parcidlisan barmely allapotra, vagy az allapotok egyiittesére is értelmezhetd.
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—_—D Rendszer —>

_____________
~~~~~~
- -~

-~
______
-------------

1.17. abra. A megfigyelhetdség definiciojahoz.

A technologiai rendszerek irdnyitasaban kiilondsen fontos szerepet jatszik az
iranyithatosag fogalma (1.18. abra). Beszélhetiink dllapot iranyithatéosagrol és Kimenet
iranyithatésagrél egyarant. Allapot iranyithatd a rendszer, ha létezik olyan bemenet,
amely a rendszert véges 1d6 alatt egy eldre specifikalt allapotba juttatja. Ehhez hasonléan
kimenet iranyithat6é a rendszer, ha létezik olyan bemenet, amely véges 1d0 alatt az eldre
specifikalt rendszer kimenetet eredményezi. Ezen fogalmak is értelmezhetdk parcialisan
az egyes tulajdonsagokra, vagy azok egyiittesére. Iranyithatdésagrol csak akkor

beszélhetiink, ha a rendszer legalabb egy tulajdonsaga iranyithato.

Létezik-e olyan bemenet, amely a rendszert
specifikalt allapotba viszi?
(allapot iranyithatosag)
vagy olyan bemenet, amely a rendszeren
specifikalt kimenetet ad?
(kimenet iranyithatosag)

véges iddintervallum alatt.

crer

Az iranyitott rendszer legfontosabb tulajdonsaga a stabilitas, hiszen huzamos idén

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 1.25 N
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URTH S

kismértékli valtoztatasaval, a rendszer kimenete sem valtozik jelentésen. Ha a kismértékii
bemeneti inger nagymértékli valtozast eredményez a kimeneten, akkor a rendszert

instabilnak tekintjik.

u(t) y(t)
e Rendszer [———>

kis valtozas:
L .
E—‘\ s stabil
kis gerjesztés
N
nagy valtozas:
instabil

1.19. abra. A stabilitas definicidjahoz.

A rendszertulajdonsagok kérdésével a késObbiekben tobb ponton is talalkozunk

majd.

1.5. A dekompozicio-koordinacio elve

A rendszerszemlélet alkalmazasa soran a bemenetet a kornyezet hatarozza meg és a
rendszeranalizis keretében azt vizsgaljuk, hogy ennek fliggvényében a rendszer milyen
kimenetet ad. Ezért a rendszermodell egy olyan fliggvénykapcsolat, amely a rendszer
bemenetét a rendszer kimenetére képezi le. A technoldgiai rendszerrel kapcsolatos
mérndki feladatok Osszetettek, ezért a megoldasukat segitd ,,egyszerli rendszerek”
definialasa nem trivialis. A feladatmegoldasban a dekompozicio-koordindcio elvét
alkalmazzuk (1.20. abra), amely eredményeként az Osszetett feladatot (rendszert)
konnyebben megoldhatd részfeladatok (egyszerlibb rendszerek) Gsszehangolt
megoldasara (szamitasara) vezetjiik vissza. A koordindlo paraméterek értelmezésével
majd becslésével a kolcsonds Osszefiiggést (ideiglenesen) megsziintetjik, a
részproblémakat tetszOleges sorrendben egymas utan megoldjuk (a részproblémak

parhuzamos kezelését sorossd alakitjuk at). A megoldasok ismeretében a koordinald
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paraméterek becslése pontosabban elvégezhetd és Gijra megoldjuk a részproblémdakat. Ezt
az iteracios tevékenységet addig folytatjuk, amig két egymas utani megoldas az elOre

definialt hiban belil marad.

Az Gsszetett probléma (egyszeriibb)
részproblémakka valo felbontasa

(DEKOMPOZICIO)

\ 4
A részproblémak kozotti kapcsolatok
becslése (s ezzel a probléma
szétdarabolasa egyszer(ibb feladatokra)

A\ 4

(KOORDINALO PARAMETEREK
BECSLESE)

\ 4

A részproblémak egymas utani (vagy
melletti) megoldasa

A kapcsolatok
Ujrabecslése

(FUGGETLEN RESZPROBLEMAK

(ITERACIO) MEGOLDASA)

A

A
megoldas utan
teljestiinek-e a kapcsolatok?

NEM

Az dsszetett probléma MEGOLDASA

1.20. abra. A dekompozicio-koordinacio elve.
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2. Rendszermodellek

A mérnoki gyakorlatban a hetvenes évektdl kezdédden szamos matematikai modell
tipus honosodott meg. Ezek pontos szambavétele, ill. osztalyozasa komoly intellektualis
kihivast jelent, amire itt nem vallalkozhatunk. Viszont egy, akar szubjektivnek is
tekinthetd ,,besorolast” az attekinthetdség végett, mindenképpen hasznosnak tartunk. A
legkiilonb6zObb csoportositasi szempontokat figyelembe véve egy ilyen tablazat 1athato a
2.1. abran. Ebben azokat a modelleket emeljiik ki, amelyekre a 2.2. abran lathatd

specifikumok jellemzdek.

Csoportositasi P
Rendszermodell k
szempont tlpuso
A priori A posteriori
1. Megkozelitési mod (fehér doboz, (fekete doboz,
elméleti modell) kisérleti modell)
2. A meghatirozottsig | oo minisztikus Sztochasztikus Fuzzy Minéségi
mértéke
Koncentralt Elosztott
3. Térbeli homogenitis | paraméteri modell | paraméterii
modell
(homogén) Inhomogén (diszkrét idejii események)
4. Idébeli homogenitds Absztrakt Petri- halok Vezérlo tabla Létra diagram
automatak
5. Idgbeli ssszefiiggés | (1ddben) folytonos | (Idében) diszkrét
6. Idgbeli viselkedés Statikus Dinamikus Instacioner Kvazistacioner Stacioner
! M&}t'emat’l kai Linearis Nem linearis
sajdtossdg
Transzformalt Differencial, illetve : ;
8. Leirdsi tartomdny Idétartomany tartomany differencia - Laplace, llle’tve Z- | Fourier .
P , . transzformalt transzformalt
(Atviteli fiiggvény) | operatorok
9 g hnik Bemenet-kimenet Allapottér-modell Konvolicios- Neurilis-halozat Genetikus
- Rengszertechnika modell (BKM) (ATM) modell (NH) modell

2.1. dbra. A rendszermodellek készlete.

Definitiv jelleg (verbalis, grafikus, formalis)
Konstruktivitas (formalizalas)

Széles spektrum (sokféle modelltipus)
Széleskorii alkalmazhatosag (minden leirhato)
Kolcsonos atalakithatosag (t5bb-tobb értelmiiség)

2.2. dbra. A rendszermodellek jellemzése.
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A tovabbiakban a csoportositasi szempontok szerint haladva mutatjuk be az egyes
modell tipusokat. (A tablazatban egymas alatt szerepld modellek kozott nincs

megnevezhetd relacio.)

2.1. A megkozelitési mod

A modellezési ,,filozofia”, a megkozelitési mod szerint az a priori és az a posteriori

modelleket kiilonboztetjiik meg.

Az a priori jelz6é valamilyen (pl. adatok rendelkezésre allasa el6tti) eldzetes tudas
modellbe valo beépitésére utal. Az a priori modellekben a valdsagot, a rd vonatkozo
Osszes (elsOsorban természettudomanyos) ismereteink alapjan olyannak akarjuk
megismerni, amilyenek azok a valosagukban. Az a priori modellek lényeges
tulajdonsdga, hogy azok a valds objektum struktirdjat is visszatiikrozik, milyen
elemekbdl épiilnek fel, az elemeknek melyek az elemei, és igy tovabb (2.3. abra). A
modell minden véltozoja fizikai értelemmel bir, az 0sszefiiggések torvényszeriiségeket
tilkroznek vissza. Az a priori modellek térben és id6ben informacié atvitelre alkalmasak.
Egy j6 modell ma is és a jovoben is egyarant hasznalhatd, helyben és a vilag mas pontjan
is. Az ilyen jellegli modellek megjeldlésére mas elnevezéseket is hasznalnak, példaul
elméleti modell (first principle model), fehér doboz modell (white box model), stb.
Tipikus a priori modell a kémiai technologiai objektumok hierarchikus modellje.

Tervezéshez elsdsorban ilyen modellek hasznéalhatok.

P T
/ Minden elem
rendszerként
‘\.\ vizsgalva .~

o

' A modellezendé F
objektum

L

A modellezend6 /

| objektum részei i,

_____ -

rendszer és
elemei
- L]

2.3. abra. A priori modellstruktura.
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Az a posteriori modell az a priori szoges ellentétjeként fogalmazhatd6 meg. Az a
posteriori jelz6 valami (pl. adatok rendelkezésre allasa) utani ismeret modellbe valo
beépitésére utal. Az a posteriori modellek altal a rendszert, csupan a kérnyezetéhez valo
kolcsonhatasaban, funkciojaban akarjuk megismerni, a valosadg egyéb részletei teljesen
rejtve maradnak. Az a posteriori modellek lényeges tulajdonsaga, hogy azok a valds
objektum struktarajat nem tiikrozik vissza (2.4. abra). A modellnek csupan a bemeneti és
kimeneti valtozéi birnak fizikai értelemmel, a bemenet kimenet kozotti 6sszefliggések
feltételezettek (,,Legyen ez!™), torvényszertiségeket kozvetleniil nem tiikréznek vissza. A
hianyz6 informacidkat az objektumrdl gyiijtott meresi adatokkal helyettesitjiik. A modellt
a fizikai értelemmel nem bir6 paramétereinek a varidldsadval, a valds objektumhoz
illesztjiik. Ez lesz a paraméter identifikdlds problémakore (2.5. abra). Az adott helyen ¢és
idoben megalkotott j6 modell csak ott, és csak akkor hasznalhato, térben és idében,
informaci6 atvitelre nem alkalmas. Az ilyen jellegi modellek megjelolésére mas
elnevezéseket is hasznalnak, példaul statisztikai modell (statistical model), fekete doboz
modell (black box model), stb. Az objektumok iranyitasaban, altalanossagban ilyen

jellegli modelleket fogunk hasznélni.

u(t)
y(t)
Rendszer >
struktura???
fizikai mérés fizikai mérés
*
i
)
A4

Modell: tételezett (legyen!)
y(t)=flu(t),paraméterek, (dllapotok)]|

2.4. abra. Az a posteriori modell jellemzése.
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y(t)
valésag
OBJEKTUM
+\
i) hiba | MIN hiba
" . _®‘ ®. (%)
MODEL

/ modell

2.5. abra. Az identifikalas muvelete.

Mindkét modell tipuson beliil tovabbi csoportositasok is lehetségesek. Minden
tudomanyteriileten kialakultak a jellegzetes apriori modellek. Az a posteriori
modelleken beliil klasszikus tipus példaul a kisérlettervezés, amelynek funkcidja a
megfeleld statisztikus modell 1étrehozéasa, megfeleld (optimalis, minimalis szamu €s/vagy
maximalis informdci6 tartalmt) mérés elvégzésével. Az utdbbi idében a megndvekedett
szamitastechnikai kapacitas teret nyitott az adatbdnydaszatnak [1], és a mesterséges

intelligencia eszkdztara [52] is 1ényegesen kiboviilt.

A mindennapi feladat megoldasban a kétféle megkozelités kombinalasaval egyéb
modell tipusok is kialakultak. A tendencia modell példaul a legfontosabb a priori elemek
megtartasaval az a posteriori technikat is hasznalja, mig a sziirke doboz modell
(gray boksz model) az a posteriori szemléletet hasznalva a priori informaciokat is beépit.
Az alkalmazott modellek ezért a fehértdl, a sziirke kiilonb6z6é arnyalatain keresztiil a

feketéig, a teljes spektrumot lefedik.

2.2. A meghatarozottsag mértéke

A meghatirozottsag mértéke szerint a determinisztikus, a valdsziniiségi
(sztochasztikus), a fuzzy és a mindségi modelleket emeljiik ki. A mindségivel szemben az

el6z6 harom mennyiségi jellegii modell.
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[lusztracidoként végezziink el két kiilonbozd kisérletet egymas utan tobbszor is, az

egyik tipusu kisérlet eredménye a 2.6. a masiké pedig a 2.7. dbran lathato.

Mivel az els6nél az azonos koriilmények kozott végzett kisérletek, praktikusan
ugyanarra az eredményre vezetnek, a vizsgalt folyamatot egyértelmiien
meghatarozottnak tekinthetjiik, és az ilyen folyamatot, illetve az azt leir6 modellt
determinisztikusnak mondjuk. A modell valtozoi és a valtozok kozotti Osszefiiggések
determinisztikusak. Egy determinisztikus valtozonak konkrét értéke van, amely egy

szamérték és a megfeleld mértékegység szorzataval adhatdo meg.

A modell valtozoi determinisztikus valtozok, definialt
értelmezési tartomannyal.

\

innen
kiindulva

Mindig ilyen a lefutas.

Allapotvaltozé

At >0

Ll

ezt ismerve ez kiszdmithaté

2.6. abra. A kisérlet determinisztikus eredménye.

A masik tipusnal a kisérletek lefolydsa mindig mas és mas. A kevésbé egyértelmii
meghatarozottsag sztochasztikus folyamatra utal, amely valoszinliségi valtozo(k)
figyelembevételét igényli. A bizonytalansag miatt, a valtozd konkrét értéke helyett

csupan valdszintiségekrdl beszéliink, amelyek az eloszlasfiiggvényekkel definialhatok.

Erdekességként emlitjilk, hogy az elsé tipusii kisérletben is megjelenhet a
bizonytalansag. Alkalmazzunk lényegesen finomabb felosztidst az ordinata tengelyen.
Ekkor mar felsejlik, hogy nem esnek egybe a kisérletek lefolyasai. Ez pedig

sztochasztikus folyamatra utal.
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A modell valtozoi kozott van valdsziniiségi valtozo,
definialt értelmezési tartomannyal.

Qe
[}
= . . .
‘g Mindig mas-mds
° realizacio.
o
i)
<L

innen

kiindulva

b 146

ezt ismerve ez nem szamithato ki
(csupan az eloszlas jellemzéi)

1. Egyrealizacio kulénbdz6 id6pontbeli értékei.
2. Ugyanazon idépontnal kiilonb6z6 realizaciok értékei.

2.7. dbra. A kisérlet valdsziniiségi eredménye.

Felmeriil a kérdés, hogy akkor most determinisztikus, vagy sztochasztikus
folyamatrol van sz6? Magyarazat erre az, hogy valojaban két folyamat van a hattérben.
Az egyik az (pl. egy kémiai reakcid lefolydsa), aminek a vizsgalatara a kisérletet
elvégeztik, a masik pedig a mérést zavard6 egyéb folyamat. A kémiai reakcid
determinisztikus, a mérési folyamat pedig sztochasztikus modellel vizsgéalhatd, mikozben
ugyanarrél a mérési adatsorrél van sz6. A sztochasztikus modellekkel és azok

iranyitasban val6 alkalmazasaval az iranyitas tankonyvben [58] részletesen foglalkozunk.

A legkevésbé meghatarozott eset az, amelynél a modell valtozdi mindségi valtozok,
¢s azok kozott megfeleld relaciok érvényesek. Tekintsiik példaként a hdmeérsékletet, mint
mindségi valtozot, amely a hideg, langyos, meleg mindségeket veheti fel. Amikor a
mennyiségi hémérséklet valtozéhoz hozzarendeljiikk e mindségi ,,értékeket”, donteniink
kell, hogy ezek mely homérséklet tartomanyokat fedik le (lasd a 2.8. abra fels6 sorat).
Példaul a ,,langyos” érték (kék szin), a [Ty, T,] tartomanyban teljes mértékben langyos,

azon kiviil pedig nem langyos (azaz hideg, vagy meleg).
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2.8. dbra. A mindségi €s a fuzzy valtozok dsszehasonlitasa.

Egy ilyen mindségi modell alapjan elképzelt fiirdoviz hdmérséklet beallitasi
(iranyitasi) algoritmus az alabbi lehet:
Iranyitasi cel: Langyos legyen a fiirdéviz!
Algoritmus (utasitas):
e Ha a viz langyos, akkor a meleg és hideg csapok legyenek zarva.
e Haa viz hideg, akkor meleg csap legyen nyitva, a hideg pedig zarva.
e Haa viz meleg, akkor meleg csap legyen zarva, a hideg pedig nyitva.

Az algoritmus mikodik, de konnyen beldthatd, hogy a T; és T, homérsékletek

kozelében kis ,,mérési hiba” is hirtelen utasitas valtasokkal jar.

Ezt a problémat ,kezeli” példaul a fuzzy valtoz6 alkalmazasa (lasd a 2.8. dbra alsé
sorat), amely az ¢€les hatarvaltast teljesen kikiiszoboli azaltal, hogy a tartomanyhoz vald
hozzarendelés nem ¢éles. Minden hOmérséklet érték lehet langyos, de nem teljes
mértékben. A szubjektive langyosnak érzett hdmérséklet egyhez kozeli sullyal langyos, a
hidegnek ¢és melegnek érzett homérséklet pedig zérushoz kozeli sullyal langyos. A
hozzarendelést az Un. tagsdgi fiiggvénnyel definidljuk. Mivel a valoszinliségi eloszlas a

tagsagi fiiggvénnyel kapcsolatba hozhatdo a fuzzy valtozot szubjektiv valdszinliségi
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valtozonak is tekinthetjiik. A fuzzy modellekkel és a fuzzy szabalyozassal ugyancsak az

iranyitas tankonyvben [58] foglalkozunk részletesen.

2.3. Térbeli homogenitas

Fizikai ismereteink alapjan tudjuk, hogy a kiilonb6zé dolgok, jelenségek a
haromdimenzids geometriai térben €s az egydimenzids idében, vagy roviden fogalmazva
a négydimenzios téridében 1éteznek, illetve mennek végbe. A valtozas, mozgas ebben a
téridoben zajlik. A valods vilagban az 1d6 a mult iranyabdl a jovo felé halad, mikozben a
geometriai térben minden irdnyban kozlekedhetiink. A véltozdsok sebessége
differencidlhanyadosokkal fejezhetdk ki, ezért a modellek 4ltalaban parcilis
differencialegyenlet-rendszerek. A négydimenzids eset szamitasi nehézségeket jelent,

ezért minden lehetdséget kihasznélunk az egyszeriisitésekre.

Csoszerl berendezésekben példaul henger koordinata rendszert hasznalva (2.9. abra),
a szimmetria viszonyok kovetkeztében a szog koordinata mentén a tér homogén. Ez azt
jelenti, hogy sz6g menti valtozas nincs, ami a koordinata elhagyasat teszi lehetové. igy a

négydimenzios téridé haromdimenzidssa valt (a geometriai tér pedig kétdimenzidssa).

Tovabbi koordinata szdm csdkkentést jelent az a megfontolds, hogy ha a hossz ¢és
sugar aranya kell6en nagy, akkor a hossz menti valtozasokhoz képest a sokkal kisebb
sugar menti valtozas elhanyagolhat6. Ekkor a rendszer tulajdonsagai mar csak az id6 és a

hosszkoordinata fiiggvényei.

Egy jol kevert tartadly modellezése soran idedlis esetben, a tulajdonsagok értékei a
geometriai tér minden pontjaban azonosak, ezzel a tér nulladimenzidssa valt, marad az
id6 koordinata, a modell pedig kozonséges differencialegyenletté valik. Ekkor a rendszer
a geometriai térben homogén és az ilyen rendszert leir6 modellt koncentralt paraméterii
modellnek nevezziikk. Az iranyitaselméletben ezek a leggyakrabban hasznalt modellek,
kozonséges differencidlegyenlet-rendszer forméjaban. Barmilyen térbeli inhomogenitas
esetén az un. elosztott paraméterii modelleket hasznaljuk, amelyek kiilonb6z6 dimenzidju

parcialis differencialegyenlet-rendszerek.
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2.9. abra. A térbeli homogenitas.

2.4. Idobeli homogenitas

Az eloz6 fejezet térbeli homogenitds vizsgalatanal 1débeli homogenitést
feltételeztiink. Ez azt jelenti, hogy a tér egy adott pontjan lezajlé folyamatok a vizsgalat
ideje alatt homogének, azaz valtozatlan torvényszeriiséggel jellemezhetok. Példaul egy
kémiai reakcid esetén a folyamatot a reakciosebesség jellemzi, amely az 1d6tél a
koriilményeket definialé tulajdonsagok megvaltozasa miatt csak kozvetetten valtozhat (a
természeti torvényszerliségek 1d6 invariansak, a leir6 differencialegyenletek autonémok,
idében eltolhatok). Az ilyen jellegi modellek idoben homogének (amit kiilon nem is

szoktunk hangsulyozni).

Az el6zdvel szemben egy szakaszos technologiai rendszer mikodtetésénél hasznalt
modellre az idoben inhomogen jelzé a megfeleld. Egy ilyen rendszer P&ID dokumentum
részlete lathatdo a 2.10. dbran. A miikodtetés modjat az un. receptira tartalmazza,

amelynek egy részlete lathat6 a 2.11. 4bran.
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2.10. abra. Szakaszos technoldgiai rendszer.

i. |épés: reagens adagolds
ha L2 szintjelz6 jelez, akkor allitsad le a P1
szivattyut, nyisd ki a V2 csapot és a CV szelepet,
inditsad el az M motort

(i+1). 1épés: reagdltatds
ha T1 hémérséklet eléri a 80 °C-ot fejezd be a reagens
adagolasat és kevertesd egy oran keresztul

2.11. 4bra. Receptura részlet.

Tekintsiik a technologia kozponti elemét, a fliithetd-hiithetd kevert autoklavot, illetve
annak egy bels6 pontjat. A geometriai tér egy adott pontjanak rogzitése utan
megvizsgaljuk, hogy mi torténik az iddben. Az eldkészités idejében a tartdly iires, majd
betoltjiikk az egyik, majd a masik reagenst. Ezutdn gézzel felfiitik a reakcidelegyet,
hozzdadjak a katalizatort és indul a kémiai reakcid, mikdzben hiiteni is kell, és igy
tovabb. Lathato, hogy a tér egy adott pontjan (vagy annak egy tartomanyaban) mindig
mas-mas esemény a dominans. Ennek az id6ben inhomogén problémanak a kezelésére

alkalmas rendszermodellek: absztrakt automata, (szinezett) Petri hadlo, vezérlotabla, stb.
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Az absztrakt automatat, és annak a logikai vezérlésben vald alkalmazasat az iranyitas

tankonyvben [58] részletezziik.

2.5. Idébeli osszefiiggés

A technologiai rendszerek iranyitdsaban mind az analog, mind a digitalis technikaval
egyarant talalkozunk, napjainkban azonban a digitalis technika térnyerése zajlik. A
digitalis szamitogép az informaciot szamok formdjéban tarolja, ami miatt csak idében
diszkrét jeleket tud kezelni. A technolodgiai rendszer tobbnyire iddben folytonos analog
jeleket ad, illetve tud fogadni, ezzel szemben a digitalis szamitogép idoben diszkrét,
digitdlis jeleket tud egymas utan kezelni. A kapcsolat a 2.12. abran lathatd technikai

megoldasokkal hozhat¢ létre.

Technologia: Szamitégép:
«Iddben folytonos «ldében diszkrét
«Sok parhuzamos jel *Soros feldolgozds
Jel tipus:analig Jel tipus:digitalis

Atalakitasok:

«Folytonos - Diszkrét : (mintavételezés, tartoszervek)

sParhuzamos - Soros: (multiplexer, demultiplexer)

*Analig — Digitalis  : (A/D, D/A konverterek)

2.12. abra. A technoldgia és a folyamatiranyitd kapcsolata.

Az iddbeli Osszefiiggés alapjan tehat megkiilonboztethetiink idében folytonos és
idében diszkrét modelleket, és az iranyitott technologia két eleme (technoldgiai objektum,

iranyitorendszer) miatt a két kiilonb6z0 tipus egymasba valo atalakitasa is 1ényeges.

A mintavételezés

Elészor a jelek atalakitasat vizsgaljuk meg, kiindulva a folytonos jelbdl. A folytonos
id6tartomanyt egy T, mintavételezési idével egyenletesen (ekvidisztans) felosztjuk (2.13.
abra). Lathato, hogy a folytonos egy tartomanyahoz a diszkrétben egyetlen diszkrét
értéket rendeliink hozza, ezért a folytonosbdl diszkrétbe attérve informaciovesztéssel kell
szamolnunk (2.14. abra). Az informacidvesztés mértékét a T, hatarozza meg, minél

kisebb anndl kisebb a veszteség is.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 2.38 e
H-8201 Veszprém, Pf. 158. Tl
Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
- és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE




A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes

= | SZECHENYI
‘| /5 javitésa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

,l
2
¢
4;
\"I«s- s

v

|d6 tartomany (T,)
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k'TD
k diszkrétidékoordindta (egész)
To mintavételezési ido

2.13. abra. A folytonos ¢€s a diszkrét id6k megfeleltetése.

F 3
x(t)
Folytonos
0 f’r
Informacidovesztés! |d0, t
F 3
\/ﬂ
? x(k-To) . ,
@ 5 i . Diszkrét
o
o
To
0 1 2 Lk 1dé

2.14. abra. A folytonos jel atalakitasa.
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A T, szerepének illusztraldsara tekintsiik a 2.15. dbrat, amelyen két kiilonb6zo

frekvenciaju (0,1 Hz és 0,9 Hz) szinusz jel lathatd, amelyeket T, = 1 s mintavételezéssel
diszkretizdlunk. Mindkettd ugyanazt a diszkrét jelet eredményezi, amely a
nagyfrekvencids folytonos jelet kevésbé jol reprezentdlja (a diszkrétbol a

nagyfrekvencias folytonos jel nem reprodukalhatd). Mi a helyes T, érték?

Két kiilonbozo frekvenciaju (0.1 Hz, 0.9 Hz) jelet
mintavételezve (T0O=1s) ugyanazt a diszkrét jelet kapjuk.

2.15. 4dbra. A mintavételezési 1d6 szerepe.

Mintavételezés (Shannon)
Diszkretizalas (kilonbozé kbzelités)

>

Folytonos
AN
Diszkrét

Shannon-féle rekonstrukcié

Tartoszerv (nullad rendd, elsérendd,...)

Approximacio (Spline)

2.16. abra. Atalakitasi lehetéségek.
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A T, helyes megvalasztasahoz a Shannon féle mintavételezési szabalyt kell
alkalmazni (lasd a 2.16. abrat is). Ennek megértéséhez tekintsiik el0szor egy tetszéleges
f(t) jel Fourier sorral valo kozelitését (2.17. abra). Ahogyan azt a matematikaban

tanultuk, ez azt fejezi ki, hogy bérmely fﬁggvény eldallithato Végtelen szamu kiilonb6z6

crer

crer

fEO =2+

Z ay, cos(kwt) + by, sin(kwt)]

k=1
_2m te(_T
w = ) 2'

T

N~

)

a, —; jf(t)cos(kwt)dt

2

r

=%[f(t)sin(ka)t)dt

2

2.17. abra. A Fourier sor.

t=0:tp/1000:tp;
omega=2*pi/tp;
i=10;

for k=1:1

end

kv=zeros (i,size(t,2)):;

plot(t, [sum(kv),; kv])

kv (k, :)=4*h/pi* (-1)* (k-1) *cos ( (2*k-1) *omega*t) / (2*k-1) ;

2.18. abra. A négyszog hullam kozelitése.
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A fentiek alapjan megfogalmazhato a Shannon féle mintavételezési szabaly: A
mintavételezési frekvencia (ebbdl szadmithatdé a mintavételezési id6) az atviendd
maximalis frekvencidju komponens frekvencidjanak kétszeresénél nem lehet kisebb
(2.19. abra). A gyakorlatban 0Okélszabalyként nagyon gyakran a T, értékét ugy
hatarozzuk meg, hogy az kisebb legyen, mint a dominans folyamat idéallanddjanak

tizede (ezt a bemenet kimenet rendszermodellek targyalasa soran vilagitjuk meg [58]).

we|0,w

2.
max ) S 2T
T

A mintavételezés soran atviendo

maximalis frekvencia, az e feletti
ZAJ!

T

max
max
2

SHANNON szabaly:

W, =2 -w

e
IA

Okolszabaly: a mintavételezési ido legalabb egy nagysagrenddel
kisebb, mint a jellemzdé idéallando!

2.19. dbra. A mintavételezési 1d6 meghatarozasa.

A folytonos és diszkrét jelek kapcsolata

A mintavételezési 1d6 meghatdrozasa utan tekintsiik at a folytonos és a diszkrét jelek
kapcsolatat. A folytonosbol a diszkrét irdnyaba a jelek kapcsolatat a 2.20. a kiilonb6z6
rendli derivaltak kapcsolatat pedig a 2.21. abra mutatja. Lathato, hogy a diszkrét jel
megadasara harom kiilonb6z6 forma is elterjedt, legegyszeriibb az x;, jelolés, de tudnunk
kell, hogy a diszkrét idékoordinata miatt a k itt nem index, hanem a diszkrét jel
argumentuma a t = k - T, 1dénél. Az elsérendii derivaltakndl a retrograd, a progressziv,
illetve a centralis differencidkat is hasznalhatjuk, bar a centralis differencidk
hasznalatanal vigyazni kell, nehogy a diszkretizalas a rendszer rendjét megvaltoztassa. A
d a diszkrét holtid6, nem mas, mint a T, mértékében kifejezett holtidd, ha az osztasnal
nem egész adodik, akkor altalaban felfelé kerekitiink (az iranyitdsndl ez a rosszabb

iranyaba valo elmozdulast jelenti).
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Az idé6:
t=>k-T, <k
A jelek:
x(t)=>x(tk-T,)) < x(hk) < x,
Az idoeltolas (holtidd):

x(t—1,)= x|k —d)-T,] = x(k —d) = x, —>d=en:(;—”)
0

2.20. abra. A jelek megfeleltetése.

Elsorendi derivalt:
dx X, — X, X, ., —X X, —X
)= k klavagy kit k,vagy k41 k-1

Masodrendii derivalt:

Xel — X Xp — Xpy

Cj:;’c (1) = T, - T, _ Xk — 21;32% + X
4 0

Masodrendii derivalt holtidovel:

d*x

t2

hiled — 2 Xp g T X4 g
2
T,

(t_th):’x

2.21. 4bra. A derivaltak megfeleltetése.

A diszkrétbdl a folytonos iranyaba valo atalakitas lehet a Shannon féle rekonstrukcio,
valamilyen matematikai kozelités (pl. spline), a technikailag is konnyen megvaldsithato
megoldast viszont az Un. tartoszervek jelentik. A zérorendii tartoszerv az 0j diszkrét érték
megjelenéséig az el6zd diszkrét pontban kapott értéket tartja (2.22. adbra). Az elsérendii
tartoszerv az 0j diszkrét értéken atmend egyenessel kozelit, a meredekséget az 11j és az
eldtte 1évo adatbol szamolja (2.23. dbra, az els6 pont utdn zér6 rendii tartdszerv). Elvileg
az elsérendii tartdszerv pontosabban kozeliti a folytonos jelet, ha azonban a diszkrét jel
hibaval terhelt, akkor abbdl a differencia hdnyados szamolasanal jelentds hiba keletkezik.

A gyakorlatban ezért elsdsorban a zéroérendii tartdszerv terjedt el.
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Jel

. ) ._’_

X

k  k+1

x()=x,,>ha—>telk-T,,(k+1)-T,)

2.22. abra. A zérorendu tartdszerv.

Jel

Xicr

Xy

k

k+1

x(1) = x, +%a—k-m,—> ha—telk-T, (k+1)-T,)

0

2.23. abra. Az elsOrendu tartoszerv.

2.6. Idobeli viselkedés

Az idébeli viselkedés szempontjabol a rendszereket elsé kozelitésben a statikus és

dinamikus rendszerek csoportjaba soroljuk (2.24. abra).

A statikus rendszerek definicidjaban az id6 sem kozvetleniil, és valamely mas
valtozon keresztiil, kozvetetten sem szerepel. Ilyen példdul a kémiai elemek periddusos

rendszere. Ezekkel a rendszerekkel itt a tovabbiakban nem foglalkozunk.

A dinamikus rendszerek viselkedésiik alapjan instaciondrius, staciondrius és
kvazistacionarius dllaporot vehetnek fel. A dinamikus rendszer ,,normalis” allapota az

instacionarius, amely a rendszert éré (4llanddan bekdvetkezd) inger hatdsara iddbeli
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valtozasokban realizadloédik. Ha a bemeneti jelek konstans értéket vesznek fel, akkor egy
stabil rendszer esetében egy kellden hosszu (elvileg végtelen) 1d6 eltelte utan a rendszer
kimenete is konstanssa valik. Ez a hatarérték a rendszer stacionarius allapota. Az idébeli
valtozasokat az allapotvaltozok idoszerinti differencidlhanyadosa fejezi ki, ezért az
instaciondrius  allapotot még a koncentrdlt paraméteri modell esetén is
differencidlegyenlet-rendszerrel lehet leirni (egyébként parcialis differencial-
egyenletrendszer). A stacionarius allapotban az idébeli derivaltak értéke zérus, ezért a
stacionarius modell matematikai strukturdjat tekintve mindig egyszeriibb és kezdeti
értekek megadasara sincs sziikség. Mas kérdés, hogy bizonyos esetekben tobb
stacionarius allapot is kialakulhat, ami a rendszeranalizist bonyolitja. Ha a bemenetek a
rendszer ,,tehetetlenségéhez” (a valtozassal szembeni ellenallasdhoz) viszonyitva lassan
valtoznak, akkor a rendszer Un. kvézistaciondrius allapotba keriil. Ezt azért érdemes
megkiilonboztetni az instacionarius allapottol, mert a kvazistacionarius allapotban a lasst
valtozasok a stacionarius modell megfeleld idépontokban valé aktivaladsaval kovethetdk,

azaz a folyamat egyszeriibb modellel irhato le.

Meg kell jegyezniink, hogy a szakmai gyakorlatban és a kiilonb6z6 tantargyakban a
nomenklatura nem egységes. Ha a statikus rendszerek kiviil esnek a koron, akkor a
staciondriusra a statikus, az instacionariusra pedig a dinamikus jelzot iS hasznaljak.
Elterjedt a stacioner, kvézistacioner ¢és instacioner fogalmak hasznalata is. A
matematikdban a stacionarius helyett inkdbb az egyensulyi jelz6t hasznaljak, ami a
mérndki gyakorlatban Gsszetéveszthetd a termodinamikai egyensullyal. Ezért ajanljuk az

itt felvazolt nomenklatarat.
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Objektum
RENDSZER

Dinamikus

STACIONARIUS ALLAPOT KVAZISTACIONARIUS ALLAPOT

INSTACIONARIUS ALLAPOT I . . , Az idében lassan valtozé éllapot és
. . Bemenet idSben allandosult és t — ca kimenet az aktualis bemenethez
(d|nam|kus) az allapot és a kimenet is allandésul tartozé staciondrius dllapot és

(stabil rendszer) kimenet sorozataval egyenld.

2.24. abra. Csoportositas az idobeli viselkedés alapjan.

2.7. Matematikai sajatossag

A matematikai sajatossag szerint a rendszereket a linearis €s nemlinedris osztalyokba
sorolhatjuk. A linearitds az additivitassal kapcsolatos (2.25. dbra), bizonyos hatdsok
Osszeadhatok, ill. szétszedhet6k. Az u, bemenethez az y, kimenet, az u,-hoz pedig az y,
tartozik. A két kimenet linearis kombinaciojat kiszamithatjuk 0gy, hogy eldbb
kiszamitjuk az y,, y, kimeneteket és azok linedris kombinaciojat képezziik. Linearis a
rendszer, ha ugyanez gy is kiszamolhatd, ha a rendszer bemenete az u; és u, megfeleld
linearis kombinacioja.

A 2.26. dbran azt illusztraljuk, hogy az egyenes egyenletével definidlt rendszer nem
elégiti ki a linearitas kritériumat, azaz rendszerként nem linearis, ha a b paraméter nem
zérus. Ez azt is jelenti, hogy az operaciok (rendszer, 6sszegzés) sorrendje csak homogén
linearis esetben felcserélhetd. Tehat csak a sziikebb értelemben vett (homogén) lineéris

Osszefliggéssel definialt rendszerek linearisak.

A linearitas igen fontos tulajdonsdga egy rendszernek, az additivitasbol eredd

elényeit szdmos helyen hasznositjuk.
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uq(t t
1(%) rendszer _}}’1()

Aqu (0) + Apup(t) Ay () + Ay, (0)
— > rendszer

uZL) rendszer 4}/ (©)

Formalizalva: y1(t) = f(uy)
y2(t) = f(uz)

Ay (8) + A2p2 () = f(Auy + Auy)

2.25. 4bra. A linearitas definicioja.

Rendszermodell: y=mx+b

Y1 szamitasa: yi=mx{+b

Y, szamitasa: Yy, =mxy,+b

Y1 + y, 6sszegzés: Y1+ vy, =m(x;+x3)+2b
X1 + x5 0sszegzés: yi+ys=m(xi+x3)+b

2.26. 4bra. A linearis egyenlet, mint rendszer.

2.8. Leirasi tartomany

Az eddigiekben minden esetben idtartomanyi leirdsrol volt szo, az emlitett modellek
a 2.27. dbran bemutatott formakban jelentek meg. A szamitastechnika elterjedése eldtt a
bonyolultabb DER-ek vizsgalata nehézségeket okozott. Felfedezték, hogy a tobbnyire
linearis DER-ek kiilonb6z6 transzformécidkkal algebrai egyenletrendszerekké
alakithatok és a rendszervizsgalatokat a transzformalt tartomanyokban konnyebben el
tudtak végezni. A folytonos rendszereknél a differencidl operator (p), a Laplace és a
Fourier transzformdciok, mig a diszkrét rendszereknél az eltolasi operator (Q), a diszkrét
Fourier ¢és a z-transzformdcio kivaléan hasznalhatok (2.28. abra) [53]. A transzformalt

tartomanyokban a rendszermodell mindig AER formajat veszi fel.
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ld6tartomany
e ™ ' N
Differencialegyenlet-rendszer
(DER)
Kozonséges (koncentralt Differenciaegyenlet-
o rendszer
paraméter(i)
Parcidlis (elosztott paraméterdi)
. J . J

2.27. abra. Modellformak az id6tartomanyban.

Transzformalt tartomany

Algebrai egyenletrendszer (AER)

folytonos diszkrét
Differencidl operator: Differencia (shift) operator:
()=S0 q X = X
p(..) =— (. k k-1
LAPLACE-transzformalt: Z-transzformalt:
(o] (o0}
Lx(®) = [ x(0e~de ZIx(k-To) = Y 7% %,
0 k=0

FOURIER-transzformalt:

Flx(®)] =fx(t)e'j‘°tdt

0

2.28. abra. A Laplace ¢és a z-transzformdcio.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 2.48 N
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
- és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE




A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes
javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

SZECHENYI @

Tétel- (f®)=0 : .
wim | T@i (0~ 1) F(s) Megjegyzés
t
1. f (—) a-F(a-s) Hasonlosagi tétel
a
f(t —a); Eltolds az id6
_ _ —-as .
2 (f (t-a)= 0) € F(s) tartomanyban
hat<a
3. e %t f(t); F(s+a) Csillapitasi tétel
4. %(t) s-F(s)—f(0) Differencialis tételek
t
n s™-F(s) —s"'f(0)
5, | 4SO — s"2f'(0)
dt™ — .. — f11(Q)
t ¢
6. J ...Jf(t)dt" s -F(s) Integralasi tétel
00
d"F(s) Sulyozas az id6
n,
5 tt-f(&) (n>0) (=" dsn hatvanyéval
t™" - f(t) n Sulyozas az id8 negativ
8. (n>0) j j F(s)ds hatvanyaval
00
t
_ Szuperpozici6 az 1dd
9. f Fult = 9) - Fo(8)d9 Fi(s) Fy(s) vtomarban
jOO
1 Szuperpozici6 az
10. A® f(t) 2mj ) Fa(s =p) - F2(p)dp operator tartomanyaban
_]°°
11 | f(0,) = lim £(t) f(0,) = lim sF(s) Kezdeti érték tétel
12. f(e0) = lim f(t) f(e0) = lim sF(s) Végérték tétel

2.29. dbra. A Laplace transzforméacié tulajdonsagai.

A Laplace ¢és a Fourier transzforméciok formai hasonldsdga miatt csupan az elébbi

fontosabb tulajdonsagait emeljiik ki a 2.29. abran. A derivalt fliggvény és az iranyitasban

gyakran alkalmazott egységugras jel Laplace transzformalasdnak részleteit is latjak a

2.30. és a 2.31. abrakon (az elébbinél a parcidlis integralds szabalyat kell alkalmazni).

Csupéan a valtozokat és a derivaltjaikat tartalmazo linearis modelleknél a differencial

operator is hasonléan hasznalhato.
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A ]
M\ ¢
NN S
2 ~
\"’I«s- >

A z transzformaci6 fontosabb szabalyait a 2.32. &bran foglaltuk Gssze, ezek a

tulajdonsagok konnyen ellendrizhetok is.

LI ()]

A definici6 alapjian adodik

LIf'(t)] :/ ft)etdt = [,f‘(r)-r‘“'] - / J(t)(=s)e™"dt =
JO 0 JO

—f(0) + - / f(t)e™tdt = s-Lf(t)] = f(0)=sF(s)— f(0),
JO

2.30. abra. A derivalt fiiggvény Laplace transzformaltja.

Ji) =1

Alkalmazva a definiciot a kovetkezat kapjuk.

e —st] 0 :
F(s) = [ 1-e™stdt = {' ] :(l—l:l_
J0 —8 0 K s

Tehit L[1] = L és az integral linearitasa miatt tetszéleges ¢ € R esetén Lic] = <.

2.31. abra. Az egység ugras (Heaviside) fiiggvény Laplace transzformaltja.

Zlq"f1 = Z[f(k —n)] = z7"F(2)
(right shift — id6ben vissza)

[qnf] = Z[f(k +n)] =z"|F(z) — Zf(]) g
j=0

(left shift — id6ben elore)
retorograd differencia (backward)
Zfi = fiell = A =271 - F(2)
progressziv differencia (forward)

Zlfxs1— fil = (@ —1)-F(z) —z- £(0)

21f g1 =2| ) f) - gle—m)| = F)-6(2)

2.32. abra. A z transzformadcio tulajdonsagai.
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2.9. Rendszertechnikai besorolas

Rendszertechnikai szempontokat figyelembe véve a bemenet-kimenet modell (BKM),
az allapottér modell (ATM), a konvolucios modell, a neuralis halozati modell és a
genetikai modell osztalyokat emeljiik ki. Az el6z6 négyet az iranyitas tankonyvben [58]
részletesen is elemezziik. A genetikus modell kissé kiilonbozik az eddigiektdl, a
sz¢élsoértek kereséshez ad egy konstruktivan hasznéalhatdé keretet, a technologiai

rendszerek tervezésében talalkoznak vele.

A Kkilenc osztalyozasi szempont szerint bemutatott rendszermodellek a mérnok
kezében hatasos eszkozt jelentenek kiillonb6zd feladataik megolddsaban. Ugyanaz a
modell mindegyik szempont szerint értelmezhetd, de az oszlopokban egymas alatt
szerepld modellek kozott nincs rendezési elv. A modell tipus kivalasztisa mindig az
elvégzendd feladattol, az adott mérndk ismereteitdl ¢és a rendelkezésre allo

informécioktol fliggnek.
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3. A vegyészmérnoki tudomany alapjai

A kémiai technoldgiai rendszerek vegyészmérnoki leirasat Damkohler a mult szazad
harmincas éveiben alapozta meg. Benedek Pal és Ldszlo Antal a vegyészmérnoki
tudomény alapjait Osszefoglald klasszikus, abban az idében nagyon eldremutato
tankonyve 1964-ben jelent meg [12]. Ebben a technoldgiai rendszert miiveleti egységek
halozataként definidljak, a kozéppontban a miiveleti egység matematikai modellezése all.
,,A miiveleti egység a munka targyanak és valamely specialis és egyedi munkaeszkdznek
ember altal iranyitott kdlcsonhatasa, amelynek eredményeképpen a munka targya kisebb-
nagyobb mértékben atalakul, a munka eszkoze kisebb-nagyobb mérvii elhasznalddastol
eltekintve azonban valtozatlan marad, az ember pedig valamilyen hasznélati értéket
termel, és ezekbdl munkaerejét megujitja.” [12]. A miiveleti egység egy, vagy tobb fazist
termodinamikai rendszer, amely leirdsat a transzportelmélet alapozta meg. A
vegyészmérndki tudomany mennyiségei a hosszisdg, a tomeg, az ido és a homérséklet
bazis mennyiségek hatvanyszorzatdval generdlhatok. Valamely mennyiség dimenzidjan
az alapmennyiségeknek azt a hatvanyszorzatat értjiik, amelyben a kitevOk pozitiv, vagy

negativ egész szamok, vagy zérusok.

3.1. Valtozok és folyamatok (jelenségek)

A KTO tulajdonsagait és a lejatszodo folyamatokra vonatkoz6 torvényszeriiségeket a
természettudomanyi targyakbol mar nagyrészt megismerték. A modellezésben a KTO
tulajdonsagait valtozokka, az érvényesiild torvényszeriiségeket pedig Osszefiiggésekké
képezziik le. Ennek megfelelden a KTO matematikai modellje a valtozok v halmaza és a

valtozokon értelmezett fiiggvények f halmazanak kettéseként értelmezheto:

M = (v, f)

A KTO modellezése kezdetben a vegyészmeérnoki tudomany alapjaiban 6sszefoglalt
ismeretek alkalmazésat jelentette. Ezen ismeretek elsdsorban a technologiai rendszer
elemeit képezd miiveleti egységekre, ill. azon belill a termodinamikai fazisokra
vonatkoznak. A termodinamikai féazisokra érvényes kordbbi tuddst pedig a

transzportelmélet foglalta magaba.
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A valtozok ismertetését az extenziv tulajdonsagokkal kell kezdeniink. Egy rendszer
extenziv mennyisége a rendszer ,,méretével” kapcsolatos és jellemz6 ra az additivitas
(0sszeadhatosag). Egyes extenziv mennyiségekre megmaraddsi torvény is érvényes,
amely esetén a részek extenziv mennyiségének O0sszege az egész extenziv mennyiségét
adja. Erre példa a fazis tomege. Azon extenziv mennyiségeknél, amelyekre megmaradasi
torvény nem érveényesiil, az Osszeadasnal megfelel6 korrekciot kell alkalmazni. Itt
példaként a fazis térfogatot, vagy kémiai reakci6 esetében a komponens tomeget
emlithetjiik. A nem extenziv mennyiségek az intenziv mennyiségek osztalyat adjak. Ilyen
példaul a koncentracio, a homérseklet és a nyomds is. Egy K db komponensbdl 4llo
homogén termodinamikai fazis allapota az aldbbi K+2 fiiggetlen extenziv mennyiséggel

jellemezhetd:

e fAzis tomeg (pl. kg),

e (K-1) db komponens tomeg (pl. kmol), mivel az 6sszes komponens tomege a fazis

tomegnek felel meg,
e energia (vagy entalpia, vagy hé pl. kJ),
e impulzus (pl. kgm/s).

Az egyértelmll leirdshoz nem sziikséges, hogy minden allapotvaltozd extenziv

legyen, de egynek mindenképpen extenzivnek kell lennie.

A termodinamikai fazis a geometriai térben (3 dimenzid) €s idében (1 dimenzio)
létezik, de a négydimenzids téridét nem egyenletesen tolti ki, ezért az egyértelmii
leirdshoz tovabbi valtozokat kell értelmezniink. Egy adott id6pontban a rendszer allapotat
az extenziv mennyiségek térbeli slirliségei definialjak:

e p(t,x,y,2) fazis striiség,

o c;(t,x,y,2) az i komponens koncentracidja,

. [pcpT](t, x,y,z) entalpia stiriiség (C, fajhd, T hdmérséklet),

e [vpl(t,x,y,2) impulzus strtiség (v fazis aramlasi sebesség).

Az utobbi két térfogati slrliség 6nalld valtozoként vald haszndlata nem terjedt el a

szakmaban, ezért mas meghonosodott valtozok fiiggvényként jelennek meg. A fazis
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aramlasa a haromdimenziods térben alakul ki, ezért a fazis aramlasi sebessége egy harom
dimenzids vektor (elemei Vy, Vy, V;). A térfogati srliségek az 1d0 és a térkoordinatak
fliggvényei.

A rendszer a kornyezetével kolcsonhatasban van, ami azt jelenti, hogy a rendszer és
kornyezete extenziv mennyiségeket cserél egymadssal. Ez az extenziv mennyiségek

dramaival (1d0beli slirliség) fejezhetd ki példaul a berendezés be- és kilépési pontjain:

e [Bp](t) fazis tomegaram (B térfogataram),
e [Bc](t) komponens tomegaram,

o [Bp Cp T](®) entalpia aram,

e [Bvp](t) erd.

Nemcsak a rendszer és a kornyezete kozotti kolcsonhatas fejezhetd ki az dramokkal,
hanem a rendszeren beliili kdlcsonhatdsok i1s. A kdlcsonhatdsok kiilonb6z6é folyamatok,
jelenségek formdjadban jelennek meg. Ezek lehetnek a teljes térfogatban, vagy a
kiilonbozd fazisok érintkezési feliiletén lejatszodo jelenségek. Mennyiségileg ezeket
azzal jellemezhetjiik, hogy idoében mekkora extenziv tulajdonsag valtozast (4ramot)
indukélnak. Az dramot célszerli a térfogatra (térfogati jelenségek) vagy a feliiletre

vonatkoztatni €s az dram térfogati, vagy feliileti stirliségét dram stiriiségnek nevezziik.

A technologia egy elemét képezd miiveleti egységben fazisonként az alabbi

jelenségeket észlelhetjiik, amelyek a rendszer extenziv mennyiségeit befolyasoljak:

1. Konvektiv  dramlas. A  berendezéseken ataramld  fazisok  okozta
makroszkopikus aramlas. Formai sajatossaga, hogy a fazis egy eleme (pontja)
a térkoordinatajat folytonos fiiggvény szerint valtoztatja. A valtozads a fazis
atlagos aramlasi sebességével jellemezhetd.

2. Konduktiv aramlds. Az ilyen tipusu transzportnak az az oka, hogy a fazis
molekulakbol épiil fel, és az atlagos fazisaramlasi sebesség a kiilonbdzo kémiai
komponensek kiilonbozé atlagsebességeibdl adodik. Igy az atlaghoz képest az
egyes komponensek kiilonboz6 sebességekkel aramlanak a berendezésben

(mikroszkopikus dramlas: Fick, Fourier, Navier-Stokes torvények). A
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térkoordinatak ennél a transzport tipusnal is folytonos filiggvény szerint
valtoznak.

3. Forras (nyeld). Minden, ami nem a térkoordinatdk menti aramlasként irhat6 le
forrasnak tekinthet6 (pl. kémiai reakciok, ,,anyagveszteségek™).

4. Atadds. Tobb fazis esetében a forras egyik tipusa.

5. Lokalis megvaltozas. Az extenziv mennyiségeket az 1.-4. jelenségek, mint
okok igyekeznek megvaltoztatni, és ha nem kompenzaljdk egymas hatasat,
akkor okozatként az extenziv mennyiség (ill. annak térfogati stirlisége) a tér

adott pontjan idében megvaltozik.

A 2-4. jelenségek mennyiségi leirasat a fenomenologikus termodinamika szolgaltatja az

alabbi formaban:
j=y=*Ale (3.1)

amely azt fejezi ki, hogy az aramsiirliség homogén linearis fliggvénye egy megfeleld
hajtoeronek (de), a y pedig a megfelel6 kinetikai konstans. A hajtoerd a rendszer aktualis
allapota, egyensulyitdl valo eltérésének mértéke. Az egyensuly az Gn. potencial jellegii
mennyisegekkel fejezhetd ki. Illusztracioként tekintsiik a gaz és folyadék fazisok kozott
kialakul6 komponens egyenstulyt. Az egyensuly feltétele az atadasban résztvevd
komponensnek a két fazisban kialakuld kémiai potencialjanak egyenlOsége. Az
egyensulyi torvényt (pl. Henry torvény) ugy kapjuk meg, hogy a kémiai potencialokat

koncentraciokra valtjuk:

u$ + RTInc® = u§ + RT IncF
F_ G
CG = exp (HO HO)'CF

c® = HcF (3.2)
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A (3.1) torvénynek megfelelé komponens atadasi aram slriiség az alabbi modon

szamolhato ki:
j = B(c® = HcT)

Egyensulyban az daramsiiriség zérus (a folyamat makroszkopikusan ,leall”). A

szamunkra fontos potencial jellegli mennyiségek az alabbiak:

komponens atadas, kémiai reakcio: kémiai potencial (a hdmérséklet és koncentracio
fliggvénye),

héatadas: homérséklet,

aramlas: nyomdas.

A megfeleld potencidlok egyenldségebdl kovetkezd egyensulyi torvényekre az
alabbi, korabban tanult, szakma torténetileg kialakult példakat emlitjiik: a tomeghatds
torvénye a kémiai reakcioknal; a Henry torvény a gaz-folyadék komponens egyenstlynal
(lasd elébb); a Langmuir izoterma, BET elmélet, Fraundlich izoterma a gaz-szilard
komponens egyensulynal; a Raoult Dalton térvény a géz-folyadék egyensulynal;, Nernst

féle megoszias a folyadék-folyadék komponens egyensulynal, stb.

A konduktiv 4dramlasnal a hajtéerd0 a megfeleld mennyiségek gradiensei:
komponensnél a koncentracio, hdvezetésnél a homérséklet, aramldsndl a sebesség.

[llusztracidként a Fick torvényt emlitjiik:
j=-—D"-grad(c) (3.3)

A kinetikai ,,konstans” altaldban egy hdmérséklet fliggvény, elnevezései: a kémiai
reakcional kinetikai konstans, komponens és h6 atadasnal dtaddsi tényezd, komponens
vezetésnél diffuzios allando (D), hovezetésnél hovezetési témyezé (Fourier torvény),

impulzus vezetésnél viszkozitasi tényezo (pl. Navier Stokes torvény).

A fentiekbdl lathatd, hogy a vegyészmérnokség tudomanytorténetileg kialakult
mennyiségei €s torvényszerliségei szines képet mutatnak. Az egyik mennyiségnél a
térfogati slirtiség (pl. €), a masiknal a potencial jellegli mennyiség (pl. T, p) az ami 6nallod
valtozoként explicite jelenik meg, nem beszélve arrdl, hogy az egyik kozvetleniil

mérhetd, a masik viszont csak attételesen szamolhato. A kiilonb6zo jelenségek indukalta
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aramslriségek szamitasara is sokféle torvényszeriiséget kellett felismerni. Az
absztrakcio szintjén ugyanakkor, a modellezés szempontjabol csupan néhany egyszerii

homogén (gyakran linearis) fliggvény kapcsolatot (3.1-3.3) kell figyelembe venniink.

3.2. Mérlegek

Egy bankban lév0 pénzmennyiség egy adott i1dOponttdl kezdddden a kezdeti
készlettdl €s a betéti €s hitelezési (és veszteség) aktivitastol fligg. Pontos elszamolassal a
banki pénzmennyiség szamolhatd. Ugyanigy egy raktarkészlet is nyomon kdvethetd a
kezdeti készlet, a bevételezés és a kiadas ismeretében. A kiilonb6z6 arukat kozben egyik
helyr6l a masikra is rakhatjak, ezért a raktaron beliili ,,tajékozddashoz” részletesebb
leirdsra van sziikség. A pénz, az arut jellemz0 mennyiség extenziv jellegli, ezért ezekre

mérleget lehet késziteni. A bent levét a bevitel noveli, az elvét csokkenti.

A bankkal, a raktarral analog a miiveleti egység (berendezés) is, az extenziv
mennyiségeire mérleget lehet késziteni. Van betaplalas, elvét, a berendezésen beliil
makroszkopikus (a fazis atlag sebességével valdo konvektiv) és mikroszkopikus (az
atlagostdl eltérd sebességgel vald konduktiv) aramlas és egyéb jelenségek (forras,

atadas). Az aldbbiakban a mérlegkészités technikdjat mutatjuk be.

A mérlegkészitésnél a diszkrét és folytonos ,,problémajaba” litkoziink. A kozeg
,korpuszkularis jellegi” (diszkrét molekuldk alkotjék) a leirdsara pedig a folytonos téridd
koordinata rendszert hasznéaljuk. A koordinata rendszert illetden is két eset lehetséges a
rogzitett, ill. a mozgd koordinata rendszer. A diszkrét és folytonos kapcsolatit a
hierarchikus modellezés kifejtésekor analizaljuk. Itt a folytonos ¢&s rogzitett
haromdimenzids Descartes féle térkoordinata rendszert valasztjuk. A folyamatok idében

(a negyedik koordinata) ugyancsak folytonosan mennek végbe.
Els6 1épéskeént jeldljiik ki a téridd hatarokat:
t >0, X € [X0, X0,V € Vo) Voo, Z € (20, Zoo ]

Ezen keretek kozott készitjiik el az extenziv mennyiségekre vonatkozo mérlegeket. Mivel

az extenziv mennyiség adott idOben a geometriai teret egyenetlentiil toltheti ki, a rendszer

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 3.57
H-8201 Veszprém, Pf. 158.

Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl

/,K' /- javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009
R

differencialt jellemzésére sziikséges a térbeli eloszlasdnak ismerete. A féazis tomeg

eseteben ez a fazis stirliség definidlasaval biztosithato:

p(t,x,y,z) = A1‘1/1110 AV = Ax-Ay- Az

AV’
amely adott idOben a tér barmely pontjan mas-mas €rtékii lehet. Az extenziv mennyiségre
vonatkoz6 mérleget a térfogati siirliségének felhasznalasaval készithetjiik el. A 3.1.
abranak megfelelden tekintsiik a geometriai tér egy r vektorral definialt belsé pontjat, s
ebbdl a pontbdl kindvé AV véges térfogati téglatestet. Ezen téglatestben 1évO fazis

tomegre készitlink eldszor mérleget.

y“

3.1. dbra. A leiras tere.

Eldszor a téglatestben 1évo fazis tomeget hatdrozzuk meg. A téglatestben is egyenetlen a

tomegeloszlés, ezért a fazis stirliség definicigja alapjan a bent 1€évé fazis tomeg egy

térfogati (hdrmas) integrallal szamolhato ki:

x+Ax Y+AY z4+Az

Am(t,x,y,z)zf f f p(t,x,y,z)dz-dy-dx
X y z
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A matematikaban tanult integrdl kozépértek tétel alapjan az eldbbi Osszefiiggés az alabbi
szorzattal is felirhatd (a tér egy belsd pontjdban lévd slirliség eértek szorozva a
térfogattal):

Am(t,x,y,z) =p(t,x + ¢, Ax,y + ¢, " Ay, z + c5 - Az) - AV,
ahol ¢; € [0,1].

A bent 1év0 fazis tOmeget a kiillonbozo iranyokbol a be- és a kidramlas valtoztathatja
meg. Példaul az x iranybol valo bedramlés (tomegaram) mértékét a vy aramlasi sebesség

hatarozza meg, €s az alabbi feliileti (kettds) integrallal szdmolhatjuk ki:

V+AY z+Az
Ay (t, %, y,2) = j j [0ep](6,%,7,2) - dz - dy
y z

Az integral kozépértek tételt itt is alkalmazva:
Am, (t,x,y,z) = [vp](t,x,y + Cc4 - Ay, z+ cs - Az) - Ay - Az
Ugyanigy az eltdvozd tomegaram az alabbi lesz:
Am,(t,x + Ax,y,z) = [v,p]l(t,x + Ax,y + c¢ - Ay, z+ ¢, - Az) - Ay - Az

Az x irdnyhoz hasonldan az y €s z iranya aramok is szadmolhatok. Ha a fazis tomeget mas
jelenség nem befolyasolja, akkor mérleget készithetiink, az eldjelesen Gsszegzett aramok

ereddjeként a bent 1év0 fazis tomeg idoben megvaltozhat:

o(am(t, x,y,2))
dat

=Am,(t,x,y,z) —Am,(t,x + Ax,y,z) + -

Ebbe a mérlegbe beirva a megfeleld p fliggvényeket és osztva az egyenlet minden tagjat

AV-vel, az alabbi 6sszefiiggést kapjuk:

a(p(t, )) _ [vep](t,x + Ax, ...) — [v4p](t, X, ...)

ot Ax
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megkapjuk a fazis tdmegre vonatkozo differencialis mérlegegyenletet:

d(p(t,x,y,2)) _ H{[vepl(t,x,y,2)} L
Jdt - ox

Teljes egészében, ill. a div operator felhasznalasaval a kontinuitasi egyenletnek nevezett

torvény az alabbi formakban is ismert:

dp 9 9 a(v,
I, 9wp) , 3(vyp) WP _

Jt d0x dy 0z
(3.4)
P 4 div(ov) = 0
5% v(pv) =

A (3.4) a fazis tomegre vonatkoz6 differencialis mérlegegyenlet a négydimenzids térido
koordinata minden belsd pontjara érvényes. Ha szadmolasra haszndljuk a megfeleld

kezdeti, ill. peremfeltételeket is meg kell adni:

t=0, p:(t,x,y,2)

x=x9  px(t,x0,Y 2)
y=Yo  Py(t,x,¥0,2)
z=12y  p(t,x,,2)

A komponens tomegre a fentickhez hasonléan lehet mérleget késziteni az alabbi

kiegészitéseket figyelembe véve:

e A p helyett, a komponens térfogati stirisége a koncentracio6 szerepel.

e A komponens transzportban a konvektiv mellett a konduktiv dramot is figyelembe

kell venni.

o Kémiai reakcid estén a komponensre a fazisban nem érvénysiil a megmaradas.
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Ennek megfelelden pl. az X iranyu bearamlas az aldbbi lesz:

dc
Am, (t,x,y,z) = [vxp — Da] (t,x,y+cg Ay, z+cy-Az) Ay - Az

A kémiai reakcid a teljes térfogatra vonatkozik, ezért a forras aram egy harmas

integrallal, ill. az integral kozépértek tétel alapjan, az alabbi modon szdmolhato:

Amie(t,x,y,z) = v 1(t,x + 10" DX,y + 11 " Ay, Z2 + ¢4 * Az) - AV,

ahol v a sztochiometriai koefficiens.

A mérleget a korabbihoz képest a forrds arammal kell kiegésziteni:

O(Am(t, XY, z))
ot

= Am, (t,x,y,z) — Am, (¢, x + Ax,y,z) = - + Anie (L, x, y, 2)

A hataratmenet utan a komponens tomeg differencialis mérlegegyenlete, ill. a div és grad
operatorokkal felirt szokdsos alakja a kovetkezd lesz:

oc d(v,-c) d(v,-c) o, c d%c d%c d%c

oc 3wc) (v ) 9w, o)

St p i p =y
at " ox dy 9z xgxz  vgyz T Pzgpz T VT
(3.5)

dc
3 +div(v-c) + div(-D - grad(c)) =v-r

A mérlegkészités az energiara (entalpidra, hore) és impulzusra is elvégezhetd, a
rendszerben végbemend Osszes folyamat figyelembevételével. Inhomogén térben a
mérleget a tér egy pontjara vonatkoztatjuk, emiatt a miiveleti egységeket leir6 mérleg
egyenletek formalisan egy parcialis differencidlegyenlet-rendszert eredményeznek. A
sziikséges peremfeltételeket a rendszer és a kornyezetének a kolcsonhatdsa alapjan

hatarozzuk meg. A kezdeti feltételek a rendszer kezdeti allapota alapjan rogzithetok.
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3.3. A miiveleti egységek fundamentalis egyenletei

A Benedek és LdszIo altal kibovitett Damkdhler egyenleteket a 3.2. dbra szemlélteti.
Ezek a miveleti egységet leir6 un. fundamentalis egyenletek. A fazis tomegre felirt
mérleg a folytonossagi tételt adja. A K-1 db komponens tomeg, az energia és a
vektorialis impulzus mérlegek bal oldala a lokalis megvaltozast (okozat), jobb oldala

pedig rendre a konvektiv, a vezetéses, a forras, ill. az atadas tagokat (okok) tartalmazza.

Az alapegyenletek alkalmazésa soran két nehézség jelentkezik:

1. Hogyan adhatok meg az egyenletekben szerepld paraméterek, az un.
termodinamikai tulajdonsagok (reakcio kinetikai konstansok, atadasi tényezok,

stb.) értékei?

2. Hogyan oldjuk meg a parcialis differencialegyenlet-rendszert?

me';“’";ﬂ;iés K°"t‘;gktiv Vezf;géses Forrastag || Atadasi tag
MERLEGEK
d
fazistémeg: Ep = —div(p : X)
komponens: % =—div(c, -v)+div(D, -gradc, )+ v, -1, £B, -0~ Ac,
op-c,-T
he: (pr) = —div(p -c,-T -y)+ div(r-grad T)+ (= AHy )1, + -, - AT
Ao
impulzus: C(F;t!) =—p-(v-V)-v+grad(n-divy)-grad p+p-a
C

3.2. abra. A miveleti egységek fundamentalis egyenletei [12, 31].

A felhasznalt paraméterek értékeinek pontossaga kulcskérdés a technologiai rendszer
modellezésében. Kiilon szakteriilet a termodinamikai tulajdonsagok szamitdsa, amelyben
az alapvetd termodinamikai torvényszeriségek mellett az un. dimenzidanalizis is
szerepet kap, megalapozva a tulajdonsagok felhasznéladsaval definiadlt dimenzidmentes

mennyiségek kozotti analogiakat, hasonlosagokat ¢€s 0Osszefiiggéseket (3.3. abra),

amelynek részleteit a vegyipari miiveletek cimi tantargy tartalmazza.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 3.62 N

H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl
J javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A modellek numerikus megoldasdhoz egyre tobb jol hasznalhato mérnoki szoftver
(kiilonboz6 rendeltetésti szimulator, lasd a 12. fejezetet) all rendelkezésiinkre. Sok
esetben pedig a haromdimenzids térben és id6ben vald leirason is egyszerlsithetiink a
modellezendd konkrét objektum sajatossagait figyelembe véve, ahogyan azt a 2.3 (2.9.
abra) és 2.6. (2.24. abra) fejezetekben elemeztiik.

Dimenziomentes szamok

Atadas

N‘-n

St Nu

st Sh

+ egyéb
dimenziémentes szamok,

pl.: Eu,Fr, Pr,Gr, Fo, Bi, Sc

Konvektiv Vezetés

Pe’

Pe

Re
Impulzustranszport Hétranszport Komponenstranszport
Hidrodinamikai hasonlésag Hétani hasonlésag Komponensatadasi hasonlosag
k k]
n m l r 1 m 1 ~ n m
Eu:f{(Re) . (Fr) [E] } Nu = t{(Re) . (Pr) ij S =f|(Re)". (Fr)"|
I
v v v ¥
Hidrodinamikai Héatadasi Anyagatadasi
miveletek miiveletek miiveletek
h A A

Buckingham-féle ll-tétel

3.3. abra. A dimenziomentes szamok rendszere [12, 31].
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4. A technologiai rendszer strukturaja

A technoldgiai rendszernek miveleti egységek haldzataként valo leirdsa az esetek
nagy részében hatékonynak bizonyult. Az alkalmazasa soran viszont nehézségek is

jelentkeztek:

1. Nagyszamu elembdl all6 rendszerek kezelésére nem alkalmas. Ezért a
kibdvitett Damkohler-egyenletek mellett, azoktol fiiggetleniil, a modellezésben
megjelentek az un. populacidé mérlegegyenletek (pl. kristalyositas, nagy
komponens szamu polimerizacio).

2. A miveleti egységek egyre Osszetettebbek, igy egységként vald kezelésiik
koriilményes.

Ezen problémdk kezelésére a hetvenes évek elején kezdddtek el azok a
probalkozasok, amelyekben a technologiai rendszert differencialtabb struktirdk szerint
képzelték el. Ezek vezettek el a technoldgiai rendszerek hierarchikus modellezéséhez. A
hierarchikus modellezés felvazolasa el6tt gondoljuk at a modellezendé objektum

felépiteését.

4.1. A technologiai objektum sajatossagai [29]

A technologiai objektumra altaldban az jellemz6, hogy mikodtetése kapcsolatos
valamilyen kémiai komponens atalakitdsaval. A kémiai atalakitast a reakcidegyenlet

(sztochiometriai egyenlet) reprezentalja:
Vg A+vg B+ >vp-P+vy-Q+-

ahol {A, B, ...} a kiindulasi, vagy reagalé komponensek, {P, Q, ...} pedig a keletkez6
komponensek halmaza. A kémiai atalakitast az indokolja, hogy valamilyen
N ={A, B, ...} komponenseket tartalmazo nyersanyag(ok) felhasznalasaval a szamunkra
értékesebb T < {P, Q, ...} termék(ek)hez akarunk hozzajutni.

A kémiai reakcid, mint folyamat a molekuldk kozotti kolesonhatasok eredménye. A
sztochiometriai egyenletben az S € {4, B, ...} U {P, Q, ... } szimbdlumok az azonos kémiai
szerkezetii molekuldk osztalyat jelolik. A molekuldk kozotti kolcsonhatds a

termodinamikai fazisban jon létre €s ezért a fazis tulajdonsagai befolyasoljdk azt. Mint
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minden folyamat idében (kinetika) egy adott iranyba (egyensuly) folyik. Az iranyt a
fizikai-kémiai torvényszeriiségek (termodinamika) jelolik ki, mig a megfeleld id6t az
ember altal létrehozott berendezések (konkrétan itt a reaktorok) biztositjak. A
berendezésekben a ,,termodinamikai fazis” tulajdonsaggal biré molekulahalmazok, az tn.
faziselemek kozott Gjszeri kolcsonhatasok alakulnak ki (pl. az aramlds sordn). Ez
befolyéasolja a faziselemek tulajdonsagait, s ezen keresztiil az egész folyamatot is. A
faziselemek jellegiiket tekintve igen sokfélék lehetnek. Heterokatalitikus reakcidknal
példaul a szilard fazis elemeit még a reaktoron kiviil - a katalizator készités soran -
kialakitjak. A fluid fazisok faziselemei ugyanakkor nagyon gyakran a berendezésben az
aramlas soran jonnek létre, s kozottik bonyolult kolcsonhatdsok alakulnak ki (pl.
diszperzio-koaleszcencia, keveredés a geometriai térben). A faziselemek egyes esetekben
elkiilonithetdk, s individudlisan is megragadhatok (pl. mérés 4altal), mas esetekben

viszont fizikai elkiiloniilés nincs (pl. homogén fazisu reaktorban).

A faziselemek kozotti kolcsonhatids (altaldban az 4&ramlas), a berendezések
berendezéselemeken keresztiili céltudatos kialakitasdval, érdekeinknek megfeleléen
befolyasolhatd. A berendezéselemekben levd hasonld faziselemek Gsszessége a fazis. A
fazis rendelkezik a "termodinamikai fazis" tulajdonsaggal, de mint elemeinek - a

faziselemeknek - az 6sszessége, annal tobb is (pl. diszpergalt fazis).

A kémiai reagdltatds, mint miivelet (eljaras) mellett egyéb olyan miiveletek
(eljarasok) is l1éteznek, amelyeknek funkcioja lehet, pl. a nyersanyag atalakitasa abbol a
célbdl, hogy a kémiai reagaltatds hatékonyabb legyen. Lehet ez a kémiai reagaltatés
koriilményeinek befolyasolasa, de lehet a reaktorbdl tavozo anyag tovabbi atalakitasa is,
s igy értekesebbé tétele. Ezen tovabbi miveletek: a fazisok egyesitése (pl. keverés), a
fazisok szétvalasztasa (pl. sziirés, centrifugalas), fazisok kozotti komponens- ill.

entalpiacsere (pl. abszorpcio, adszorpcio, kristalyositas, rektifikalas, hocsere).

Az igy értelmezett vegyipari miiveletekre jellemzd, hogy funkcidjukat nem tudjék -
érdekeink szerint - tokéletesen ellatni. Ennek, a fizikai-kémiai torvényszertiségekbe
itk6z6 akadalyai vannak. Amint azt mar emlitettilk, minden folyamat az egyensuly

iranyéba tart, és mint mozgés idében megy végbe. A rendelkezésre allo 1d6t (tartdzkodasi
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1d6) a berendezés véges geometriai méretei determinaljak. Ezt a gatat ugy tudjuk
athidalni, hogy az adott miivelethez ,,segéd” miiveleteket is csatolunk. Ezaltal elemekbdl
egy rendszert hozunk Iétre, amely az adott funkcidt magasabb szinten képes ellatni, mint

annak egyik eleme. Erre a rendszerre jellemzoek az alabbiak:

e Az adott mlvelet a rendszer centralis eleme.
e A kapcsolt ,,segéd” miiveletek a rendszer tovabbi elemei.
e A rendszer funkcioja, a centralis elem funkciojaval azonos.

A rendszer mesterséges (ember altal alkotott), a nem centralis elemek kivéalasztasa és
az elemek kozotti kapcsolatok kialakitdsa tobbnyire miiszaki (és csak kozvetetten
gazdaséagi) célfliggvény alapjan lehetséges. Az elemek kozotti kapcsolatok tipusai az

alabbiak:

e SOrIO0s,
e parhuzamos,
e visszacsatolasos,

e c¢lorecsatolasos.

Parhuzamos kapcsoldsnal az elemek kozott nincs (kdzvetlen) kapcsolat, de az egyes
elemek ugyanazt a funkciot latjak el. Soros kapcsolasndl a sorban elébb alld hat az utdna
kovetkezOre, mig visszacsatolasnal az egymadsra hatas kolcsonds. Az ilyen rendszerek a
miiveleti egység tulajdonsadggal birnak. A miiveleti egység tulajdonsagu kémiai
technoldgiai objektum, mint elemek maguk is rendszerré szervezheték. A magasabb

hierarchiaji rendszerré szervezés okai az alabbiak:

1. Egy kémiai technologidban mas egyéb sztochiometriai egyenlettel
megfogalmazhato atalakitas is eléfordulhat.
2. A miveleti egységben, mint rendszerben a kémiai reagaltatdson til, a tobbi
miivelet is lehet centrélis elem.
3. Az 6sszekapcesolas a gazdasagossagot noveli.
Az igy eldallitott rendszerre jellemzd az, hogy tobb centralis eleme is lehet, s funkcidja

altalaban nem azonos egy elemének a funkcidjaval. Ez is mesterséges, s az elemek
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kozotti kapcesolat kialakitdsa mar tobbnyire kozvetleniil gazdasagi célfiiggvény alapjan
lehetséges. A kolcsonhatast jellemzd tomeg- és energiadramok halmaza fOaram és
mellékaramok osztalyara bonthato. A féaramok altal kijelolt kapcsolatokra a miveleti
egységnél leirtak érvényesek. A mellékaramok kialakitisa viszont egyértelmiien

gazdasagi kérdés. Az ilyen rendszereket technologiai rendszer tulajdonsagunak tekintjiik.

4.2. Modellezési alapelvek

Itt az Arva Péter 4ltal bevezetett elemszam siirliségen alapuld hierarchikus

megkdzelitést mutatjuk be. A modellalkotas soran az alabbi alapelveket kovetjiik [9]:

1. A KTO sorozatosan felbonthaté gy részekre, hogy egy (rész) objektum
sajatossagai autonom modon feltdrhatok azon objektumoktol fiiggetleniil,
amely objektumoknak az adott objektum része, ill. amely objektumok az adott
objektumnak részei.

2. A sorozatos felbontasnal a céloksagi viszonyok mindig megszabjak azt a
legalacsonyabb szintet, amelynél a felbontds miivelete befejezhetd, s ezen a
legalacsonyabb  szinten elhelyezkedd objektumokat ismertként kell
tételezniink.

3. A sorozatos felbontas (dekompozicid) eredményeképpen kapott objektumokat
ok-okozati (alulrdl felfelé hato), ill. céloksagi (feliilrdl lefelé hatd) kapcsolatok
szervezik egéssz¢€. Az ok-okozati viszonyok feltardsanal kozvetetten céloksagi
szempontok is érvényesiilnek (a modellezés relativizmusa).

4. Barmely (rész)objektum a kozvetlen felbontasdbdl addédo (alacsonyabb
hierarchidjil) részobjektumok és e részobjektumok kozotti kolcsonhatasok
analizisén keresztiil ismerheté meg.

5. A dekompozici6 sordn eredendden diszkrét rendszerekhez jutunk, bizonyos
feltételek teljesiilése mellett azonban a diszkrét részekbdl dsszetett objektumot
folytonos rendszerként kezeljiik.

6. A hierarchikusan egymashoz rendelt két rendszer kapcsolata egy hierarchia
paradoxonon nyugszik, amely azt fejezi ki, hogy a felsdbb (hierarchidju) szint

elvileg nem fiiggetlenithetd az (alsobb) hierarchiaju) szinttdl, ugyanakkor - a
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hierarchia szintek autonomiajat tételezve - a felsébb szint (6nmagéaban) zart
modelljével szamolunk.

7. Egy-egy (rész)objektum megismerésénél érvényesiil az addicié elve, amely azt
fejezi ki, hogy a korabbi ismeretekhez 1j ismeretek hozzatehetok, ill.

elvehetok.

A fentiek ,,szellemében” a technologiai rendszer modell alkotasaban az alabbi 1épéseket

célszerti megkiilonboztetni:

1. Dekomponalds, amely soran a bonyolultat, egyszeriibb elemei rendszerére
bontjuk fel.

2. Kodolas, amely soran a részeket és a kapcsolatokat, egyszeri elveket
alkalmazva, elnevezziik.

3. Az atom pozicioju, mar kelléen egyszeri objektumok modelljeinek

«rer

1épés(ek)ben mar megalkotott, vagy kivalasztott elem modellek ismeretében, a
kapcsolatokat leird 0Osszefiiggésekkel kiegészitve. A dekompondlds soran
eredendden diszkrét rendszerek adddnak, a sok elemet ¢€s kapcsolatot
tartalmazé rendszereket, a leirhatdsag végett, mégis folytonosként kezeljik.

5. A technologiai objektum, feladat megoldasokat szolgald, megfeleld informacio

tartalma modellrendszerének kialakitasa.

4.3. Dekomponalas, kédolas

A vizsgalando Q objektumot egy T, tulajdonsag szerint R; részekre bontjuk. Egyik R;
sem lehet bonyolultabb a Q-nal. A dekompozicié soran az alabbi feltételeknek kell

teljestilni:

1. Lefedes: azt fejezi ki, hogy az 0sszes rész kiadja az egészet:
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2. Diszjunkt részek: azt fejezi ki, hogy a részeknek nincs k6zds része:
R,NRj =0 Vi+#jesetében

3. Homogenitds: azt fejezi ki, hogy minden elem T; tulajdonsagu, azaz az elemek
hasonl6 komplexitasiak. Pl. egy gdz buborék ¢és egy reaktor nem lehet
ugyanannak a rendszernek a kézvetlen része.

A részek egy T, tulajdonsag szerint még egyszeriibb elemekre bonthatok, és ha még
azok is Osszetettek, akkor Tj,... stb. szerint még tovabb bonthatok mindaddig, amig mar

kelléen egyszerii, ismert modellekkel leirhatd elemeket kapunk.

A T ={T,,T,,..} (konkrétabban {molekula, kémiai szerkezet, faziselem, fazis,
berendezéselem, berendezés, miiveleti egység, technologiai rendszer}) halmazon
¢értelmezhet6 az ,,a” Un. hierarchia szint relacid, az alabbi értelemben: T;aTj (masképpen
kifejezve (Tl- , T]) € a) akkor és csak akkor, ha a T; tulajdonsagli objektum a T; (i)
tulajdonsagu objektum egyszeri, vagy tobbszori dekompozicidjabol adodott. Az o relacid
a T halmazt jol rendezetté teszi ((T, a)), amely kifejezi a kémiai technoldgiai objektumok
hierarchikus felépiilését (4.1. abra). A hierarchia szintekbe valo besorolasnal kiilonféle
szempontok érvényesiilhetnek. Ugyanazon objektummal kapcsolatban tobbféle
hierarchikus rendszer is definialhato, mivel a dekompozicié miivelete nem egyértelmd.
Szamos szempont mérlegelésével alakitjuk ki, €és az is eléfordulhat, hogy a modellezés
menetében meg is valtoztatjuk. A 4.1. abran a nyilak a tartalmazasokat reprezentaljak. Az
alacsonyabb hierarchia szinten levd objektumok a magasabb szintli objektumok
bemutatand6 4.1. dbra finomithatd. S6t a vegyészmérnoki tudomany "torténetiségébdl”
adoddan a nomenklatura is sokszinli. Mindegyik "nomenklatura egyiittes" magén viseli
az adott kutatohely konkrét feladatainak jegyeit, ami a konstruktiv, gyors

feladatmegoldast korlatozza.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 4.69
H-8201 Veszprém, Pf. 158.

Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

Technoldgia rendszer

Miiveleti egység

Berendezés

Berendezés elem

Fazis ey BE(';:Enzgir *
Fazis elem b

Kémiai szerkezet

Molekula O/ \?'Q (:5/ \O ATOM pozicié

4.1. abra. A KTO, mint hierarchikus rendszer.

Egy Osszetett technologiai rendszer esetében a részobjektumok szdma nagy, ezért egy
olyan konzisztens kddrendszert kell alkalmazni, amellyel az objektumok egy-egy
értelmtien megjeldlhetok. Erre lathatd példa a 4.2. abran. A kod egy hierarchia szintnek
megfeleld rendezett n-es. A (0) kod a vizsgalt objektumot, a (0, 1) rendezett par pedig az
I. elemét jeloli meg. A (0, i, j) rendezett harmas az i. elem j. elemének kodja, és igy
tovabb. Az 0sszes kdd halmaza az objektum K kdd halmaza. Ez a kddrendszer roviditett
hasznalatot is lehetové tesz. A (0, i, J) kod helyett pl. hasznalhatjuk a (j) kodot is, ha
egyértelmii, hogy éppen a (0, 1) objektum vizsgalataval foglalkozunk.

(0)

N

(0,1) (0,2) ... (0,i) ... (O,n)
PN 7N
(0,i,1) - (O,i,j)--\\

-~ O\

(0:i1j:1)
PR

Kédhalmaz: K ={, i j, }”

4.2. abra. A dekomponalt objektum kdédhalmaza.
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Kapcsolatok kodolasa:

Koérnyezetbe

Kornyezetbél

Kapcsolatok kodhalmaza:

Ho = {(i»jnl)}i,j,l (i,j,n) € H(o ...... h)

4.3. ébra. A kapcsolatok kodhalmaza.

Az objektumok elnevezése mellett a részek kozotti kapcsolatok kodolasat is el kell
végezniink. Erre mutat egy lehetéséget a 4.3. abra. A kapcsolati kodok egy adott
objektumhoz kotddnek, ezért a kapcsolati kddhalmaz indexe az adott objektum kodja. A

Ho,..»a(0,....h) kodl objektum kapcsolati kodhalmaza. Az adott kodu objektumon beliil

az (i, J, n) rendezett harmas az i ¢és j kodu elem kozotti n. kapcsolatot jeloli meg. Ha
minden két elem viszonylataban csupan egy kapcsolat 1étezik, akkor a koédolast rendezett

parral célszerll elvégezni.

Az objektumok neveit tartalmazd K kodhalmazon értelmezhetd egy , tartalmazasi

relacio az alabbi értelemben:

(ky, k))ep, ha a k, nevii objektum a k; objektum kozvetlen, vagy kozvetett
dekompoziciéjabol adodott (kq, k, € K).

A KTO tartalmazasi relacidival analég egy hierarchikus szervezet, ,,vezetd —
beosztott” viszonya. Egy halmaz és a halmazon értelmezett relaciét korabban mar
relacidos rendszernek neveztik. A 4.4. abran bemutatjuk, a KTO, ill. egy szervezet

relacios rendszerként vald definialasat.
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Altalanositas, legyen:

Sy(E, R),
ahol '

E  ahierarchikus rendszer részeit jel6l6 kodok halmaza
R — ExE tartalmazasi relicio

(e,. » € )e R < e; resze e;-nek Miiszaki rendszer

(ei, ef)e R < ¢ beosztottja e;-nek Szervezet

4.4, abra. A KTO, ill. a szervezet, mint relacids rendszer.

Az R relacio az E halmazon egy farendezést definial [55], mert a relacio kielégiti a
4.5. abran bemutatott tulajdonsagokat. A farendezés grafja a 4.6. dbran lathat6. A
farendezés helyett gyakran a konnyebben lerajzolhato redukciojat szoktuk megjeleniteni.
Konnyen ¢észrevehetd, hogy a redukcid a tranzitivitdst, Osszehasonlithatosagot mar

elvesziti.

Az E relacios rendszer alkalmas arra, hogy a hierarchikus modellezés soran hasznalt
fogalmakat pontosan rogzitsiik. A kiilonboz6 szintli objektumok, kiilonb6z6 poziciokban

lehetnek. A leggyakrabban hasznalt poziciok az alabbiak:
e atom (nem kémiai atomrol van szd) pozicid (4.7. abra),
e rendszer poziciod,
e rendszer €s eleme pozicio (4.8. abra),
e alrendszer és részrendszer pozicio (4.9. 4bra).

A fentiek alapjan osszefoglalhatjuk, hogy a (K,p) egy farendezés, amelynek
maximalis eleme a vizsgalt rendszer. A legalacsonyabb szintli elemek atom (nem kémiai
értelem) pozicidban, az §sszes tobbi objektum pedig rendszer pozicidban van. A rendszer
pozicioji objektum kozvetlen dekomponalasdval a rendszer eleme pozicidban 1évo
objektumokat kapjuk. Ebben a strukturdban az atom pozicidji objektumok a

legegyszertibbek, modelljeiket kiils6 informdcioforras alapjan rogzitjik. A rendszer
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> 4
IS

pozicioji objektum modelljét elemei modelljeibdl és az elemek kozotti kolcsonhatast

leir6 modellbdl szarmaztatjuk.

1. Irreflexiv

ecE, (e,e)eR

e,e,e €E
Ha (e;, ej)e R és (ej, ek)e R, akkor (c.¢)eR
3. Osszehasonlithatosag
Ha [(31 , e) € R]/\ [(ez, e) € R] igaz, akkor
el e,a ([(els ez)e R]V [(823 el)e R])/\
/\ﬁ([(elsez)eR]A[(ezvel)ER]) igaz.

4. A H A < E, R > rendezett halmaznak van maximadlis eleme

e, €E maximalis elem < Ye e E\{eo} = (eo, e) e R

4.5. abra. A farendezés definicioja.

Fa tove

Redukcio: R*aR\R?, <E, R’ >

4.6. dbra. A farendezés és redukcidjanak grafja.
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e atom pozicioju, ha
ecE ¢és —dJe, € E ugy, hogy (e, e,)e R

vagyis e € min(E)

8 -6

4.7. abra. Az atom pozici6ji objektumok.

Ve c E \min(E)  rendszer pozicio e

e,clemee;-nek, ha

e,e,cE és (e,e,)eR’

4.8. abra. A rendszer ¢és eleme pozicidji objektumok.
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e,alrendszeree;-nek, ha

e.e, cE és (e.e,)eR

e, és eyrészrendszerek, ha
e,e,€E ¢ JeeE=
= (e, el)e R és (e,e;) ER”

4.9. dbra. Az alrendszer és részrendszer pozicidju objektumok.

4.4. A KTR strukturaja

Egy objektum struktirdja fontos mindségi tulajdonsagainak egy halmazaval
definialhat6. Itt is szamos lehetéség kinalkozik, mindig a vizsgalat szempontjai
hatarozzdk meg a konkrét definiciot. A 4.1. dbra példaul tiikrozi egy altalanos KTR
struktarajat. A KTR esetében a struktiura fontos eleme lehet a rendezett kodhalmaz,
hiszen ez tartalmazza azt, hogy a kiilonboz0 hierarchia szinteken elhelyezkedd

objektumok milyen elemekbdl épiilnek fel.

Példaként egy gyodgyszergyari gyartosor vazlatos struktirdja lathat6 a 4.10. dbran,
amelyen a kiilonb6z6 hierarchia szinteken az elemek kozotti kdlcsonhatasok jellegét is

bejeloltiik (egy kapcsolodo modellt a 14. fejezetben mutatunk majd be).
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Technoléaiai — TECHNOLOGIAI - szint
9 Technologiai (szimulaciés vizsgalatok)
kapcsolatok rendszer
. ) / \
ny_ag es Berendezés 1( Reaktor = | Berendezés i. | .-« | Berendezés n.
energiaaramok
Hoatadas 'N.I_AKR.O = szmt' .
(félizemi keveredesi
Reakcioelegy Reaktor test vizsgalatok)
Komponens MIKRO - szint
atadas Fiizis A Fézis F (laboratoriumi kisérletek)
Kémiai Komponens Komponens .
reakciok A K

4.10. abra Egy KTO strukturaja.

A technoldgiai objektum, kiilonb6zé berendezések (koztik a reaktor)
csOvezetékekkel (anyag ¢€s energia aramokkal) Osszekapcsolt rendszere. A reaktor f6
eleme a reakcioelegyet tartalmazo belso tér, amely héforgalmat bonyolit a kornyezetével.
A reakcidelegyet tobb fazis alkothatja, komponens atadassal 0sszekotve. A fazisok a
kiilonbozd kémiai komponensek elegye, a kozottiikk 1évé kolcsonhatas a kémiai reakcio.
A reakcidelegy rész” gyartdsi termékenként kiilonbozé lehet. A technoldgia
tervezésében kiilon valik a mikro (laboratériumi kisérletek ,,lombikban’) €s a makro rész
(,,féliizemi” dramlasi kisérletek), amelyeknek a céltudatos méretndvelésben fontos
szerepe van. A struktaraval kapcsolatos részleteket a késobbi fejezetekben bemutatott

esettanulméanyokban bontjuk ki.
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c e

nagy csoportra oszthatjuk. Az egyik csoport a diszkrét rendszerek osztalyat képezi,

amelyek modellalkotasa viszonylag egyszert.

5.1. Diszkrét rendszerek modellalkotasa

A diszkrét rendszerekben az elemek megtartjak onallosagukat, igy a rendszer modellt
az elem modellekbdl ,,additiv’ modon képezziik (5.1. abra), kiegészitve azokat az elemek

kozotti kapcsolatok leirasaval.

Diszkrét rendszer modellje: M,
k rendszer
k;elemek, aholi=1,2,....n

(Vi )

Elemek modelljei: M,
M

k2

M, = <Vw fki>

M kn

5.1 abra. Diszkrét rendszer: individualis elemek+haldzat.

Két elem kozotti kapcsolatot szemléltet, a megfeleld kodokkal egyilitt, az 5.2. és az
5.3. &bra, az 0sszekapcsolas elott, ill. dsszekapcsolds utan. Az dsszekapcsolas sordn az
eredetileg kimeneti (y) és bemeneti (u) valtozok egyetlen belsé valtozova (x) valnak.

29

Ugyanakkor ha ,elvagjuk” a kapcsolatot, a belsd valtozok helyett, kétszerezddve,

megjelennek az elemek bemeneti, ill. kimeneti valtozoi. Ezt szemlélteti az 5.4. abra is.
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SZECHENYI

k; kodu
rendszer

\.

(1,0,
\ ka
| Hlgkacsolatok )
kodhalmaz _ )
N
Kapcsolatok:  x;;

| ik eleml Yogom

A 4

m) koda
pcsolat

(0,p,q) kodu
kapcsolat

= yl()m = u(Jpq

Uqo, - -
j( £.9) -Ip-.keleml-.-

Hikjkacsolatok
kédhalmaz

k; kéda

— j rendszer

5.2. dbra. Két elem 6sszekapcsolas elott.

kodl

Ak; és a k; kozotti kolesinhatis:

K, kodi

j rendszer

k koda

j rendszer
Iy kodi

j rendszer

p-ik elem |

Xiijn)
|I-ik elem E
{i.J,r) kodi
kapesolat

Hkkacsolatok

halmaz

Hkkacsolatok
Kédhalmaz

5.3. abra. A két elem 6sszekapcsolas utan.

[(1,0, m)E Hki ] Kompozici6
o~

(G

<«

:jar)e ij

((0, P, q)e ijj Dekompozicié

Kompozicio:
Xji

Dekompozicid:
y

v ylf)m = quq

tom = Xijr Ugpg =

Xiir

5.4. dbra. A kompozici6 és a dekompozicid szemléltetése.
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A diszkrét rendszert nagyon gyakran az elemek modelljeit egymas utan (mellé) irva
adjuk meg, kiegészitve azt egy, a halozatot definialé matrixszal. Gyakran hasznaljuk az
illeszkedési (a definiciot lasd az 5.5. abran) ill. szomszédsdgi (5.6. abra) matrixokat. Az
illeszkedési matrix, a kodhalmaz és a kapcsolati kddhalmaz Descartes szorzatan
értelmezhetd. A matrix sorait az elemek, oszlopait a kapcsolatok definialjak. A megfeleld
mezbébe 0, +1, -1 keriil annak fliggvényében, hogy az adott kapcsolat elkertili, belépd,
vagy kilépd az adott elembdl. A szomszédossdagi matrix, az elemek kddhalmazanak
onmagaval képzett Descartes szorzatan értelmezhetd, az 1 a kapcsolatot, a 0 pedig a
kapcsolat hidnyat jelzi. Ha két elem kozott tobb kapcsolatot is szeretnénk egymadstol
fliggetleniil definidlni, akkor a szomszédsagi matrix helyett illeszkedési matrixot
hasznalhatunk. Mindkét tipusi matrix nagyon gyakran sok zérus elemet tartalmaz,

ilyenkor a matrix helyett mas tomoritett formakat hasznalhatunk.

Példaként az 5.7. dbran egy illeszkedési matrixszal definialt halézatot mutatunk, a

megfeleld szomszédossagi matrix pedig az 5.8. dbran lathato.

keK rendszer
k; €K elem, ahol i=1,...,n
h; € Hy kapcsolat, ahol j=1,...,m

I[lleszkedési matrix: S, = [Si,j]nm

—1,ha hj k; — b6l indul
Sij = {+1, ha hj k; — be mutat
0, hanem illeszkedik

5.5. abra. Az illeszkedési matrix definicidja.
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Szomszédossagi matrix: vy € {k;}; X {k;};

ahol i =0,1,...,n; ko a kornyezet; y logikai matrix

Lk - [li'j]n+1,n+1
0, ha k;nincs kapcsolatban k; — vel

" =11, hak; kapesolédik k; — hez

Egyértelmii, ha az elemek kozott egy kapcsolat van.

5.6. dbra. A szomszédsagi matrix definicioja.

A technolégia, mint miiveleti egységek halézata:

01 23
> 1 12 2 » 3 LR

41 34

Az elemek kozotti kapcsolatok deifinialasa (matrix, graf, stb.):

12 23 34 41 30
-1 0 0 1 0
1 -1 0 0 0
0 1 -1 0
0 0 1 -1 0

BWN S
c ool

5.7. abra. Diszkrét rendszer leirasa illeszkedési matrixszal.

ROCOR
OO RO
cCoORrOOo
ORrROCOOo

t~
=~
I
OrOOO

5.8. dbra A diszkrét rendszer szomszédsagi matrixa.
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2
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2,
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5.2. Alapkapcsolatok

A diszkrét rendszerekben az elemek a legkiilonb6zobb modon kapcsolodhatnak
egymashoz, mégis célszerli azonban n¢hany alapkapcsolat kiemelése. A legegyszeriibb a
soros kapcsolds (5.9. abra felsé rész), amelynél a sorban el6l allo6 elem kimenete a
kovetkezd elem bemenete. A vizsgalatok szempontjabdl ez azt jelenti, hogy a
rendszeranalizis az elemek kapcsolas szerinti sorrendjét kovetve, visszavezethetd az
elemek egymas utani vizsgalatara. 1gaz ez a pdarhuzamos kapcsoldsok esetében is (5.9.
abra alsé rész). Ennél bizonyos elemek (csoportjai) egymdashoz képest parhuzamos

viszonyban allnak.

Soros

Parhuzamos

5.9 abra. A soros ¢és a parhuzamos kapcsolat.

Az elorecsatolas (5.10. abra felso rész) sem bonyolitja el a rendszeranalizist, mert a
kapcsolds determinalt sorrendben, a rendszer analizise az elemek egymas utani
analizisére vezethet6 vissza. A fentickkel ellentétben viszont a visszacsatolas (5.10. abra
als6 rész) megneheziti a rendszeranalizist. A kornyezet hatisanak ismeretében egyik
elem analizise sem kezdhet6 el, mert mindegyiknek van legalabb egy ismeretlen
bemenete. Ilyen esetben a 2. fejezetben bemutatott dekompozicié koordinacio elve segit
az iteracios megoldasban. Az ilyen kapcsolast tartalmazo rendszereknél érvényesiil az a

gyakori kijelentés, hogy a rendszer tobb mint elemeinek (mechanikus) sszessége.
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Eldrecsatolt, by-pass

Visszacsatolt, recirkuldcios

5.10. abra. El6re- és visszacsatolas.

A vegyipari technologidkban az alap kapcsolatok mindegyike nagy szdmban

eléfordul, példaként,

SOros: a kiilonboz0 miiveleti egységek egymas utanisaga,

parhuzamos: kapacitasbovités,

eldrecsatolés: segédenergiaval val6 ellatas,

visszacsatolas: energia csatolasok, az el nem reagalt nyersanyag visszavezetése.

Két fazis aramlasat tekintve, altaldban egyen- és ellenaramu berendezésekrol

beszéliink (5.11. abra). Ritkabban eléfordul a keresztiranyu aramlas is.

— - > e — - b —— — —
egyenaram
] || I ] | | || - sl |
< <} T— - - e - <] le—
ellenaram
$ t t (i 1 1
—
) ) I — L] | ) IR
0 0 keresztaram T T T t

5.11. abra. Két fazis aramlési irdnyai.
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5.3. Elemszam csokkentés

A nagy elemszamu diszkrét rendszerek modellezésében el6fordulhat az is, hogy a
nagyméretli modell hasznalata nem ,,gazdasagos”. Ilyen esetben a rendszer miikodeését
alapvetden nem torzitva, megprobaljuk a kisebb elemszamu diszkrét rendszerrel vald

kozelitést. Ezt egy egyszerti konstrualt példaval illusztraljuk.

® O

5.12. abra. A vizsgalt reakcié séma.

Tekintsiik az 5.12. abran lathaté un. kétoldalu graffal reprezentdlt irreverzibilis
monomolekularis (elsérendii reakciokkal leirt) reakcid mechanizmust. A grafpontok
koziil a négyzetek kémiai komponenseket, a korok pedig kémiai reakciokat jelentenek,
mig a grafélek ,,az adott komponens részt vesz (keletkezik, vagy fogy) az adott
reakcioban” relacidkat adjak meg. A fizikai kémidban tanultak szerint a reakcio kinetikai

modell az alabbi:

dc
Fri Jc (5.1)
ahol: ¢ =[c;, ¢y ..., cs |Ta koncentraciok oszlop vektora,
—k; 0 0 0 0
kl _k2 0 k4_ O
J=| 0 k, —(ks+k,) 0 0| Jacobi matrix
0 0 k3 _k4_ O
[ 0 0 ke 0 Ol
ki, i=1,2,...5 reakcio kinetikai konstans,

t=0, c¢ = ¢y kezdeti értékek.
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Az (5.1)-es differencialegyenlet-rendszer a kinetikai konstansok és a kezdeti értékek
ismeretében megoldhato. Egy Osszetett reakcidrendszer gyakran szélsOségesen gyors €s
lasst reakciokat is magaba foglal. Ez lehetdséget ad a mechanizmus ,,egyszertisitésére”.
Amennyiben a kinetikai konstansokra érvényesiil a max{k,, ks} < min{k,, ks, k4}
feltétel, akkor a 2, 3, 4 komponenseket gyors reakciok kotik Ossze és kvazi egy
komponensként kezelhetok. Ennek megfeleléen az adott ,,komponensre lassu reakcidkat
kihtzva”, az 5.12. abran lathatd graf harom részre bomlik, az {1},{2,3,4}, {5}
komponens osztalyokra. Rendeljiik ezekhez a I, II, III ,,kvazi komponens neveket”. Az
egyszerisitett struktira az 5.13. abran lathato. Mondhatjuk azt, hogy az eredeti
mikroszint helyett, makroszinten harom komponenst és kozottiik két kémiai reakciot

,HJatunk”.

A kérdés az, hogy az (5.1) un. mikroszintii modell ismeretében, hogyan hatarozhato

meg a makroszinti modell?

Altalinos megoldas erre a problémara nem lehetséges. A konkrét rendszer
sajatossagait kihasznalva, kozelité megoldasok értelmezhetdk, de az esetek tilnyomo
tobbségében informaciotorzulassal kell szamolnunk (ennek részleteit a folytonos

rendszerek hierarchia szintek kozotti informacioatvitelénél targyaljuk).

@ 1 @ {

5.13. abra. A redukalt modell.

Vizsgaljuk konkrétan az informdacidatvitel lehetdségét. Az 1) rendszervaltozok

(makroszint) értelemszeriien az alabbiak lesznek:

(5.2)
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A makroszintli modell a makroszintii mechanizmust (5.13. abra) figyelembe véve az

alabbi lesz:

dc;
@ - e
(5.3)
dcy;
W = kjc; — kycyp,
deyy
dr ke

Az (5.1) mikroszintii modellbél, csupan formalis atalakitasokat végezve, az (5.2) és az
(5.3) makroszintii modell nem vezethetd le (annak ellenére, hogy homogén linearis
rendszermodellr6l van sz6). A mikroszinti modell tovabbi konkrét sajatossagait
kihaszndlva, kozelitéseket kell alkalmaznunk. A kozelités alapja a gyors reakciokkal
Osszekotott komponensek kvazi stacioneritasa. A {2, 3, 4} komponensek kvazi
stacioneritasa a (5.1) modell Jacobi matrixanak a J(2, 2), J(3, 3), J(4, 4) elemeitd] fligg,
minél nagyobb a negativ visszacsatolds, anndl gyorsabban bedll a kvéazi stacionarius
allapot. Ha a k, < min{(k; + ks), k,} feltétel is fennall, akkor az alabbi kozelitéseket

hasznalhatjuk:

k2C2 - (k3 + k5)C3 - O
(5.4)
k3C3 - k4_C4_ = O

C2+C3+C4=CH

Ezeket a kozelitéseket figyelembe véve, az (5.3) makroszkopikus modell kinetikai

konstansai az (5.1) mikroszképikus modell kinetikai konstansainak alabbi fliggvényeként

értelmezhetok:
k[ == kll
(5.5)
k k 1
nE NS katks K
k2 ky
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Ezzel az (5.3) és az (5.5) makroszkopikus modell komplett, zart modellé valt, a
mikroszinti modelltdl fiiggetleniil hasznalhato.

Gyakorlasképpen végezziink el egy gondolatkisérletet. Tételezziik fel, hogy a
valosdgot az (5.1) modellel szimulaljuk és a szamolt c,, ¢y, C;; koncentraciokat, mint
mérési adatokat tekintjiik. Ezeket a ,,mérési adatokat” az (5.3) és az (5.5) makroszintli
leirassal j6 (de nem teljes) pontossaggal modellezhetjiik. Azt is megtehetjiik, hogy az
(5.3) modell k,, k; paramétereit a mérési adatokra identifikaljuk. Erdekes médon a
makroszintli modell pontossaga ezzel még tovabb javithato (ugyanezt tapasztaljuk majd a

16. fejezet esettanulmanyaban is).
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crer

osztalya. A folytonos rendszerek modellalkotisa jelenti a modellezés egyik
legosszetettebb 1épését. A dekompozicid soran eredenddéen mindig diszkrét rendszert

kapunk. Nagyszamu elem esetében viszont a diszkrét rendszerre vonatkozd, el6z6

részben bemutatott leiras nem hatékony, gyakran lehetetlen (pl. egy folyadék csepp 10%
db nagysdgrendii molekulabol 4ll6 rendszernek tekinthetd). Ilyen esetekben az
eredendéen diszkrét rendszert - a természettudomanyokban mashol is alkalmazott
modszerhez hasonldan - folytonos rendszerként irjuk le. A folytonos rendszerként valo

leirasnal az alabbi feltételeknek kell teljesiilnie:

e Kelléen nagyszamu elem és kapcsolat.

e Az eclemek modelljei izomorfak ¢és a kapcsolatok is homogének (ugyanolyan

torvényszerliséggel irhatok le) a kapcsolatok terében.

Hogy ezek pontosan, hogyan értelmezhetdk, a folytonos rendszer leirdsa utan érthetobb

lesz.

6.1. A fazis tér

El6szor a fazis tér fogalmaval ismerkediink meg. A sokelem( rendszert a
6.1. abranak megfeleléen egy populacionak tekintjiik. A populacido egy tetszOleges
elemét az un. belsé tulajdonsagaival (y) jellemezziikk. Az y halmaz elemeit ugy kell
kivélasztani, hogy a modellezési szempontokat figyelembe véve egyértelmiien irjak le a
rendszer barmely elemét (termodinamikai ismereteink szerint legalabb egy tulajdonsag
extenziv jellegli). A belsé tulajdonsagok, mint koordinatak definialjak az elemek
allapotanak folytonos T-terét (6.2. abra). A tér egy m, €T, pontjan egyéb méretiiktdl
fliggetleniil, azonos allapotii (tulajdonsagaik alapjan megkiilonboztethetetlen) elemek
helyezkednek el. Példaul, ha a rendszerelem egy folyadék csepp (maga a rendszer egy

diszpergalt fazis), az jellemezhet6 a térfogataval (V, extenziv), a benne 1évé komponens

crer
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halmaza y = {V,¢,T}. A valds objektum tovabba a modellezési célok és lehetdségek

szabjak meg, hogy mely tulajdonsagok keriilnek az y halmazba.

Q y={V, c, T}  Belsé tulajdonsigok

x={x} Kiilsé tulajdonsagok

6.1. abra. A rendszer, mint egy populacié

A 11, € T pontban kézvetleniil
kblcsénhatasban allé elemek 6sszessége
o Ve, dy
2 Azonos belsé E =V, (y)
T"y : tulajdonsag
: M, eT,
__________________ V.. Yi€y
/\\ .
T, téregy Friiakt (x,y)
1T)( : Hx (S Tx
' pontjan
' : Azonos kilsé
» X €X Tulajdonsag
A k mint a kélcsénhatasban all6 k elemeinek rendszere I, eT,
aT, térben egy adott t € [t0 s T ] idépontban

6.2. abra. A T, és a T, terek kapcsolata.

Az elemek kozotti kdlcsonhatasokat az un. kiilso tulajdonsdgaival (x) jellemezhetjiik.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 6.88 X

A kiils6 tulajdonsagok, mint koordinatak definidljak a kdlcsonhatasok folytonos Ty-terét.
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Két elem akkor és csak akkor van kolcsonhatasban, ha az adott idoben, a T,-tér azonos
€T, pontjan helyezkedik el. A valds fizikai kolcsonhatas mindig a haromdimenzios
geometriai térben jon létre a T, viszont ettdl eltérd is lehet, ezért nem biztos, hogy a
modellbeli kolcsonhatas tényleges, valos kolcsonhatast is jelent. Példaul, ha a folyadek
cseppek egy reaktoron keresztiil aramlanak, a kiilsé tulajdonsagok a haromdimenzids
geometria teret definidljdk. Ugyanakkor, ha a geometriai teret csupan a
hosszkoordinataval definialjuk egy cséreaktorban, akkor a hosszkoordinata adott pontjan
1év6 cseppek, a modellben akkor is kolcsonhatasban allnak egymassal, ha fizikailag nem
is ¢érintkeznek (a csOreaktor egy adott keresztmetszetében helyezkednek el, de

kozvetlenill nem érintkeznek).

A rendszer pozicioju objektum modelljének megalkotasakor az elemek modelljét a

modellezés egy el6z6 fazisaban megalkottuk (elem modell), ezért mar ismert:

d
) (6.1)

Barmelyik rendszerelemet, a rendszerbeli kapcsolatoktol fiiggetleniil, a belso
tulajdonsagai egyértelmiien jellemzik, természetesen az y allapotvaltozok értékeikben
kiilonboznek. Mindegyik elem modellje hasonlé (izomorf). A v, fiiggvény az
allapotvaltozok idébeli megvaltozasait definialjak, altalanos értelemben sebesség jellegli
mennyiségek és kozvetleniil csak a belsd tulajdonsagoktdl fiiggnek. Amint azt kordbban
lattuk két, vagy tobb rendszerelem kozott akkor jon 1étre kdlesonhatés, ha adott idoben a
Ty tér azonos pontjaban vannak. A kdlcsonhatasok modellje (kapcsolati modell) azt irja
le, hogy a kolcsonhatas eredményeként, hogyan valtoznak meg az elem kiilsé

tulajdonsagai (azaz milyen mozgast végez a Ty térben):

dx

7 = () (6.2)

A kolcsonhatas nemcsak attdl fiigg, hogy a Ty tér mely pontjan alakul ki, hanem az
elemek allapotvaltozoi is befolyasolhatjak. A kapcsolatok leirasa, a diszkrét rendszerek
leirasatol (egy matrix) teljesen eltérden, az elem modellekhez hasonloan, egy

differencialegyenlet-rendszer formajaban jelenik meg.
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Egyesitsiik a bels¢ ¢és kiilsé tulajdonsadgokat, z = x Uy és hozzuk létre az un.
folytonos T,, n=s(z) (s a z halmaz elemeinek szamat jelenti) dimenzios fazis teret. A fazis
tér egy meT, pontjdban az azonos belsd ¢és kiilsd tulajdonsaggal birdo elemek
helyezkednek el (fizikai méretiiktdl fiiggetleniil ,.elférnek” a tér egy zérus térfogata

pontjan, erre a késébbiekben még visszatériink).

6.2. Az elemszam siiriiség

Az elemek belsd €s kiilso tulajdonsagain tilmenden a rendszer leirasara a fazistérben
értelmezziik az elemszam suriiséget. Ez a fazistér egy m, €T, pontjara vonatkozoan az

alabbiak szerint értelmezheto:

AN
WY, (t,z) = AI;Y_T}OE (6.3)

ahol Az a T,-tér egy korbehatarolt véges részének $(z) dimenzids térfogata,

AN a korbehatarolt térrészben 1€v6 elemek szdma.
Az elemszadm striiséget a teljes fazis térre integralva a rendszer elemeinek a szdmat
kapjuk.

Ez az a pont, ahol visszatérhetliink az eredendden diszkrét rendszer folytonosként
valo leirasanak ellentmondasahoz. Tekintslik elészor az elemszam stirtiség ,,viselkedését”
a kiilsé koordinatak mentén, gondolhatunk itt a haromdimenzids geometriai térre is. A
(6.3) definicioegyenletet figyelembe véve, induljunk ki egy viszonylag nagyobb
térrészbol (6.3. abra), majd egyre csokkentsiik a térfogatot. A kisebb térfogatban egyre
kevesebb rendszerelem helyezkedik el, és a hanyados kis mértékben allandéan valtozhat
(mert a teret a rendszerelemek nem egyenletesen toltik ki). A csdkkentés soran eljutunk
egy olyan térfogathoz, amelybe mar csak kevés rendszerelem fér el. Itt a hanyados
1épésrol 1épésre ingadozik, s6t egyre nehezebb eldonteni, hogy egy adott elem a
térrészben van, vagy nincs. Ezért a tér adott pontjahoz a 6.3. dbranak megfelelden egy
hatarértéket rendeliink, ugyanakkor mindig emlékezniink kell arra, hogy a folytonos
térben megfogalmazott modell ilyen kis Iéptékben mar nem lehet a valds objektum hii

képe. Ez jelenti azt a hatart is, amely a folytonost a diszkréttdl megkiilonbozteti.
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6.3. dbra. Az elemszam siiriiség a kiilsé koordinatadk mentén.

Nem egyszeriibb a helyzet a bels6 tulajdonsagok mentén sem. Tekintsiik a %, (t,w)

stiriséget, ahol wey (pl. a koncentracio) €s legyen m db kiilonb6zo w; értekil elem €s a w;

értéktibol legyen n; db elem (ennyi elem koncentracio értéke w;). Ebben az esetben az

elemszam stirliség a Dirac fliggvénnyel irhato le (I1d. még 6.4. bra):

m
Y, (w,t) = Zni d(w —w;)
i=1
N Y(z,t)
~ o~ oo T r T

W, wey

6.4 abra. Az elemszam slirliség a belsd koordinatdk mentén.
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A természettudomanyokban tanultak szerint ezt a ,tliskés” fiiggvényt egy folytonos és
folytonosan derivalhat6 ,,sima” fliggvénnyel kozelithetjiik, amire az alabbi feltétel

teljesiil:
Wit1=Wi

wi+
t 2

v, (w,t)dw = n;

_Wi—wi1
2

wi

Ez a kozelités is csak akkor tehetdé meg, ha az elemek szama kelléen nagy.
A Y, elemszam slirliség determinisztikus jellegli a rendszerre (populaciora) nézve, de
valoszinliségi jellegli a rendszer egy elemére vonatkozdan. Legyen u € z ¢és ¥, a T,
térbeli elemszam silirliség. A valoszinliség alapjat képezd kisérlet soran a sokasdgbol

kivalasztunk egy elemet, és kérdés az, mi a valosziniisége annak, hogy az elem u € [u,,

Uy | tulajdonsag.

A gyakorisagokat figyelembe véve a valdszinliségi eloszlas slirliség €s eloszlas

fliggvényei az elemszam siirliségbdl az alabbiak szerint szdmolhatok:

Y(u)
f::w Y(u)du

o) =

go(u) = 0 ’ hau € [uOJuO]
Uoco

j pu)du =1
f:: Y(u)du
B flz)‘” Y(u)du

F(u)

Flue) =1

A fenti Osszefiiggésekben az integralok az u halmaz s(u) szamossaga szerinti

tobbszoros integralast jelentenek.
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6.3. Mérleg a fazistérben

Az elemszam extenziv mennyiség, ezért az elemszamra mérleget lehet felirni
ugyanugy, ahogyan mérleget készitettiink a fazis tomegre, a komponens tomegre, az
energiara €s az impulzusra. A fazistérben az elemszdm megvaltozdsara hat6 konkrét

jelenségek két nagy csoportra oszthatok:

1. A z; € z koordinata menti aramlds, hasonléan a geometriai koordinata menti
konvektiv aramlashoz. Az aramlas mértékét a (6.1) és (6.2) v,(z) fiiggvények
adjak meg. Példaul folyadék cseppek rendszerében, a cseppben lejatszodo
kémiai reakci6 a koncentraciovaltozas 4altal egy C koordinidta menti
»konvektiv”’ dramot indukal. Erre az jellemz0, hogy az elemek koordinatai kis
1d6 alatt kis mértékben valtoznak.

2. Forras. Minden egyéb olyan jelenség (0k), amely nem tartozik az el6z6
osztalyba, de hat az elemszamra. A forras (ill. a negativ forrds a nyeld)
mértékét a gs (z) elemszam forrassiirtiség fiiggvénnyel irjuk le. Az S felsé
index a szamossagra, a Z alsé index a fazistérre utal. Példaul a folyadék
cseppek Osszetapadédsa, vagy ,szétesése” soran a tér egy adott pontjarol
eltinnek, egy teljesen mas pontjan pedig megjelennek 1) faziselemekként. Ez
azt jelenti, hogy egy elem koordinatai kis idé (akar zérus) alatt nagymértékben
megvaltoznak.

3. Lokalis megvaltozas: Az elemek szamat (egy korbe hatarolt részben) az 1-2.
pontban felsorolt jelenségek, mint okok igyekeznek megvaltoztatni, és ha nem
kompenzaljak egymas hatasat, okozatként az elemek szama (ill. annak

fazistérbeli stirlisége) idében megvaltozik.

A fazistérben a rendszerelemek eloszlasa éltaldban inhomogén, ezért jeldljiik ki a z
vektorral a tér egy pontjat és az arra illeszkedd Az = Azy"Azy...Azy ... Az, térfogata, n (a
fazistér koordinatdinak szédma) dimenzios téglatestet. Erre irjuk fel a mérleget a
kontinuitasi egyenlet levezetésénél alkalmazott technikdval (integral kozépértek tétel

felhasznalasa). Az alabbiakat kell figyelembe venni (lasd 6.5. abra):

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 6.93
H-8201 Veszprém, Pf. 158.

Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu




javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ ECH E NYl @

1. A téglatestben bent 1év0 rendszer elemek szama:

Y, Az db,
2. A z;=z; felilleten bearaml6 elemek szama:
(v, - ¥,)(Az/Az;) db/idé, i=12 .. n.
3. A z=17 + Az feliileten kiaramlo elemek szama:
(v,-¥,)/(Az/Az;) db/idé, i=12 .. n
4. A téglatestben keletkezd/eltiind elemek szama:
qs - Az db/idé.
Z 1
| Y. (t,2) e /vﬁ-‘{’z
00 ()
Stevcashet
.. 0 %0 % 0 i
R’ S e
. B ‘z+AzZ;
Zy ]

6.5. abra. Mérleg a fazistérben.

Az 1. és 4. egy n-szeres térfogati integral, a 2. és 3. pedig (n-1)-szeres feliileti integral,
amelyeket az integral kozépérték tételt alkalmazva az 1-4. szorzatokkal szamolunk ki. Az
egyes fiiggvényeket a térfogat, ill. feliiletek megfeleld belsd pontjan kell venni.
Amennyiben a 2-4. okok nem kompenzaljak egymas hatdsat, akkor a bent 1évd elemek

szama 1id6ben megvaltozik:

0(W,Az) Az Az
a—Zt = -+ [UZIPZ](...,ZL-, )A_Zl - [UZIPZ](...,ZL- + AZi, ) ' A_Zl + -+ quZ
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Ezt az egyenletet Az-vel elosztva és a Az—0 hataratmenetet elvégezve az elemszamra

vonatkozo differencidlis mérlegegyenlet az alabbi alakban irhato fel:

0w, 0

_ . — 45
m +az(vz ¥,) =q; (6.4)

ahol:

n

d d

E (v, " ¥,) = Z 0z (inLPZ)
i=1

Ha a matematikabol ismert div operatort kiterjesztjikk a T, térre, akkor a (6.4) kompakt

form4ja az alabbi lesz:

v, .
ot +div(v, - ¥,) = q;

Sé6t ha a fazisteret kibovitjiik az idokoordinataval (fazistér ido, ekkor a z halmaz az id6t is
magaba foglalja) és a div operatort ebben a kibovitett térben értelmezziik, akkor a

differencialis mérlegegyenlet még kompaktabb formaja:
div(v, - ¥,) = CI'ZS

A . fazistér idében” csak konvektiv (koordinatdk menti ,,lathat6”) mozgasok és forras
tipust jelenségek értelmezhetdk. Itt az id6 koordinata menti sebesség értelemszerlien
vi=1.

A (6.4) differencialis mérlegegyenlet az n db koordinata iranyaban a ,.konvektiv
(makroszkopikus) aramlasokat” és a forrast, mint okokat tartalmazza, amelyek ha nem
kompenzaljak egymas hatasat, akkor okozatként az elemek szama idOben megvaltozik
(lokalis megvaltozas). A definialt rendszerben a W,(t,z) teljes fazistérbeli ismerete
jelenti a ,teljes tudast”, amib6l a rendszer egyéb tulajdonsagai szarmaztathatok. Ha
példaul V - ¢ (ahol V,c € z) egy folyadékcseppben jelenti az adott komponens tomegét,
akkor a V-c-W,(t,z) szorzat a komponens tomeg fazistérbeli eloszlasat adja. Az
integralt mennyiségek is értelmezhetdk, példaul az J,(V-c-¥,) mennyiség a
komponens tomeg Ty-térbeli eloszlasat adja. (Az J,,(f) integral operator az f fiiggvény

integraljat jelenti az y elemei szerint, azok teljes értelmezési tartomanya felett.) Ha a Ty a
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crer

A (6.4) parcialis differencialegyenlet a megfeleld kezdeti és peremfeltételek mellett

elvileg megoldhatd, azonban két sulyos nehézség is adodik:

e Az egyenletben szerepld fiiggvények €és paraméterek korrekt megadasa (tartalmi

nehézség).

e A tobb valtozd szerinti parcidlis differencidlegyenlet megoldisa (formai

nehézség).

Az ezekkel kapcsolatos problémakat a késdbbiekben fejtjiik ki, elétte azonban az

eddigieket egy konkrétabb példaval is illusztraljuk.

6.4. Esettanulmany: reaktor modell

A fogalmak konnyebb megértése végett gondoljuk 4t egy csdreaktor leegyszerisitett
modelljének megalkotasat. Az objektum sémdjat a 6.6. dbra szemlélteti. Az atalakitando
komponens folyadékfazisban ataramlik a reaktoron és kozben kémiai reakcio jatszodik
le. A folyadék nem egy homogén tombként aramlik, hanem egyedként, nem
beazonosithat6 faziselemek (egyiitt mozgd molekula halmazok) formajaban. A rendszer

¢s elemei viszonyat a 6.7. abra szemlélteti.

Reaktor Fazis elem

. o%“%}o' é::;\} .

0

X L
6.6. abra. A reaktor sémaja.
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Rendszer pozicioju objektum, a reaktor

s ra

sok

6.7. abra. A rendszer és elemei.

A reaktort, mint faziselemekbdl allo fazist, az 6.1. dbranak megfeleldéen, egy
populacionak tekintjiik, és folytonos fazisként irjuk le. Amint azt korabban kifejtettiik, a
modell a kelléen sok faziselem méretét meghaladd 1éptékben lesz adekvat. Az
egyszerliség végett a fazis- ¢€s komponenstomeg mérlegekre koncentralva, legyen
y={c, V}, x={x}, azaz a folyadék faziselem (pl. csepp) allapotat a térfogataval (extenziv)
¢s komponens koncentracidjaval definialjuk (belsoé tulajdonsagok), a valtozasokat a hossz
koordinata (egy dimenzio, X) mentén vizsgaljuk. Mindegyik elem modellje, a modellezés

egy el6z06 fazisdbol mar ismert:

dav
E = UV(V, (o )
dc
E = UC(V, c, )

A v, figgvény a kiilonboz6 jelenségek hatasaként (pl. parolgas, kondenzacio, ha
lehetséges), a fazis elem térfogatanak valtozésat irja le. Ugyanigy a V., a koncentracid
valtozasat (reaktorban ez elsddlegesen a kémiai reakcio, ekkor a v, a reakcié sebességet
jelenti).

Ez kiegészitend6 a faziselemek kozotti kolcsonhatas leirasaval, ami a kapcsolatok

modellje:

dx

—=v,(V,c..)

dt
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A v, a hossz koordinata menti dramlasi sebességnek felel meg. Két faziselem akkor és

csak akkor keriil kapcsolatba egymassal, ha ugyanabban az idében a hossz koordinata

ugyanazon pontjaban vannak. Ebbdl jol lathatd, hogy az egy dimenziés modellben két

faziselem akkor is ,kolcsonhatasban van”, ha a valdos haromdimenzios térben nem is

érintkeznek. (Ha ez problémat jelent akkor modell struktarat kell valtani.)
Az 1d0 ¢és a fazistér hatarai legyenek az alabbiak:
t=0
x € (0,L)
Ve (VOI Voo)

¢ € (cy Co)

A korabbiaknak megfeleléen definidljuk a fazistérben az elemszam stirliséget:

WYt x,V = li —AN
txV.c)= Ax AV Ac—0 Ax - AV - Ac

6.8 abra. Mérlegkészités.
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Az elemszamra vonatkozo differencialis mérleget, a 6.8. dbra szerint, a kordbban

bemutatott 1épésekkel, készithetjiik el:

aqu a(vxlpz) a(quJZ) a(vclpz) S
ot T T ax T av T o % (65)

Ez a parcialis differencialegyenlet irja le a folytonos rendszert. A bal oldali 2., 3. és 4. tag
a fazistér koordinatai mentén a (konvektiv) aramlast jelenti, a jobb oldali tag pedig az
clemszam forrassiiriség. Ezek, mint okok a lokalis megvaltozast (bal oldali els6 tag)

okozzak.

Ahhoz, hogy ezzel a modellel szamolni tudjunk, ismerniink kell az ,dramlasi”
sebességek és a forrasstiriség fliggvényeket. Fontos kiemelni, hogy a fazistérbeli
»aramlas” nem csak a megszokott geometriai térbeli aramlésokat jelenti. A ¢ koordinata
menti dramlast példaul a kémiai reakcid okozza, hiszen annak eredményeként valtozik a
faziselemben a koncentracid és formalisan ez hasonldo a hossz koordinata menti
mozgassal. Ugyancsak fontos kiemelniink, hogy a fazistérbeli jelenségek két csoportba
bonthatok. Az elsébe éppen a koordinatdk menti aramlasok sorolhaték. Ez azon
jelenségeket foglalja magaba, amelyek egy faziselem koordinatajat kis id6 alatt kis
mértékben, azaz folytonosan valtoztatjdk meg. Azok a jelenségek, amelyek nem esnek
ebbe a kategoriaba, forrasnak tekintenddk. Ezek a jelenségek, a fazis elem koordinatajat
Kis (akar zérus) id6 alatt is drasztikusan megvaltoztatjak, akar ugy is, hogy eltiinnek a
rendszerbdl, vagy a ,,semmibd]l” megjelennek. Ilyen jelenség pl. két, vagy tobb faziselem
Osszetapadasa egyetlen faziselemmé, vagy egy faziselem szétesése két, vagy tobb
faziselemmé. A fazis térbeli leirasban ez a kétféle jelenség fordulhat el6. Ennek az a
kovetkezménye, hogy a (6.5) parcidlis differencialegyenlet csak elsérendl
differencidlhdnyadosokat tartalmaz. A vy megaddsa aramldstani, a V. megadasa pedig
reakcio kinetikai kérdés, és kiilondsebb megszoritast nem jelent a v, = 0 rogzitése sem.
A folyadékfazis aramlasa soran az egyedi faziselemek nem detektalhatok, igy a forras
stiriségfliggvény definialasa szinte lehetetlen, igy a (6.5) modell direkt hasznalata sem
lehetséges. Felhasznalhatjuk azonban az elemszam striiséget és a (6.5) modellt arra,

hogy a folytonos rendszert jellemz6 ,,0j” tulajdonsagokat és e tulajdonsagok kozotti ,,0;5”
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Osszefiiggéseket generaljunk, és igy a reaktor szamitasok alapjaul szolgaldé modellhez

jussunk.

A tOmor leirhatosag végett eldszor formalisan is definidljuk az el6z6 részben mar

felhasznalt integral operatort:

hi,oo

Sh(-..)=---j () dhy /h; € h

hio

h; € [hio, hio| SR

Ez azt fejezi ki, hogy a zarojelben 1évo kifejezést a h halmazban 1évé valtozok szerint
integraljuk a valtozok teljes értelmezési tartomanya felett. Ha egy valtozo szerint a teljes
értelmezési tartomanyara vonatkozé integralast végziink, akkor az a valtozo ,.eltlinik” a
modellbdl. Ha ezek a valtozok a fazistér koordinatai, akkor ez azt jelenti, hogy a teljes
fazistér helyett annak altereit hozzuk 1étre. A 6.9. abra azt szemlélteti, hogy ha a T, térben
a h elemei szerinti integralast végziink, akkor a T,, térbeli leirasokat generaljuk. A
konkrét modelliinkben a h=y={V, ¢} valasztassal a Ty hossz koordinata altal definialt

teret kapjuk.

r Sh() r
T,ter — 9 T,,-tér

T{Xs\”sC} -tér _.S{VL}() T{X} -tél‘

6.9. dbra. A kiilonb6z6 terek kapcsolata.

A T, térben, ha ki tudnank szamolni az elemszam striiséget, akkor az alabbi informaciok

allnanak rendelkezéstinkre:

Y. (t,x,V,c) a fazis elem szam eloszlas a T, térben,

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 6.100 N
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
- és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE




A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ EC H E NYl @

javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

[VW,](t,x,V,c) afazis elem térfogat eloszlas a T, térben,

[VcW,](t,x,V,c) a fazis elem komponens tomeg eloszlas a T, térben.

A definialt folytonos rendszerben ez jelentené a ,teljes tudast”. A mar emlitett
nehézségek miatt ezt nem tudjuk biztositani. Mondjunk le a ,.teljes tudas” igényérdl,
elégedjiink meg egy kevésbé differencialt tudassal.

A T, térben pl. az alabbi integralt jellegli mennyiségek értelmezhetdk:

[Sy (V‘PZ)] (t,x) =a  afazis elemek (ossz)térfogatanak T, térbeli eloszlasa,
[Sy (VC‘PZ)] (t,x) = aC a fazis elemek (6ssz)komponens tdmegének T, térbeli
eloszlasa.

Az els6 mennyiség, ha a folyadékfazis teljesen kitolti a reaktort, a csé ,a”
keresztmetszetét adja. A keresztmetszet a harom-, ill. egydimenzios geometriai tér valto
mennyisége. A masodik mennyiség 6nallo valtozoként nem terjedt el a szakmaban,
hiszen a komponens tomeg geometriai térbeli siirlisége, azaz a C fazis koncentraci6 az,
amit hasznalunk. Az egy, ill. a harom geometriai térdimenzid valtdja itt is a
keresztmetszet. A V, a VcC egyarant extenziv mennyiség, az integralas soran ezek additiv
jellegét hasznaljuk ki.

Az integralast az Osszes koordinata szerint is elvégezhetjiik, ekkor jutunk a Ty térbeli

valtozokhoz (a koncentralt paraméteri modellekben):

a rendszerben 1év6 Osszes fazis elem szam:

L Vo Cxo

N(t) = f .[ f Yive - dc-dV -dx

0 VO Co

operatorral kifejezve:

N(@) =3.(¥,)
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a teljes fazis térfogata:
L Vo Coo

V(t) = f J f V-Weove- dc-dV -dx
0

Vo ¢o
operatorral kifejezve:

V() =3.(V¥,)

a teljes fazis tomege:
L Voo Coo

M(t)=Jf JV-p-‘P{x‘V‘C}-dc-dV-dx

0 VO Co

operatorral kifejezve:

M(t) = 3,(Vp¥,)

A reaktorral kapcsolatos feladataink megoldasaban legtobbszor az integralt jellegii
mennyiségek ismerete is elegendd, ezért felmeriil a lehetdsége annak, hogy a (6.5)
modell hasznalatdval kapcsolatban a fent emlitett nehézségeket megkeriiljiik. Ehhez

olyan modelleket kell értelmezniink, amelynek valtozoi az integralt jellegii mennyiségek.

Vajon létrehozhato-e a (6.5) modellbdl az integralt valtozok kozotti osszefiiggéseket
tartalmaz6, oOnalléan hasznalhatd, zdart modell? (A zart modell azt jelenti, hogy az
autonom modon, minden mas kiegészitd oOsszefiiggés nélkiil hasznalhatd. Nem
tévesztendd Ossze a zart rendszer fogalmdval, amely a kornyezetével nincsen

kapcsolatban.) Ezt vizsgaljuk meg az alabbiakban.

Probaljuk meg eldallitani a T, térben értelmezett mennyiségekre vonatkoz6 modellt.
Szorozzuk meg a (6.5) modellt egy faziselem tomegével (Vp) és integraljuk az y elemei
szerint a teljes értelmezési tartomanyuk felett. A fiiggetlen valtozok szerinti miiveletek

sorrendje felcserélhetd, ezért a lokalis megvaltozas atalakitdsa az alabbi:

0(3,Vo¥%,))  aap)
ot - ot

N ¥,
oy (Vp ot )
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A masodik tag atalakitdsa soran egy Gjabb integralt jellegli mennyiséget is értelmeziink
(Dy: a fazis elemek X iranyu atlagos sebessége, amely az eliminalt bels6 tulajdonsagoknak

mar nem fiiggvénye):

- (Vp 9 (vy LIJZ)> _ ad (TSy(VPVxLPz)) d(apy,)

Sy o0x 0x 0x

A harmadik és a negyedik tagok atalakitasanal a parcialis integralas tételét hasznaljuk fel
figyelembe véve, hogy a belso tulajdonsagok értelmezési hatarain nincs ki- és bearamlas,

igy a tagok zérussa valnak. A negyedik tagnal pl. az alabbi adodik:

Voo Coo

(v
f f (ac ¥2) 4 av = j(vaC leze?)dvV =0
VO Co

Az 6todik tag a faziselemek Osszetapadasabol és szétesésébdl adodo fazis tomegforrast
jelentik. A tomeg megmaradasi tétel miatt, az atalakitas végeredménye zérus. A fenticket
Osszegezve az egydimenzios kontinuitasi egyenletet kapjuk, amely a fazis tomegre

vonatkozo differencialis mérlegegyenlet:

0
+ Ep veap) = (6.6)

Ez az egyenlet a (6.5) modelltdl fiiggetleniil hasznalhatd, nem sziikséges annak eldzetes
megoldasa. Itt egyediil a konvektiv dramlas az, amely lokalisan a fazistomeg értékét
valtoztatja. Felhivjuk a figyelmet az X koordinata menti két sebesség kiillonbozdségére. A
faziselem aktudlis vy sebessége a T, tér barmely pontjan més €s mas lehet, a T, térbeli
atlag (,) viszont az idon tll csak az X-t6l fiigg és az egyes elem sebessége ettdl kisebb,
vagy nagyobb is lehet.

A komponens tomeg differencialis mérlegegyenletét tigy kapjuk, hogy a (6.5) mérleg
mindegyik tagjat szorozzuk a faziselemben levé komponens tomeggel (VC) és integraljuk

az y elemei szerint. A fentiekhez hasonl6 formalis atalakitdsok utan az alabbiakat kapjuk:

d(aC ) 0
ot (vxaC) + \Sy(vxvclpz) - \Sy(vaqJ ) + \Sy(ch ) (67)
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amelynél az elem x iranyu sebességét az atlagra és egy ingadozasra bontjuk:

v, (2) = D, (%) + 7, (2)

A vy a komponenstomeg megvaltozasi sebességét jeloli. A fazis elemek Osszetapadasa,
ill. szétvalasa az (6sszes) komponenstomeget nem befolyasolja, ezért a (6.7) utolso tagja
zérus. A bal oldali harmadik tagban és a jobb oldali els6 tagban megmaradt az elemszam
stiriség, bar mindkét esetben az integral operator mogott. Emiatt a (6.7) egyenlet nem
fliggetlenithet6 a (6.5)-t0l. Akar kozelitések aran is ezt mégis meg kell tenniink, mert
masképpen az integralt mennyiségekre vonatkozd modell nem valik autonommaé. A
kozelitések (ez az informacié atvitel problémaja) hierarchiaszint specifikusak. Az itt
sziikséges megfontolasokat a fazis elemekbdl 4ll6 rendszerek bemutatasanal
részletezzilk. A harmadik tag kérdése az aramlastani modellek, a jobboldali elsé tag
kérdése pedig a méretnovelés problémakoreként jelenik majd meg. Az ottani
eredményeket megeldlegezve a komponenstomeg differencialis mérlege a Ty térben az

alabbi:

dc
ax a

d(aC) 0
ot ' ox

~ 9]
(D,aC) + a(—aD ) = avr (6.8)

Né¢hany formai kapcsolatot emeljlink ki:
e Az eredeti fazistérben csak a konvektiv aramlas és a forras az, ami lokalis

megvaltozast eredményez.

e A lebutitott” T, térben megjelenik a konduktiv dramlas, ami abbol adddik, hogy
az x menti sebességek az y koordinataktol is fiiggnek, de ez a fiiggés nem vehetd

figyelembe a ,,lebutitott” T, térben.

e Az integralds sordn eliminalt koordinatdk menti konvektiv aramok forrassa

valnak.

e A csdreaktor (6.6) és (6.8) modelljében szereplé paraméterek mar jol becsiilhetdk,

az autondbm modell a (6.5) modelltdl fiiggetleniil hasznalhat6 a mérnoki
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szamitasokban. Vessék 0ssze ezt a modellt a 3. fejezetben bemutatott kibdvitett

Damkahler egyenletekkel.

6.5. Modell rendszer

Ebben az alfejezetben altalanositjuk az el6z6é részben bemutatott gondolatmenetet.
Tekintsiik a 6.9. abra fels6 sorat. A tovabbiakban legyen u=z\h, és a teljes (differencialt)
T, tér és az integralt T, térben értelmezett modellek kapcsolatat vizsgaljuk. Az el6z6
részben a h halmaz az y bels6 tulajdonsagokkal egyezett meg. Az altalanositas soran a h a

Z hatvanyhalmazanak barmelyik eleme lehet:
h € P(2)

A hatvanyhalmaz a teljes halmazt, az iires halmazt és a z mindegyik részhalmazat
magaba foglalja. Ertelmezziik ugy, hogy az iires halmaz az eredeti fazisteret, a teljes
halmaz a zérus dimenzidju teret (koncentralt paraméteri modellek) generalja. Legyen
@(y) a rendszerelem egy extenziv tulajdonsaga. Mivel a belso tulajdonsagok y halmaza
legalabb egy extenziv mennyiséget mindig tartalmaz, az elem barmelyik extenziv
tulajdonsaga elballithatd. A ¢@%(z) szorzat a rendszer elemek adott extenziv
mennyiségének T, térbeli slirliségét adja. Az extenziv tulajdonsagok additivitasat

felhasznalva az alabbi rendszer szintli valtozokat értelmezhetjiik:

Dy (t,u) = (oY) = Jnle(¥,(t2)]},  h€P(2) (6.9)

A @(t,u) a megfelelé extenziv mennyiség T, térbeli slirtiségét jelenti, amely a (6.9)
definicidegyenlet alapjan kiszamithatd. Mivel a h a P(z) hatvanyhalmaz barmely eleme
lehet, a valtozo a kiilonboz6 részletességli modellekben jelenhet meg. Kiszamitasahoz
azonban az elemszam-siiriiség fazistérbeli ismeretére lenne sziikség, ami viszont a ra
vonatkozo6 (6.4) modell ,,informécié éhsége” miatt, amint azt korabban mar kifejtettiik,
nem ismert. Emiatt az el6z6 részben bemutatott gondolatmenetet kovetve, a (6.4) modellt
a (6.9) rendszer szintli valtozok kozotti Osszefiiggések generalasara hasznaljuk fel. Az
elvégzendd miiveletek 1épéseit a 6.10. abran foglaltuk G6ssze. Az elemszam siirliségre
vonatkozo fazistérbeli differencialis mérlegegyenletbdl indulunk ki, egy elem megfeleld

extenziv elem mennyiségével szorozva az egyenlet mindegyik tagjat, majd az
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elimindlandé valtozok szerint elvégezzilk a teljes értelmezési tartomany felett az

integralast.

Kiindulas:
v, d
+—,%¥,) = q;
at az ( V4 Z) qz
Transzformacio:
T, - T, u=z\nh

Az atalakitas miiveletei:

1. Szorzas ¢ (y)e@ extenziv mennyiséggel .
2. Integralas a h elemei szerint.

3. Zart modell a T -térben.

6.10. abra. A rendszer valtozokra vonatkozd mérleg levezetése.

A h halmazba tartoz6 valtozok eliminalasa miatt, a rendszer szinten értelmezniink kell a
T, térbeli atlagsebességeket, és a T, térbeli tényleges sebességeket az atlag és egy

ingadozés 0sszegeként tekintjlik:

v, (t,z) = 0,(t,x) + 7,(¢t, 2) (6.10)

Ezt 1s figyelembe véve, a fliggetlen valtozokra vonatkozd miiveletek felcserélhetdsége
miatt és a parcidlis integralasi szabaly alkalmazasaval, formalis &talakitdsokkal az
alabbiakat kapjuk.

Az elsé tag atalakitésa:

o ( ﬁ‘l’z) (3n(pi¥,)) _ 09
Sn\ iy ot ~ ot

Az u-s tagok atalakitdsa:

o d d o d o R B
S| @iy (¥, | = EM (Snl@m¥,)) = EM (Snlei(Dy, + BOW,)) =

_0 o . . A o,
= % (‘Sh((pivuqJZ)) + a(dh((pivquz)) = a(vucbi) + @ («Sh((pivquz))
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A h-s tagok a T, térben forrassa valnak. Osszegzésképpen formalis atalakitassal az alabbi

T, térre vonatkozo differencialis mérlegegyenletekhez jutunk:

oD,
dt
= Sh(v(pilpz) + Sh(QDiQZS) + z [3h\{yi}(Qoivyilpz)]i::::o (6-11)
Yi€h '
vV, e,

Jd 0 o 5
+ EM (D, ;) + EM (S, ¥,)) =

A (6.11) a rendszer ¢; jellegli extenziv mennyiségének T, térbeli stiriségére (@;i(t,u))
vonatkozé differencialis mérlegegyenlet, a T, tér egy belsé pontjan. Az egyenlet elsé
tagja a kiilonbozd folyamatok okozta lokalis megvaltozds. A masodik tag (amely
valdjaban s(u) szamu tag Osszege) a T, térbeli ,konvektiv’ (makroszkopikus)
aramlasokat irja le, a megfeleld atlag sebességekkel. A (6.10) Gsszefiiggés jol mutatja a
T, térbeli v, elem sebesség és a T, térbeli elemek atlagsebessége (¥,) koOzotti
kiilonbséget. Ezen kiilonbség (ingadozas) eredményezi az egyenlet harmadik tagjat (ez
ugyancsak s(u) szamu tag Osszege). Mig az els6 két tag csak rendszer szintli (T, térben
értelmezett) valtozdkat tartalmaz, a harmadik tag elemei - bar integral operator mogott -
T, térbeli valtozokat is magukba foglalnak. A jobb oldali elsd tag (a méasodik sorban) az
elem adott extenziv mennyiségének megvaltozasat rendszer szintre transzformalja.
Formai érdekessége, hogy a T, térbeli konvektiv arambol, a T, térben forras lesz. A
masodik tag az elemszdm forrasbol adddd extenziv mennyiség forrasat jelenti a T,
térben. A harmadik tag az eliminalt koordinatdk hatarain bekovetkezd be- és kidramlasok
adta forrasokat jelenti (ha a rendszer zart az eliminalt koordinatakra, akkor ezek értéke
zérus). A jobb oldali tagok is T, térbeli valtozokat tartalmaznak, ugyancsak integral
operator mogott. Ennek az a kovetkezménye, hogy a (6.11) modell nem autoném, a teljes
fazistérre vonatkoz6 elemszam siirliség ismeretét is feltételezi. Itt talaljuk szembe
magunkat ujra a posztulatumok kozott emlitett hierarchia paradoxonnal. A (6.11) nem

fliggetlenitheto a (6.4)-t61, de a hasznalhatosag végett mégis megtessziik.
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Makroszint rendszer szintii tulajdonsagok
Mi+1
Integralas
Mikroszint . . .
M. elem szint{i tulajdonsagok

6.11. abra. A hierarchia szintek kapcsolata.

Tekintsiik a 6.11. abrat, amelynél az als6 un. mikroszintet a (6.4) modell (M; modell)
definialja, és a modell maga a rendszerrel kapcsolatos teljes (legrészletesebb) tudast
képviseli. A hierarchiaban felette all az un. makroszinti modell, amely a (6.11)
autonomma tételével eldallitott Mj,; modell, amely az integralt jellegli mennyiségek
szdmitasara, az M;-tdl fiiggetleniil alkalmas. A fliggetlenités miiveletét hierarchia szintek

kozotti  informacioatvitelnek  nevezziik. Az informacidatvitelt az alabbiakkal

jellemezhetjiik [57]:

o A fiiggetlenités végett kiillonbozé kozelitéséket is alkalmaznunk Kkell, ami

informacidvesztést, informaciotorzulast okoz.

o Uj torvényszertiségeket és 0j ,,anyagi” tulajdonsagokat kell értelmezni, amelyek
értékét ismerni kell.

o Az 1j torvényszeriiségek ¢€s tulajdonsagok tartalmi (intuicio, tudomanytorténet) €s
formai oldalrél (matematikailag) kozelitve identifikalhatok.

e Az informacioatvitelre altaldnos megoldas nem ismeretes, a kozelitések hierarchia
specifikusak.

Az informacioatvitel konkrétabb eseteit a tipikus hierarchia szintek targyalasanal

mutatjuk be. A fazis elemekbdl all6 rendszerek szintjén az informdcioatviteli probléma

megoldasaval a (6.11) az alabbi formara hozhato:

b, 9 9 0D o,
atl + a(vucbi) + %(—au c’)_ul> =q,, Vb €D, (6.12)
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2
AN\

2,

4;
\»"f,«,.

A (6.12). mérlegegyenlet tagjaival kapcsolatban az alabbiakat kell hangsulyoznunk:

1. Konvekcid a T,-térben. A mikroszint u koordinatdk menti konvektiv aramabol
adodik, ¥, atlagokkal szamolva.

2. Kondukcio a T,-térben. A mikroszint u koordinatdk menti konvektiv aramabol
adodik, 7, atlagoktol valo eltérések miatt (Id. Fick, Fourier, Navies-Stokes
torvenyek a komponens tdmeg, hd és impulzus transzportnal).

3. Forras a T-térben. A mikroszint h koordinatak menti konvektiv aramabdl és az
elemszam forrassiiriségbdl adodik.

4. Lokalis megvaltozas a T,-térben. Amennyiben az (1-3.) jelenségek nem
kompenzaljak egymas hatasat, akkor a @; mennyiség (T,-térbeli siiriség)
érteke idoben megvaltozik.

A modell valtozoéinak definialasanal tgy kell eljarnunk, hogy a fliggetlen (6.12) modell
alkalmas legyen az eredeti mérndki feladat megoldasahoz, és a megolddsdhoz sziikséges
informaciok is rendelkezésiinkre 4lljanak.

A (6.12) rendszermodell a valtozok megfeleld kivalasztasaval lefedik a 2. fejezet
fundamentalis egyenleteit, de generdlhatok a kiilonb6zd problémak szakma torténetileg

kialakult populaciés mérlegei is (6.12. abra).

Transzport egyenletek,
Damkohler egyenletek
Modell
(a geometriai térben)
4
,/
.
#  Afazistér kiilonboz6 koordinatainak elimindalasa
Modell \ @ teljes értelmezési tartomanyra valo infegraldssal
(a teljes fazistérben) \
N\
A
N\
\ &
Modell
Populacios egyenletek, (a parcialis fazistérben)
momentum egyenletek

6.12. dbra. A populacids és Damkohler egyenletek kapcsolata.
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A (6.9) alapjan definialt integralt mennyiségek kiilonb6z6 dimenziojh terekben irjak
le az adott rendszert. A tobb dimenzid nagyobb informécid tartalmi modellt eredményez.
Ugyanazon rendszer, kiilonb6z6 informacid tartalmi modelljeinek rendszerét, modell
rendszernek nevezhetjiik. Egy haromdimenzios fazis térbol kiindulva a 6.13. &bran
lathato tereket definidlhatjuk, az adott térhez tartozd modellekkel egyiitt. A
legrészletesebb modell a T, ,, ,.; térben irja le a rendszert, mig a legkevésbé
differencialt modellben mar csak az 1d0 jelenti a fiiggetlen valtozot (T tér, koncentralt

paraméteri modell, pl. egy tokéletesen kevert {ist reaktor leirasa).

Koncentrdlt paraméterti T
modell {0}
y

/ | \

Iz, I(z,) T(z,) 1D
A ><A

T{ZI:ZZ} T{erz3} T{Zz,zg} 2D
\ T{Zl,ZZ,Zg} / 3D

6.13. abra. A kiilonb6z6 informécid tartalmi modellek kapcsolata.

6.6. Elemszam csokkentés

Az eddigi fejezetekben a folytonos rendszerekre vonatkozoan semmiféle megkotést
nem tettiink. Gyakorlati feladataink sordn eléfordulnak olyan esetek is, amelyeknél a
kelléen nagyszdmu elem kozott specidlis kapcsolatok érvényesiilnek. Ilyen példaul a

6.14. 4bran lathat6 sémaval jellemzett rendszer is.
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—> — > e —>] — = eeeen —> —

< fe—] je—+--2n: < — < je— oo < fe—
] ] ] 1 ] ] >
1 2 i-1 i i+1 n

x koordinata (folytonos)

6.14. dbra. A specialis rendszer sémadja.
Jellemezziik a rendszert az alabbiakkal:
e Kell6en sok elemet és kapcsolatot tartalmaz (n>>1).
e Az elemek és a kapcsolatok izomorfak (hasonlé modellekkel definidlhatdk).

A specialis jelzd, amely az altalanostoél valdé kiillonbozdségre utal, jelentse a

kovetkezOket. Az elemek specialis alaka modellje:

dy
Frin (ug +up) — (v + v2) + f(¥)
ahol vy az elemek bels6 tulajdonsagai (allapotvaltozok),
Us, Uy bemenetek,
Vi, Vo Kimenetek.

A kimenetek a rendszer koncepcionak megfeleléen megadhatok a belso tulajdonsagok

fliggvényekent:

v =¢i(y), i=12
A kolcsonhatasokra vonatkozoan: Rendeljiik az elemekhez az i sorszam koordinatat agy,
hogy az i és az (i+1) sorszamu elemek kozotti kdlcsonhatas megadhato legyen az ,,i és az
(i+1) elem kozott visszacsatoldsos kapcsolat van” kifejezéssel. A 0 és az (n+1) elem a

kornyezetet jeloli. A specialis alaku kdlcsonhatas modell az alabbi:

uy(i)=va(i-1),
Up()=v,(i+1), i=1,2,..,n
H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 6.111 N

H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
- és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE




g javitésa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

3| A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ EC H E NYl @
2 /M

ahol

I az elemekhez rendelt sorszam [u(i), v(i), y(i) az i ,,sorszam koordinata” diszkrét
fliggvényei],
uUy(0) és uy(n+l) a 6.14. abran lathatdé rendszer bemenetei (itt adott értéki

paraméterek).

Az f, ¢, @, fiiggvényekre semmilyen tartalmi megszoritast nem tesziink, de folytonosak

¢s differencialhatok. Ezt is figyelembe véve a rendszer kell6 részletességgel definialt.

A definialt rendszer, mint diszkrét rendszer, egy olyan modellben formalizalhato, amely

magaba foglalja az elemek és a kapcsolatok modelljét, az aldbbi differenciadlegyenlet

rendszer (DER) formdjéban:

dy(i)

T P1(y(i— D) —o.(yD) + p2(y (i + D) — 0, (y(@D) + F(y(D)) (6.13)

ahol: i=1,2,...,n, 01(y(0)) és @, (y(n + 1))paraméterek.

Legyen Ai =1, és a kiilonb6z6 differencidlhanyadosokat tekintve, alakitsuk at a fenti

egyenletet differenciaegyenlet rendszerré. Kiegészitésekkel az aldbbi lehetdségek

adodnak.

Retrograd differencia hanyadossal:

@ _ |ei(0®) ~ (@) - |01 (v - 8D) ~ 9, (¥~ AD)] |
dt Ai

N @, (y(i +AD)) — 2¢(2A(ggi)) + @, (y(i — AD) 4 FO®).

Progressziv differencia hdnyadossal:

dy@ _ e +aD) ~ 9y +2D)] - [0, (6D) — 92 (G D)]

dt Ai
(i+A))-—2 (D)) + (i—AD) ,
+<p1(y ) 401(_3/2 )+ o.(y )+f(y(l))_
(A1)
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Centralis differencia hanyadossal:

dy® __[p1(r+8D) — 9o (v + AD)] — [ (G = AD) — 9, (v — AD)] |

dt 2Ai
. %Zﬁl[%(y(i + AD)) — i;p_j(zy(i)) +¢;(y@i — AD)] ¢ ).
i)
Mind a haromnal: i=1,2,...,n, @1(y(0)) és @,(y(n + Ai)) paraméterek.

. Ai . . .
Abban az esetben, ha az n elegendéen nagy, azaz a ;l elegendden kicsi, akkor a fenti

differencia egyenletek egy-egy parcialis DER-hez tartoz6é differenciacgyenlet
rendszernek tekinthet6k. A megfeleld DER-ek rendre az alabbiak.

Retrograd differencia hanyadossal:

ay o 0%, (Y)

- T x[‘P1(Y)_(P2(Y)]_ = f(Y).

ot dx dx?
Progressziv differencia hanyadossal:

aY 0 0%, (Y)

2% ox [01(Y) — (V)] — oz - f¥).

Centralis differencia hanyadossal:

aY
ot

1 0%[e1(Y) + @, (V)]
2 0x?

0
+ o101 (1) — (V)] - =f(¥).

A fenti egyenletekben:  Y(t,x)=y(i), ha x=i,
X a ,,folytonos” sorszam koordinata.
A definialt rendszernek a (6.13) a diszkrét modellje, mig a fenti parcidlis differencial
egyenletek kiilon-kiilon ugyanazon rendszer folytonos modelljének tekinthetok.
Vessiik 0ssze eloszor a diszkrét és a folytonos modellek valtozoéit. Fontos kiemelni
azt, hogy a két kiilonb6z6 modell k6zott nem létesithetd egy-egy értelmii kapcsolat, igy
informacid tartalmukban is kiilonboznek. Ez analég a mikro- és makroszintli leirdsok

informaciodtartalombeli  kiilonbségével, amit az 0Osszehasonlitisoknal nem szabad
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figyelmen kiviil hagyni. Az y(i) és Y(t,X) kozott, a mar bemutatott mellett az alabbi

kozelitések is érvényesiilhetnek.

Retrograd differencia hanyadosnal:
y(i) = .[ Y(t,x)dx.
i—Ai
Progressziv differencia hdnyadosnal:
i+Ai
y(i) = .[ Y(t,x)dx.
i
Centralis differencia hdnyadosnal:
i+3AL
y(i) = j Y(t,x)dx .

.1,
i—=Ai
2

A kétféle kozelités azt fejezi ki, hogy a diszkrét tulajdonsag, mint a folytonos
kitiintetett pontbeli értéke, ill. mint integral kozépérték jelenik meg. Az n darabszdm
novelésével a diszkrét és a harom folytonos modell kozotti eltérés egyre kisebb lesz,
mikodzben a diszkrét €és folytonos kozotti elvi kiilonbség mindig megmarad. Az eltérések
mértéke €és az elemszam (n) kozotti Osszefiiggésnek a vizsgalata matematikai probléma,

mig a vegyészmérnoki gyakorlatban konkrét rendszerekre végeztek vizsgalatokat.

A tartalmi oldalat tekintve a parcialis DER-ek az eredendden diszkrét rendszer
folytonosként vald kezelését jelentik. A folytonoS X (,,sorszdm”) koordindta, mint a
kolcsonhatasokra jellemz6 kiilsé tulajdonsag jelenik meg. A rendszerelemek be- és
kimenetei a folytonos valtozatokban x-menti mikroszképikus (konduktiv) és
makroszkopikus (konvektiv) aramlasok formajaban mutatkoznak. A retrograd, ill.
progressziv differenciaknal a visszacsatolast megsziintetve (@, =0, ill. ¢, =0) a
konduktiv dramlas eltiinik. Ebben az esetben a két modell mindségi kiilonbozdsége
szembetlind (az egyik egy masodrendii differencialhanyadossal tobb tagot tartalmaz, mint
a masik), a modell megoldasok eltérése viszont az N minden hataron tuli novekedésével

zérushoz tart. A ¢, ¢€s ¢, atsorszdmozasaval ¢és egyideji X'=n-X koordinata
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transzformaciéval a két modell kolcsonOsen atalakithatd egymésba. A centralis
differencian alapulé folytonos modellnél a rendszerelemek kozotti soros kapcsolat esetén
is valtozatlan a modellstruktura, konvektiv és konduktiv aramlassal. Az egyideji
atsorszamozasra €s koordinata transzformdcidora a modell invarians. Bar numerikus
Osszehasonlitasoknal a modellek hasonloan viselkednek, szimmetria tulajdonsdga miatt

célszerli ez utobbi modellt eldnyben részesiteni.

Ezen specialis folytonos rendszer modellt a 8.3. fejezetben a multi komponensii
rendszerek, a 11.3. fejezetben pedig sokelemli berendezések modellezésében

alkalmazzuk.
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7. Molekulakbol allo rendszerek

A folytonos rendszerek jellemzd prototipusa a molekuldkbol all6 rendszerek (MAR),
amelyek mennyiségi leirdsat Boltzmann mar a XIX. szdzad masodik felében megadta,
megalapozva a mérnoki tudomanyok statisztikus termodinamikajat. A MAR szerkezete a
7.1. abran lathato, az elemek nagy szama (10% nagysagrend) miatt, leirdsa csak folytonos
rendszerként képzelhetd el. A rendszer eleme a molekula, amely a geometriai térben

mechanikus mozgast végez, a rendszer pedig a termodinamikai fazis.

Termodinamikai fazis

@ Molekula (sok)

7.1. 4bra. A rendszer szerkezete.

Az elemek ¢és a kapcsolatok modelljeit a 7.2. dbran foglaltuk 6ssze. Az elemek belsd
tulajdonsaga, mint extenziv tulajdonsag, lehetne az impulzus (m-v). Ugyanakkor
mindegyik molekula tomege m konstans, ezért ezzel egyenértékii a harom sebesség
komponens megadéasa. A kolcsonhatdsok tere a haromdimenzids geometriai tér, a
térkoordinatak megvaltozasat a sebesség, a sebesség koordinatak megvaltozasat pedig a
molekuldk gyorsulisa adja. A hatdimenzids fazistérben értelmezhetd elemszam
stiriséget, Boltzmann tiszteletére, a szakirodalomban Boltzmann fiiggvénynek (f)
nevezik, amelyre felirhatdo a differencialis-mérlegegyenlet (7.3. abra). Az elemszam
forrasstirliséget az UN. iitkozési integrallal adjak meg, amelynek meghatarozasara

kiillonboz6 modelleket alkottak.
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Elem (molekula) modell:
valtozok:
XZ{XI,Xz,X3} - Kiilso
yEV={V1,V2,V3} - belso
osszefiiggések:
dj =v - kapcsolat
dt
dv
2V a(X, V) - elem
dt

7.2. abra. Az elemek ¢€s kapcsolatok modellje.

Elemszam siriség:
Y= ‘P(l,xl, Xyy X3, V)5 Vs, v3)
AN ~ J
Boltzmann: z
f=Y,

Meérlegegyenlet ~ «<— Boltzmann-egyenlet
(elemszam siiriiségre)

th+;;(v-f)+sv(a-f) @

iitkozési integral (elemszam forrassiiriiség)

7.3. dbra. Elemszam mérleg (mikroszkopikus modell).

fgy a statisztikus termodinamikaban, a molekulakbél allé rendszer 7.3. abran lathato
mikroszintii modellje, a megfeleld kezdeti és peremfeltételekkel kiegészitve, direkt
modon is hasznalhat6. A mérndki gyakorlatban azonban a belsd tulajdonsagok
eliminalasaval értelmezheté makroszintii modellnek, az an. transzport egyenleteknek van

megalapozé szerepe.

Ertelmezziik elészor a rendszer (fazis) szinti tulajdonsigokat, a 7.4. abranak

megfelelden.
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w w egy molekula tomege
stirliség: p=3,(m-f)= ] ] f@ﬁm dv,dvs
—00 —00 —C0
Jy(v-m- 1
linedris daramlasi sebesség: ¥ = ‘Si( n_1 Iy (v-m-f)
Jp(m: f) P
. a4 7 1 2
energia s(irliség: e=3, om-v - f
impulzus slrlség: y=3y(m-v-f)=p-0
szarmaztatott:
kinetikus energia s(irliség: ¢, = 3 p-0?
1
belsé energia (fajlagos): u= E “(e—ep)
nyomas: p= § S,(m- 7% f) Ingadozéds: UV =v — 7
hémérséklet: T = ;% (R: gdz-dllando) (ritka gaz!)

7.4. abra. Rendszer szintli (makroszkopikus) valtozok.

A bels6 tulajdonsagok teljes értelmezési tartomanya feletti integralassal kozvetleniil
definidlhatjuk a termodinamikai fazis tomegsiiriségét, a mozgasbol adodo (kinetikai)
energiasiiriiségét és az impulzusslriiségét. A geometriai térben valdo makroszkopikus
mozgast a fazis linedris aramldsi sebességével jellemezhetjiik (a molekula tomegre
atlagolt érték). A termodinamikai gyakorlatban tovabbi szdrmaztatott mennyiségeket is
hasznalunk, ilyenek a fazis kinetikai energiasiirisége (a fazis linearis &ramlasi
sebességével kifejezve), a belsGenergia silirlisége (az elemek kinetikai energia Osszeg
striiségének ¢és a fazis kinetikai energia siirliségének kiilonbsége), nyomasa ¢és
hémérséklete. Itt is felhivjuk a figyelmet arra, hogy nem homogén linearis fliggvények
esetében az operaciok (integralas, ill. a fiiggvényképzés) sorrendje nem felcserélhetd. Az
e és e esetében éppen az operacid sorrendjében van kiilonbség, ezért a belsd energia
sliriség nem zérus. SOt azt is tudnunk kell, hogy a molekuldval kapcsolatban annak
kinetikus energidjan tilmenden mas energidk is léteznek (a molekuldk elemeit dsszetartd

belsé energiak, forgési energia, stb.), amelyek a mérlegben nem szerepelnek.
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SZECHENYI @

A folytonos rendszerek modellezésénél bemutatott gondolatmenet szerint a

rendszerszintli valtozokat tartalmazé modellt (transzport egyenletek) az elemszam

differencialis mérlegegyenletbdl (Boltzmann egyenlet) integralassal generaljuk. Az elem

megfeleld extenziv tulajdonsadgaval szorozva, majd a sebességek szerint integralva,

formalis atalakitasokkal a 7.5. abran lathatd Osszefiiggésekig jutunk (ahol az o az un.

tenzorszorzas jele [12]).

Formalis atalakitasok: _ { I

E a(‘;'P):Sv(m'qu)

%, 0 6.0+ 25 (Lt 5 £ =3 fmr -a o3[ Lomor?
a )+ax‘5"[2 e fJ B a f)H‘{Z n q”’kJ
o P 0 n n = o~ X

09D 2 50 i) 25,50 p-51)= 3 fm-a- 1)+, m-v-g)

2 ~
m,z'm'v ,m'V}, JV...

7.5. abra. A formalis atalakitasok utan.

Ezekben az Gsszefiiggésekben elsdsorban a rendszerszintli valtozok szerepelnek, de

megtalalhatok benniik a mikroszinti modell valtozo6i is, bar ez utobbiak mindig az

integral operdtor mogott. Itt is a szintek kozotti informdcid atviteli problémat kell

megoldani, hogy a 7.6. abran o0sszefoglalt transzport egyenleteket a Boltzmann

fliggvénytdl fiiggetleniil (pontosabban autondm mddon) tudjuk hasznalni.
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TOMEG:
op 0O (.
—+—\(v-p)=0
o )
ENERGIA: |
6[p-u+5-p-132] e ! .
— .Az =
o +ax|:v [p u+2 p-v J}_Bx 0
IMPULZUS: 2
Ap9), 8 (5, 55)4 28
pv)+—=0
ot X X

ahol

q=;s[%-m-(v—ﬁ)2-7
3 (m-v

f:| TERMIKUS ARAM
Polp), =3 n77 1)

NYOMAS TENZOR

7.6. abra. Rendszer szintli (makroszkopikus) modell.

A molekulak 0Ossztomege az litkozés kovetkeztében nem valtozik, igy a tOmeg
megmaraddsi torvény miatt a fazis tomegre vonatkoz6 differencidlis mérleg (a
kontinuitasi torvény), minden tovabbi meggondolas nélkiil adodik (7.6. abra elso
Osszefliggése). Az energia mérlegben a q az Un. termikus dram, az impulzus mérlegben
pedig a P az Gn. nmyomads tenzor jelenti azon mennyiségeket, amelyeket az
informécidatviteli probléma megoldasa soran, rendszerszintli valtozok fiiggvényeként
kell megadnunk. A szakmatorténetileg kialakult kozelitések, Fourier, ill. Navier Stokes
torvényekkeént ismertek (7.7. abra). A Boltzmann fliggvény ismeretének hianya ,,(j
anyagi tulajdonsagok™ (hdvezetési tényezd, viszkozitasi tényezd) bevezetésével

kompenzalhato (kozelithetd).

oT ,
q= FOURIER
ox

Hdvezetési tényezo

ov oy ov
. . 7+7
ﬁx&n (Bxi aij

nyirasi viszkozitas Kronecker-delta

térfogati viszkozitas

7.7. abra Fliggetlenités a mikroszkopikus modelltol.
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8. Tobb komponensii rendszerek

Az azonos molekulakbol allo6 rendszerekhez képest a tobb komponensii rendszerek
(TKR) abban kiilonbéznek, hogy kiillonb6z6 mindségli molekuldkat 1s magukba
foglalnak. Az ilyen rendszerek strukturajat a 8.1. abra szemlélteti. A dekompozicio soran
eldszor a kémiai szerkezet alapjan osztalyozunk, majd az osztalyokon beliil a molekuldk
lesznek a rendszer elemei. A kémiai komponensek szintjén ugyancsak két esetet

kiilonboztetlink meg:

e Nc¢hany kémiai komponens eseten a TKR-t diszkrét rendszerként kezeljiik.

Szlikebb értelemben ezeket nevezzik TKR-nek.

e Megszamlalhatatlanul sok komponens esetén a TKR-t folytonos rendszerként
irjuk le. Megkiilonboztetésképpen az ilyen rendszereket multi komponensii

rendszereknek (MKR) is nevezziik.

/O\ TKR (diszkrét)

|
QO O Q
O/E){Q{é,b/é Molekula

(sok)

8.1. dbra. A rendszer szerkezete.

A TKR maga fazis, vagy faziselem szintli rendszer. A kozbiilsé szint elemei a
molekulakbol allé rendszerek, rajuk az el6z6 fejezetben bemutatott modell érvényes. Uj
folyamatként jelenik itt meg a kémiai komponensek kozotti kdlcsonhatds, a kémiai

reakcio.
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2
AN\

2,

4;
\»"f,«,.

8.1. A TKR modelljének generalasa

A TKR-nek, mint diszkrét rendszernek az elemei, molekuldkbol allé rendszerek,
amelyek modelljeit a 8.2. abra reprezentalja, ahol az i index az i komponens osztalyra

vonatkozik. Ebbdl indulhatunk ki a rendszermodell generalasahoz.

Tulajdonsagok:
JAGERY

mi’ pf’vi’ei’li

i=1,2,..,n

Osszefiiggések:1d. MAR!

8.2. abra. Az elemek modellje.

A 8.3. abran foglaltuk 0ssze a rendszer szintli valtozok definicigjat.

Diszkrét rendszerrol 1évén szo, a rendszer szintii valtozokat az extenziv elem
valtozok 0Osszegzésével értelmezziik. Az el6zd fejezethez képest Uy tipusu valtozd a
koncentracio (a kémiai komponens tomeg térfogati siirlisége), amely a fazison beliil a
kiilonboz6 tipusu kémiai komponensek tomeg megoszlasdt méri. A rendszer szintii
valtozok definiciojat (diszkrét rendszerrdl 1évén sz6 integralas helyett Osszegzés)
figyelembe véve, Osszegzéssel a 8.4. abran lathatdo modell vezethetd le. Ez a MAR-hoz
hasonldan tartalmazza a q termikus aramot és a P nyomastenzort, amelyeket az ott

bemutatott modon kozelithetiink.
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n
stirliseg: p= Z P,
i=l1
1
koncentracio: C, = @ P;
™~ molekula tomeg [kg/kmol]
n
.- p,)
linearis aramlasi sebesség: . PP
"} — _i=l
n
2P
i=1
n
energia sliriség: e= e
i=lI
n
impulzus siirtiség: 1= ii
i=1
l 1 LY
fajlagos belsé energia: U=—1e—TpV
Jlag g ) 2
1
nyomas: p=—-traceP
3
2 U
hémérseklet: T=—-— (ritka gézra!
gazral)
3 R

8.3. dbra. Rendszer (fazis) szintli valtozok.
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fazis tomeg: P P P
ot 6x
komponens tomeg: % 0
—+—\V

ot Ox
i=12,...,n-1

energia:
9, I L) 0. 1 L) O
i U+—- .vz +— . U+—- .vz +—:0
(pu 2p J {v(pu 2p ﬂ

impulzus: 6{}0 V)+ [v ]_|_a_P:0
ot ax

8.4. abra. A TKR modellje.

A komponens tomegre vonatkozd mérlegben megjelenik a d; diffuzidés aramsiiriség,
amely abbol adodik, hogy az egyes komponens osztalyok molekulainak atlagsebességel
egymastol is és a fazis atlagsebességétdl is kiilonboznek. Az aramstirliséget a Fick 1.

torvény alapjan kozelitjiik. A diffuzids aramok kozelitését az 8.5. abra szemlélteti.

A nyomastenzorra (P) és a termikus aramra (q):

(A MAR-nal megismertek érvényesek!)

Fick I. térvénye:

8.5. abra. A diffzids aramsiiriiségek kozelitése.
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URTH S

A komponens tomegre, a kémiai reakcié miatt, nem érvényesiil megmaradas, ezt a
mérlegegyenletekben a q; (térfogati) forrassiriiséggel vessziik figyelembe. Ennek
leirasara a fizikai kémia reakcid kinetika fejezetében tanultak érvényesek. A tanultak
Osszefoglaléasat illusztralja a 8.6. dbra. A mérlegegyenletek ezen kiegészitését konstitutiv
egyenleteknek is nevezik. Az i komponens osztaly forrassiiriiségét a sztéchiometriai
koefficienssel (vj,l-) stlyozott, azon kémiai reakciok sebességeinek Osszege adja, amely
reakciokban az adott komponens részt vesz (fogyd komponensre negativ, keletkez6
komponensre pozitiv). A Hj; azon kémiai reakciok kodhalmaza, amely reakciokban az i
komponens részt vesz. Az rj az i irreverzibilis reakcio reakcidosebessége (lasd 3. fejezet),
amely altaldnosan a fogyd komponens koncentraciok hatvany fiiggvényével fejezhetd ki
(az egyensulyi reakcid két ellentétes iranyu irreverzibilis reakci6 ereddjeként
értelmezhetd). A Hy;az i reakcioban fogyd komponensek kod halmaza. A k; az Arrhenius

egyenlettel szamolhatd reakcio kinetikai konstans.

forrds: q, = Uj,i 'I'j
i)

kémiai reakciok kodhalmaza

reakciosebesség:

r=k;- I ¢;"
J%\J

fogyo komponensek kodhalmaza

8.6. abra. Konstitutiv egyenletek.

A fazis tomegre, az (n-1) komponens tomegre, az energiara és az impulzusra (ez
harom egyenletet jelent) vonatkoz6 mérlegegyenletek, a termikus dram és nyomas tenzor
szamitasat ado kozelitések, valamint a komponens forrasstirliségek konstitutiv egyenletei

a TKR autoném modelljét adjak.
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8.2. Tipikus reakciok

A keémiai reakciok vizsgalatanak legegyszeriibb modja, ha azokat temperalt kevert
lombikban végezziik. Ekkor a modell a komponensmérlegekre sziikiil, ¢s a kémiai
reakciokon kiviil, csak a lokalis megvaltozast kell figyelembe venniink (koncentralt

paraméterti modell).

A 8.7. abran egy nem egyensulyi €s egy egyensulyi masodrendii reakcié iddébeli
lefutasa lathat6. A kiindulasi komponensek kezdeti koncentracidoi megegyeznek, ¢és a
sztochiometriai ardnyok miatt, minden iddében egyenlék maradnak. Az irreverzibilis
reakcional a fogyd komponensek iddvel teljesen elfogynak, az egyensulyi reakcional a
komponensek stacioner koncentracid értékeibdl kiszdmithaté az egyensulyi allando

értéke.

2.5 T T T T T T T T T 25 T T T T r r r r r
==CcA [kmol/m]
=CA [kmol/m] =B [kmol/m]
=cB [kmol/m] cC [kmol/m]
cC [kmol/m]

A+B—->C A+B&C

0.5 4 05 4

L L L L L L L L L 0 L L L L L L L L L
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 O 200 400 600 800 | 390[0] 1200 1400 1600 1800 2000
1dG [s] 0 [S]

8.7. abra. Masodrendu irreverzibilis és reverzibilis reakciok.

A 8.8. dbra a parhuzamos ¢és soros reakciok példaja. Az utobbira jellemzd a kozbiilsd
komponens maximalis koncentracioja. Ha ez a termék, akkor a reaktortervezésnél, a

maximalis koncentraciohoz tartozo6 1do a tartézkodasi 1d6.
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5 T T T T T T T T r 5 T T T T T T T T T
=cA [kmol/m]
45 =—cB [kmol/m]| | 45k =—CcA [kmol/m] |
cC [kmol/m] =——cB [kmol/m]

. | a cC [kmol/m]| |
3.5 ) 3.5r N

3r 1 3r N
251 A B T 25k 4

AsC A—->B->C

2k —> 1 2 1
15k 1 1sk 4

1 ) 1+ 7
05 1 osft b

% 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000 O v v v ’ y v ; y

1d6 [s] 0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000

1d6 [s]

8.8. abra. Kompetitiv és konszekutiv reakciok.

A 8.9. dbran egy Osszetett reakcié mechanizmus szerinti példa lathatd. Alapvetden itt
az A komponens bomlik B és C komponensekre, de a keletkezé B a masodik és harmadik
reakcion keresztiil gyorsitja a bomlast (autokatalitikus hatas). A 8.10. abra

dimenzidémentesités utdn a szimulacids algoritmus kialakitasat szemlélteti.

2.5 T T T T T
==cA [kmol/m]
=cB [kmol/m]
oL cC [kmol/m]| |
=cD [kmol/m]
1.5 A
A—->B+C
A+B—->D
1 D—->2B+C 1
0.5 A
OO 1060 20r00 3000 4060 5060 6060 7000
1dd [s]
8.9. abra. Osszetett reakciok.
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Mechanizmus: dey ]

— = —¢; — Beuc
Tt A — Beacp

ky
A-B+C

ke
A+B->D

k- dCB le—{
D3ag+c E=CA—,BCACB+2£ICD
(9

Dimenziomentesités:

ci dee + <
6= — =y +ac
€40 dt A b
t=tk;
a :ﬁ dCD j<—
kq ek Becacg — acp
B = P a0

8.10. abra. Algoritmus az dsszetett reakciok szamitésara.

8.3. Multi komponensii rendszerek

Multi komponensii rendszerek (MKR) azok, amelyeknél olyan sok komponens van,
hogy a komponens osztalyokat is érdemes folytonosként kezelni. Itt a 6.6. fejezetben
bemutatott mddszert hasznalhatjuk. Az MKR struktarajat a 8.11. abra szemlélteti. A

MKR modellalkotisat egy egyszerli polimerizacios folyamat modellalkotasaval

illusztraljuk.
MKR (folytonos)
|
Q Q. /O
()/}):(\?/é?/b E} Molekula (sok)
8.11. dbra. Az MKR strukturdja.
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Mechanizmus (részlet):
k1 e e eavs
[+M —— RI1 inicialas

Ri+M L Ri+1 lancnovekedés
i=1,2,..,n

Ri+S i) Pi lancletorés

iniciator

monomer

polimer (Pi i db monomer egységet tartalmaz)
novekvo gyok (Rii db monomer egységet tartalmaz)
olddszer

vy E—

8.12. abra. Reakcidé mechanizmus.

Tekintsiink egy kevert laboratoriumi reaktort (akdr egy temperalt lombikot),
amelyben a polimerizacios folyamatok a 8.12. 4bran lathatd mechanizmus szerint
mennek végbe. A polimer monomer egységekbdl felépiildo makromolekula. A névekvo
képes polimer a gyok, amely monomerrel reagalva a lancnévekedési reakcioban
novekszik. Tobbek kozott az oldoszer molekulakkal is iitkozve a gyok elvesziti
aktivitasat és a sziikebb értelemben vett polimert adja (lezart polimer lanc). A legkisebb
méretll gyok az inicializaldsi reakcioban keletkezik. Minden reakcié legyen masodrendti.

A mechanizmus alapjadn a komponens forrassiirliségeket a 8.13. abran foglaltuk Ossze.

A rendszer egyszerlisége miatt a komponens mérlegek a forrast és a lokalis
megvaltozast tartalmazzak. A komponensek szama 2n+3, ami azt jelenti, hogy egy 2n+3
egyenletbdl 4ll6 kozonséges differencidlegyenlet rendszert kell megoldani, kezdeti
feltételekkel. Az allapotvaltozok csak az i1d6 fliggvényei. Ez a komponensek diszkrét
rendszere. Ezzel kapcsolatban két probléma meriil fel, egyrészt az n szdma 4ltalaban nem
ismert €s idOben is valtozik, valamint az értéke igen nagy is lehet. Ilyen esetben célszerii
a sorszam (itt inkdbb polimerizacios fokszamnak hivjuk) folytonossa tétele. Ebbdl a
szempontbdl a komponensek két csoportba sorolhatdk az i € {I, M, S} egyszerli kémiai

komponensek osztalyaba, ill. az 6sszetett kémiai komponensek osztalyaba ({R;};, {P;};).
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n
qu = —ky-crey —ky ey 'ZCR[
n i=1
qs = —kz - cs 'ZCRi
i=1

QRl=k1'CI'CM_k2'CR1'CM_kS'CRl'CS

qRi =kZICM(CRi_l_CRi)_kSICRi'CS { =2,3,...,n

qPi=k3.CRi.CS i=2,3,...,n

8.13. dbra. Komponens forrassiiriségek.

Az  Osszetett komponenseket az  Osszetartozd6 ~ komponensek ~— 0sszes
koncentracidjaval (cp (t), cr (t)), ill. a csoporton beliil a polimerizacios fokszam szerinti

eloszlas strlségfiiggvényével ((@p(ty), ill. @r(ty) ) jellemezziik. A diszkrét és a

folytonos rendszerbeli koncentraciok kozott az alabbi Osszefiiggések érvényesek:

m m

Z Cp, = CP.[ @p(y)dy
i=k k

m m

z Cr; = CRJ er(y)dy
i=k k

ahol m>k.

A specidlis folytonos rendszereknél bemutatott modszerrel, degressziv differencidkat
alkalmazva, az Osszetett komponens osztilyokra vonatkozd6 2n db kozonséges

differencialegyenlet helyett az alabbi két parcialis differencial egyenletet kapjuk:
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d(cppp) — kucec
ot 3CsCRPR
d(crpr) 0

ot + @(kszCprR) = kycrend(y — 1) — kscscrpr

A masodik egyenletben Dirac-delta fliggvény szerepel, jelezve azt, hogy az inicialés
soran R; gyok keletkezik (egy monomer molekulabdl allo gyok). A diszkrét rendszer
2n+3 egyenlete helyett, a folytonos leirasban 6t egyenlet szerepel (igaz ebbdl kettd
parcialis DE). A Dirac-delta eliminalhatd a leirasbol €s y szerinti kezdeti feltétellé

alakithatd, ha a mérlegegyenletet az y=1 , koriil” integraljuk:

d(crpr) 0
% + @ (kacpmCrPR) = —k3CsCrR
ky ¢
W=
Pr K, Cr

Ezek alapjan a teljes folytonos modellt a 8.14. dbran foglaltuk Ossze. A Cp és Cg
Osszes koncentraciokra vonatkozd mérlegeket, a parcialis differencialegyenletek y teljes
értelmezési tartomanyra vald integralasaval kapjuk. Igy a modell 6t kozonséges és két
parcialis differencidlegyenletet tartalmaz, amely a kezdeti és peremfeltételekkel

numerikusan (pl. y szerinti diszkretizalassal) megoldhato.
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i i € {I,M,P,R, S}
—_ = [ ) L » IR IR AY]
dt ql

QG =—ki-¢c-cy

Au = —ky ¢ ey —ky-cy v cr

Qs = —ks3 - Cs - Cg

Qr = ky "¢~ ¢y — k3 -cs - cg

p = k3 -¢s - cg
d(cp pp)
T—ks'CS'CR'QUR
d(cg~pr) 0
T*‘@(kz'cm'cmfﬂn) = —k3 CsCr"Pp
t>0, y € (1,n)

ky-¢
(t,1) = ,

(pR kz'CR
pr(0,y) = (PR,O(y): pp(0,y) = fPP,O(J/): ¢;(0) = Ci 0 i1 €{l,M,P,R,S}

8.14. abra. A polimerizal6 reaktor folytonos modellje.

Ezt a folytonos modellt tekinthetjiik egy mikroszintii leirasnak is, amely alapjan
értelmezhetjiik a kisebb informécid tartalmui makroszintli modellt. A rendszer szintii
valtozok a polimerizacioé szakirodalmaban, az eloszlasok kiilonb6z6 momentumai. Egy
zart formaban megadott siirliségfiiggvény annyi szdmi momentummal egyenértékii,
ahdny paramétere van a slrlségfliggvénynek. Példdul a normadlis eloszldsnak két
paramétere van (az atlag és a szoras) ezért ennek siiriség fliggvényét az elsd és a

masodik momentum megadasaval is helyettesithetjiik.
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Egy tetszOleges eloszlas elvileg végtelen szdmi momentummal ekvivalens, mégis azt
mondhatjuk, hogy a gyakorlatban néhany momentum ismerete mar jo kozelitést jelent.

Definialjuk tehat a rendszerszinti valtozokat az alabbiak szerint:
Him =3y(Y"@), 1€{P,R}, m=12..

Célszeri annyi momentumot definidlni, amellyel a striiségfiiggvények megfeleld
pontossaggal kozelitheték. A polimer eloszlasra vonatkozd mérleget az y"-mel szorozva,
majd y szerint integralva a teljes értelmezési tartomanya felett, az integralas és az
1d0szerinti derivalas sorrendjét felcserélve (megtehetd, mert fliggetlen valtozokrol van
sz6) az m-ik momentumra vonatkozé mérleget kapjuk (8.15. abra els6 sora). Ebben az m-
ik momentum megvaltozasanak szamitasahoz a koncentraciokon kiviil csupan az m-ik
momentum sziikséges, azaz ez az egyenlet a tobbi momentumtol fiiggetlentil kezelheto.
Ugyanez igaz a gyokok els6 momentumara is, a masodik momentumtdl kezdédden pedig
az m-ik momentum mérlegben az (mM-1)-ik momentum szerepel. (Az integralasnal a
parcialis integralok modszerét hasznalhatjuk.) Ez azt jelenti, hogy barmennyi is az m
érteke, a koncentraciok ismeretében a 8.15. abran lathatd momentum mérlegek zartak,
nincs tovabbi informéacidatviteli probléma. A két parcidlis differencidlegyenlet helyett 2m
kozonséges differencialegyenlet adodik. A makroszintii modell a mikroszintii redukalt

form4janak is tekinthetd.

W=k3-c‘g-c}?-ﬂ&m; m=1,2,..
a(c%:l’?i)zkl-c,-cﬂl+k2 "Cy " Cr— K3 CsCrlpa
a(CR(;'fR'm) =k tmekyCycCrtfrm-1— K3 CsCRHRm; M= 2,3, ..
8.15. dbra. Momentum mérlegek (makroszint).
H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 8.133 X
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9. Faziselemekbol allo rendszerek

A molekulakbol allo rendszerekre, a termodinamikai fazisra a termodinamika, a
transzport egyenletek, mérnoki szemmel pedig a kibdvitett Damkohler egyenletek adjak
az adekvat ismereteket. A faziselemekbdl allo rendszerek (FAR), mint egy 6nalld j
hierarchia szint bevezetése azért sziikséges, mert a kiilonboz6 fazisok nem egy homogén
tombként aramlanak keresztiil a kilonbozo berendezésekben. Bar az aramlastan, a
hidrodinamika ismeretkorei is erre vonatkoznak, de ez nem magyarazza meg teljes
mértékben azt, hogy a lombikban lejatszodé kémiai reakcio, miért ,,torzul” az ipari
méretli reaktorokban. Ez a vegyipari miivelettan nehezen megvalaszolhaté méretndvelési
problémakéréhez vezet. Az atfogd szemléletet a hierarchikus modellezés adja a FAR

értelmezésén keresztil.

A berendezésben aramld fazis elemei a faziselemek, termodinamikai értelemben
mind a faziselem, mind a FAR egyarant termodinamikai fazis. A miivelettanban ez
utébbit diszpergalt fazisnak is nevezik, abban az esetben, ha a faziselemek fizikailag is
elkiiloniilnek egymastol, azaz egy elem individudlisan is megragadhato. Ilyenek példaul a
buborékok (gaz fazis elemei), cseppek (folyadék), ill. a szemcsék (szilard) is.
Ugyanakkor FAR-r6] beszélhetiink akkor is, ha példaul egy folyadékfazis aramlik egy
csOreaktorban. Ennél az egyedi folyadék faziselemek nem detektalhatok, a hatdsuk
eredménye viszont kikovetkeztethetd. A FAR struktirdja a 9.1. abran lathaté, ami
teljesen hasonld a MAR strukturahoz, azzal a kiegészitéssel, hogy az elemszamban sok

nagysagrendi kiilonbség van.

wFdzis”

@
\ termodinamikai
/ ‘ / fazis

. . JFaziselem”
(\'()/(,‘

9.1. abra. A FAR struktiraja.
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9.1. A FAR modell generalisa

Ennek a fejezetnek a Iényegi tartalmat a folytonos rendszerek bemutatasanal egy
esettanulmany keretében (6.4. fejezet) mar targyaltuk. A faziselemek modelljét a 9.2.
abra mutatja. A kiilsé tulajdonsagok gyakran a geometriai tér koordinatdi, a belsd
tulajdonsagok pedig az elemek allapotvaltozoi. Az Osszefliggések a fazistér (Vigydzat: a
fazistér és a fazis két kiilonbozo fogalom, nincs koziik egymashoz!) koordinatainak az
idébeli  valtozasait definidljaqk. A FAR-t a T, fazisterében definidljuk az
elemszamstiriiséggel, amely valtozasara differencidlis mérlegegyenlet irhato fel (9.3.
abra). Ez adja a FAR mikroszintii modelljét. A folytonos rendszerek értelmezésénél
lattuk, hogy adott keretek kozott ez adja a legrészletesebb leirast a rendszerrdl, viszont
»informacio éhsége” olyan nagy, hogy az a kozvetlen gyakorlati alkalmazasat szinte
lehetetlenné teszi. Ezért ezt a modellt a kisebb informacio tartalmi makroszintli modellek

generalasara hasznaljuk.

Valtozok:
x € {xq,...} Kiilsé

ye{V,c..} belsé

Osszefiiggések:

dx

- = W (x,y) hidrodinamika
dy
E o Uy (y) kinetika

9.2. abra. Az elemek modellje.

Elemszam differencialis mérleg:

z=xUy, T, Y, (t z)

oW, 0 <
ot +§(Uzq’z) _QZ

faziselemek ,.iitk6zési integralja™

9.3. abra. A mikroszintii modell.
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&
7

TTAS PN

A makroszintli valtozokat az elemek extenziv tulajdonsagait felhasznéalva definidljuk

(9.4. abra). A @;(y) a faziselem egy extenziv tulajdonsiga a T, fazistérben, a ®;(t, u)

makroszintli valtozd pedig a megfeleld extenziv tulajdonsag T, térbeli strlisége. A

fazistomegre atlagolt sebesség lesz a fazis sebessége. A folytonos rendszereknél

bemutatott atalakitassal eldallitjuk a makroszinti modellt (9.4. abra), amely azonban csak

a 9.5. dbran kiemelt informacioatvitel megoldasa utan valik autonomma. Itt kihasznaljuk

az extenziv mennyiségekre vonatkoz6 megmaradast.

Rendszer tulajdonsagok:
D; = Fpep) (@i (¥)Y,)

Féaziselem extenziv tulajdonsaga

Meérlegegyenlet:
oD,

o o, N o
W + a(vuq)i) + a(\sh (fpivul'pz)) = \sh(vfﬂiqu) + .\Sh((Piqu)

Atlagsebesség: -
5 = Sh ((pivul'pz)

v Sh(wil'pz)

Sebesség ingadozas:

v, (t,z) = v,(t,z) — 0,(t,x)

9.4. abra. Makroszintil modell

(P, extenziv megmaradais:

Sh ((Df -QZ): O
Probléma:

0
~ [~ _ AT o . B ;o
=5 (V. "@ 1w )=2 ! Hidodinamika - KEVEREDES

_ 2. Torvényszerliségek variancigja
MERETNOVELES

9.5. dbra. Informdciodatviteli problémak

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 9.136 e . .
H-8201 Veszprém, Pf. 158. i Eurpai Unié
Telefon: (+36 88) 623-515 ki ?UFOW'ISEUHUH'IS-
Internet: www.uni-pannon.hu = ésBeruhazasi Alapok

M KORMANYA
KORMANYA BEFEKTETES A JOVOBE




A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ EC H E NYl
] javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

URTH S

Ezen tal azonban két sulyosabb probléma is megmarad. Az elsé problémacsoport: a
faziselem mozgasi sebessége a T, térben eltér a fazis atlag sebességétdl. Ezt az
informacioatviteli problémat a kovetkezd fejezetben fejtjilk ki. A masodik probléma
csoport: a faziselemben lejatszodo jelenség, hogyan irhato le a T-térben? Ez tartalmazza

a méretnovelés problémajanak megoldasat.

9.2. Hidrodinamika

Ebben a fejezetben eldszor megteremtjiik a kapcsolatot a miivelettanban tanult
tartozkodasi idoeloszlasok ¢és az elemszamstlriiség kozott, majd ismertetjik a

gyakorlatban hasznalt legfontosabb hidrodinamikai modelleket.

9.2.1. Tartozkodasi id6 és elemszamsiiriiség

A miuveleti aramlastanban Danckwerts vezette be a faziselemek kora ¢€s tartozkoddasi
ideje fogalmakat (9.6. abra). Egy faziselem koranak a berendezésbe vald belépésétol
eltelt 1dOt nevezte, mig a tartozkodasi id6 a berendezésben vald tartdozkodas ideje. Egy
adott id6ben a berendezésben tartozkodd elemek kora mas és mas lehet, s ugyanigy
mindegyik éppen kilép6 elem tartozkodasi ideje is mas és mas lehet. Mindkét tulajdonsag
valészinliségi  valtozd. A valoszinliségi valtozok az eloszlasuk siiriség-, vagy
closzlasfiiggvényeivel jellemezhetok. A koreloszlasra az I(t) slrliségfiiggvény
hasznalatos, mig a tartézkodasi id6 eloszlasra mind a striiségfiiggvényt (E(t)) mind az
eloszlasfiiggvényt (F(t)) egyarant hasznaljak (9.7.abra). Az eloszlas fliggvények
kapcsolatdt az ugyancsak valoszinliségi jelleget is hordozd elemszadmsiiriiséggel a

9.8. abran lathato értelmezés teremti meg.

DANCKWERTS

tartozkodasi idd

_ Berendezés
.

kor

Kor: a belépéstél eltelt id6

Tartézkodasi id6: a kilépés és a belépés kozott eltelt idé

9.6. abra. Kor és tartozkodasi id6
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Koreloszlas: I(t) striiség fiiggvény
Tartézkodasi iddeloszlas:  E(t) sdriség fiiggvény

F(t) eloszlds fiiggvény

TE(t)dt:l

9.7. abra. A valosziniliségi eloszlas fliggvények.

A berendezésben 1évé fazis elemeket a korukkal, a tartdozkodasi idejiikkel és a
térfogatukkal jellemezziik, amelyek egyforman belsé tulajdonsdgoknak tekinthetdk. A
kor is, a tartozkodasi id6 is az idével egyiitt halad, a térfogatokat pedig tekintsiik
valtozatlannak. A koreloszlas stirliségfiiggvényét a tartdzkodasi 1d6 és a térfogat
eliminalasaval (integralds az értelmezési tartomany felett) majd normalassal kapjuk.
Ugyanigy a tartozkodasi 1d6 stirliségfiiggvényét a kor €s a térfogat eliminaldsaval majd
normalassal kapjuk meg. Ebbdl kiindulva, a koreloszlasra vonatkoz6 mérleg a 9.9. dbran
lathatd, amely alapjan értelmezhetjiik a kor €s a tartozkodasi id6 kozotti, miivelettanban
jol ismert Osszefiiggést. Megjegyezziik, hogy a tartozkodasi 1d6 slriiségfiiggvénye nem
mas, mint a Dirac-delta gerjeszté fiiggvényre adott valaszfiiggvény (az
iranyitaselméletben ezt sulyfiiggvénynek nevezik [58]). Az eloszlasfiiggvénye pedig az
egységugras fiiggvényre adott valasz (iranyitaselméletben ez az dtmeneti fiiggvényt

jelenti).
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x = 0(legyen!)

y:{a,k,V}

ko/ [ \térfogat

tartéozkodasi ido

Elem modell:

do _, @, v _
dt dt dt
Mérleg: oF, oL, OF =q
dt  da 04 :
I( )_S{,{ V}(V‘W:) E(/T,)— S{HV}(V Wz)
3.07y.) 3.07y)

Térfogat: V=3, (V-y/:)

Formalis atalakitas utan:

Sy (V-4.)=6-5()-B - £(@)

betaplalas elvetel

9.8. dbra. Kapcsolat az elemszam stirliséggel.

Meérleg koreloszlasra:

a(VR 1) n a(VR 1)
Jt oa
a=0 =0

t=t, I =1(ty, @)
Stacioner esetre, integralas utan:

%-I(a)zl—F(a)

=B (6(oc) - E(a))

Dimenziéomentes 1d0: = %
Atlagos tartozkodasi id6: t = ‘%R
1(0) = 1 — F(O)

9.9. abra. Mérleg a koreloszlasra.
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9.2.2. Hidrodinamikai modellek

A faziselemek sebességének a fazis atlagsebességetol valo eltérése a konvektiv
transzporthoz képest egy Ujabb transzport jelenséget okoz, a konduktiv transzportot. Az
itt jelentkez6 informacioatviteli probléma megoldasat, az un. hidrodinamikai modellek

jelentik.

A csészeri berendezéseken vald atdramlas legegyszerlibb modellje az idedlis
kifolyasi modell, amelyet a gépészeti szakirodalomban altalaban ,,dugattyu aramlasnak”
nevezik. A dinamikus modellt a 9.10. abra tartalmazza. Itt az a feltétel, hogy a
faziselemek sebességei azonosak és az természetesen egyenld a fazis atlag sebességével
is, igy a konduktiv transzport zérus. A Dirac-delta gerjesztésre a valaszfliggvény a
tartozkodési iddeloszlas siliriiségfiiggvénye, amely ennél a modellnél a tartdozkodasi
1dovel eltolt Dirac-delta (az 1d6t altalaban az atlagos tartozkodasi 1d6 mértékében mérjiik,
ill. dimenziomentesitjiik). Ugyanigy az eloszlasfiiggvénye pedig az egységgel eltolt
egységugras. A modell két tagja a konvektiv aramot €s a lokéalis valtozast méri. A valos

rendszert ez a modell akkor kozeliti a legjobban, ha abban az aramlas turbulens.

Yy

Szimbolum: — v —

YvyYY

—
X
Matematikai modell:

ad)i a(vcbt)_
6t+ dx =0

Viélasz fliggvények:

impulzus gerjesztésre egységugrds gerjesztésre

E(©) F(O)

9.10. abra. Az idealis kifolyasi modell.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 9.140 A
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

Minél nagyobb a faziselemek sebességeinek eltérése egymastol és a fazis
atlagsebességétdl (pl. lamindris aramlas esetén), anndl keveésbé hasznalhatdé az idedlis
kifolyasi modell. Itt analog a helyzet a molekuldkbol 4ll6 rendszerekkel, amelynél az
ilyen tipust informacidatviteli problémat a Fick I. torvényt alkalmazva oldjuk meg. A
konduktiv aramot itt is hasonléan kozelithetjiik, s ez vezet az axidlis keveredési

modellhez (9.11. abra).

Szimbélum: — v |,

Matematikai modell:
oP; d(v- P, d aD;
ol 1)+_(D L)zo

at dx ax\ ¥ ox

Valasz fliggvények:

impulzus gerjesztésre egységugrds gerjesztésre
E(O) F(O)
1 ® 1 C)

9.11. 4bra. Az axialis keveredés modellje.

Ez sokkal ,hatékonyabb”, mint a molekularis diffuzid (a faziselemek 10%

nagysagrendi molekulakbol allnak, a faziselemek szama sok nagysagrenddel kisebb),
ami azt jelenti, hogy a Dy axidlis keveredési tényezé értéke tobb nagysagrenddel
nagyobb, mint a diffuzids allandé értéke. A modell a konduktiv dramot leird taggal
béviil. Konduktiv aram lehet a faziselemben és a FAR-ban egyarant, a rendszer szintii
aramot azonban az el6bbi kevésbé befolyasolja. Ha igen, azt az informacioatvitel soran
kell figyelembe venni. A gyorsabb faziselemek tartozkodasi ideje kisebb, a lassabbaké
pedig nagyobb, ezért a stirliségfliggvény a Dirac deltdhoz képest ,,elkenddik”.
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A faziselemek keveredésének jelensége a geometriai tér minden irdnyaban fennall,
ezért egy részletesebb modellben ez is figyelembe vehetd. Szimmetria viszonyok miatt a
csOszerti berendezésnél henger koordinata rendszer hasznalata célszerii (a koordinata
rendszerek egymasba valo atalakithatosagat késobb mutatjuk be) amelyben az axidlis és
radidlis keveredési modell a 9.12. abran lathat6 forméaban definidlhat6. Az el6z6hoz
képest a modell a radidlis (sugar irdnya) keveredési taggal boviil. Nagy hossz/sugar arany
mellett az axialis iranya keveredés a jelentésebb. Az el6z6hoz képest az

eloszlasfiiggvényekben mindségi kiilonbség kevésbé észreveheto.

Szimbdlum: — ' % E—

Matematikai modell:
0®; J(v- d; a 0d; D, 0 ad;
l+ ( 1)+—(—D l)_l_ R—(—R t)zo

at Ox Ox *ax | R OR oR

Viélasz fliggvények:

impulzus gerjesztésre egységugrds gerjesztésre
E(©) F(©)
1 o) 1 C)

9.12. 4dbra. Az axialis ¢és radialis keveredés modellje.

A kevert, tartdly alaka berendezésben vald ataramlas legegyszeriibb modellje a
tokéletesen kevert iist modell (9.13. abra). A tokéletes keveredés azt jelenti, hogy az
intenziv tulajdonsagok a tér minden pontjan egyenldk, igy nincs sziikség a tér pontjainak
megkiilonboztetésére (amint korabban lattuk ez egy koncentralt paraméterti modell), az
allapotvaltozok csak az 1d6 fliggvényei. Az idedlis kifolydsi modellhez képest ez is a
konvektiv aramot (itt forrds) és a lokalis megvaltozast foglalja magéba, a kiilonbség az,
hogy elébbi a T,-tér egy adott pontjara vonatkozo6 differencidlis mérleg, utobbi pedig a

teljes térfogatra vonatkoz6 (integralt) mérleg. A teljes kevertség miatt a bent 1€évo
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barmelyik, kiilonb6z6 kort faziselem ugyanolyan valoszintiséggel 1ép ki. A tartdzkodasi
idoéeloszlas egy exponencialisan lecsengd fliggvény (az iranyitaselméletben egy

elsérendii bemenet kimenet modell sulyfiiggvénye).

A térfogat megosztasaval €s tokéletesen kevert elemek sorba kapcsolasaval kapjuk az
un. kaszkdad modellt, amely a 9.14. abran lathato. (Vigydzat: a hidrodinamikai kaszkad
modell, a reaktor kaszkad ¢€s az iranyitaselméleti kaszkadd szabalyozas kiilonb6zo

fogalmakat takar!)

|
Szimbolum. B vR
smatikai ol b B
Matematikai modell: C,, P 7'((Di N 7¢)‘)
a Vv, '

Vilasz fiiggvény:

impulzus gerjesztésre: ugrds gerjesztésre:

E(@)

1 €]

L 1 ] ] l n
Szimbolum: ) ki | — kj L — ﬁn | N
Matematikai v, B .
LoD, D ) jeP, YV =V,
modell: a v, @,1-2,) 1j<k, ,Zp: S
Vidlasz fiiggvény:
impulzus gerjesztésre: ugrds gerjesztésre:
E(@)

9.14. abra. Kaszkad modell.

A kaszkad modell paramétere az n kaszkaddszdm. Az n ndvelésével az egyes elemek

térfogata csokken ugy, hogy az elemek térfogatainak O0sszege mindig a kevert egység

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 9.143 B
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iist modelljét adja, az n-nel végtelenhez tartva (ekkor egy egység térfogata zérus lesz)
pedig az idealis kifolyds modelljét kozelitjiik. Kozepes nagysagi n értekek esetén az
axialis keveredési modellhez hasonlithatd. SOt a stirliség fliiggvények illesztésével, az n és

a Dy paraméterek kozott fiiggvénykapcsolat is 1étesithetd.

A modellek kozotti specialis 0sszefiiggés a numerikus szamitdsok szférajaban is
kimutathat6. Az idedlis kifolydsi modell egy parcialis differencialegyenlet. Ha ezt
numerikusan akarjuk megoldani, az egyik lehetéség az, hogy az X koordinata mentén
diszkretizalunk, s a differencialis forma éppen egy kaszkad modell lesz. Ezek a

kapcsolatok a kaszkad modell rugalmas alkalmazhatosagara is rdimutatnak.

A fenti modellek, mint elemek Osszetett &ramlastani modellek leképezését is lehetové
teszik. A 9.15. abran példaként egy Osszetett hidrodinamikai modell sémaja lathato.
Ennél a belépd fazis egy térfogat nélkiili keverdbe (0sszegzd) keriil, amely a
visszacirkulaldo aramot tokéletesen (zérus 1d0 alatt) hozzdkeveri a belépdhdz. A
struktirdban egy sorba kapcsolt idedlis kifolyasi rész, egy tokéletesen kevert list és végiil
egy térfogat nélkiili osztd kovetkezik. Az osztobol a belépési tomegarammal
(folyadéknal térfogataram is lehet) megegyez6 rész a kornyezetbe keriil, a felesleg pedig
visszacirkulal. A tartézkodasi iddeloszlas striiségfiiggvényénél a csében vald
tartozkodasig (t;) nincs jel (zérus), majd kovetkezik a tokéletesen kevert iistre jellemzd
lefutas ugy, hogy k - t; idonként (K egész szam) egyre csokkend ugras is megfigyelheto a
valaszfliggvényen. Barmilyen is a modell belsd szerkezete, és ha nincs holttér, akkor egy
atdramlo folyadék fazisndl az atlagos tartdozkodasi 1d6 mindig az Ossztérfogat és a

térfogataram hanyadosa, a belso cirkuldacio nem befolydsolja azt.

Eloszto:
—[

Osszegzo:
—
—

9.15. 4bra. Osszetett hidrodinamikai modell.
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9.2.3. Méretnovelés

A méretndvelés soran az aramlasi kép is kiilonbozik a két kiilonboz6 geometriai
méretll berendezésben €s a faziselemekben lejatszodo jelenségek (pl. kémiai reakcio) is
torzulhatnak a FAR szinten. Erre mar Danckwerts is felhivta a figyelmet, a mikro- és
makrokeveredés értelmezésével. Vizsgaljunk egy kevert iist reaktort és tételezziik fel,
hogy a fazis elkiiloniil faziselemek formdjaban aramlik keresztiil a reaktoron, azaz a
faziselemek teljesen szegregaltak. Ezt nevezte makrokeveredésnek (9.16. abra, a fazis a
faziselemek szintjén keveredik). A reaktorbol kilépé C; koncentracido szamitdsahoz
eldszor kiszamithatjuk, hogy hogyan valtozik idoben a koncentracio egy faziselemben,
majd ezt atlagoljuk a tartézkodasi iddeloszlas slriiségfiiggvénye szerint. A
mikrokeveredést ezzel szemben Ugy értelmezte, hogy a reaktorban molekularis szinten
teljes a kevertség (9.17. abra). A reaktorbol kilépé C, koncentracié ebben az esetben a
tokéletesen kevert iist reaktor modelljével szamolhato. Ha nem homogén linearis
fliggvénnyel irhaté le a reakciokinetika, akkor a két koncentracidérték kiilonbozik
egymastol. A két szélsé eset kozotti atmenetet (amely a valds rendszereket jobban

kozelitl) a szegregacios fok bevezetésével értelmezte.

MAKRO KEVEREDES (szegregdcid):
Keveredés szintje: faziselem
Koncentracié szamitas (CSTR ):
dc

Faziselemben: **_ ; » _ c(t _ 0) —c
dt ’

Megoldas: ¢(t)
Fazis koncentracio (stacioner):

C, = Tc(t)-E(t) dt

0

9.16. abra. Makro keveredés (Faziselemek szegregacioja).
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MIKRO KEVEREDES (nincs szegregdcio) :
Keveredés szintje: molekulak

Koncentracié szamitas a reaktorban (CSTR, stacioner ):

dC, B
=—-(c,—-C,)-k-C5=0
dt v, (0 2) 2
Kiilonbség :
. Cl #C,, akkor, ha n#0

n#l

Valésag: a ketté kozott SZEGREGACIOS FOK

9.17. 4bra. Mikro keveredés.

A hierarchikus szemlélettel a méretndvelés a kovetkezoképpen interpretdlhato. A
reaktor méretnovelése kapcsan tételezziik fel, hogy a reakciokinetikat laboratoriumi
mérésekkel (lombikban, molekularis szintli kevertség) hatarozzuk meg. A folyadékfazis
az ipari reaktorban akéar lombik méretli faziselemek forméjdban daramlik, amit a
9.18. abra szemléltet. A hidrodinamikai modellje az ipari reaktornak autoném feladatként

meghatarozhato.

’:‘f‘

INFORMACIO - s —
o 3
) . ? :
ATVITEL _ N
LOMBIK REAKTOR
Mikro szint Makro szint

9.18. abra. A méretnovelés szemléltetése.

A reakcidval kapcsolatos informacidatviteli probléma megfogalmazéasa a 9.19. abran
lathato. A kinetikai torvényszeriis€ég megvaltozdsat az in. informacidatviteli tényezdvel
(xc) vessziik figyelembe. A definicié hatterében valdjaban két miivelet sorrendjének

felcserélése huzodik meg. A szamlaldban a faziselem koncentraciojat eldszor hatvanyra

emeljiik (képezziik a reakciosebességet) majd (a fazis szintre) atlagoljuk, a nevezében a
Telefon: (+36 88) 623-515

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 9.146 B
Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis -
. - :'“i . iz
Internet: www.uni-pannon.hu > ésBeruhazasiAlapok

H-8201 Veszprém, Pf. 158. Ll
MAGYARORSZAG "
Pl BEFEKTETES A JOVOBE




javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

crcr

koncentracio), majd hatvanyra emeljiikk (képezziik a fazis szintli reakcidsebesseéget). A

reakciosebesség képzés és az atlagolas miiveleteit cseréljiik fel.

Elem és kapcsolati modell:

X = .. dv 0 dV-c) oV
- = =vy =Vv-k-ct-
dt Pi
y=1{V.c) a
Fazistérfogat T,-térbeli siirlisége: =3 X,(l/ “y,)
. 3.,V-c-
FAR koncentriacié: c=> yVoews)
-
_Sy(v'cn'lpz)
Xc = e (N

FAR modell (részlet):

at 0x

a-C) 9 ? ac .
—+E(B C)+a(—D £ —)—Xc vee-k-C

9.19. abra. Méretnovelés hierarchikus szemlélettel.

Ha a két operacio koziil az egyik nem (homogén) linearis, akkor az informacioatviteli
tényezo egytdl kiillonbozo lesz. Az is 1ényeges, hogy nagyobb, vagy kisebb az értéke. Ezt
a 9.20-9.21. abrakkal érzékeltetjiik.

Képzeljlink el két azonos térfogata faziselemet, legyenek a koncentraciok 0,5, ill. 1,5
¢s igy az atlag koncentraci6 1,0. A lejatszodd kémiai reakcid kinetikai dllanddja legyen 1,
azaz a fazis szintli reakcidosebesség is egy lesz. Masodrendii reakcié esetén a
faziselemekben a reakcidsebesség 0,25, ill. 2,25, aminek az atlaga 1,25 lényegesen
magasabb az el6zonél. Az informdacioatviteli tényezd értéke tehat itt 1,25 (a 9.20. dbran
piros vonallal jelzett). Az abra alapjan érzékelhet6 az is, hogy ha a szintek kozott
atviendd torvényszerliség (itt a kémiai reakciosebesség) karakterisztikdja alulrol konvex,
az informdcidatviteli tényezd értéke egynél nagyobb lesz. Ugyanigy elemezhetd a
9.21. 4bra is, amelynél a kinetikai kitevé 2, a karakterisztika alulrél konkav, az

informacioatviteli tényez0 értéke pedig egynél kisebb lesz.
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Az informacidatviteli tényezok becslésére egy késdbbi esettanulméany kapcsan tériink

majd vissza.
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9.20. abra Reakciosebesség masodrendii reakcional.
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9.21. 4bra. Reakciosebesség Y4 rendii reakcional.

9.3. Individualis elemeket tartalmazé FAR

A rendszerek egy csoportjanal a faziselemek individualisan is elkiilonithetok. Ilyen
eset példaul a kristalyokbdl allo szilard fazis. Illusztraljuk a modellezést egy kristalyositd
modell egyszerli részletének bemutatdsaval. Ez egy kétfdzisu mivelet (szilard és

folyadék fazisok), de itt csak a szilard fazis leirdsaval foglalkozunk.

A szilard fazis modelljét a 9.22. abran foglaltuk 0ssze. A faziselem itt egy szemcse
lesz, amelyet az m tomegével (vagy egyéb mas jellemzé mérettel, belsd tulajdonsag)

jellemezhetiink, a kiils6 tulajdonsdg halmaz pedig legyen az iires halmaz (pl. tokéletesen
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kevert lstr6l van sz0). Folytonos rendszerként irjuk le, ekkor a Tg,; fazistér
egydimenzios, az elemszam  slriiségre vonatkozé6 mérleg egy parcidlis
differencidlegyenlet. A fazistérbeli konvektiv mozgast a szemcse méretének valtozasa
adja, kristalyosodasnal pozitiv, oldédasnal negativ (kristdlynovekedési kinetika). A vy,
fuggvényre, mint elem modellre a mivelettanban, ill. a fizikai kémidban tanultak
érvényesek. A fliggvények kipontozott helyén a folyadék fazis tulajdonséagai szerepelnek.
A kristalynovekedési kinetikdban szerepel az m hatvanya (altalaban a feliiletet kell

figyelembe venni).

Forrasként a gocképzddés és a kristalyok toredezése, dsszetapaddsa (agglomeracio)
jelenségeit kell szdmba venni. A gbécképzddés egy Dirac-delta fliggvénnyel vehetd
figyelembe, mert csak egy adott méretli szemcse valik ki a folyadéktazisbol. Két szemcse
Osszetapaddsa egy konvolucios integrallal irhatdo le, mikozben a szemcseszam felére
csokken. A 9.22. dbran illusztralt modell a rendszer teljes leirdsa a fazistérben. A
kristalyositas vizsgalataban ezt a gyakorlatban is hasznalhatjuk a szemcseméret eloszlas
szamitasdra. A valoszinliségi eloszlas stirliségfiiggvényét az elemszam siirliségfiiggvény
normalasaval (osztjuk az 6sszes szemcseszammal) kapjuk meg. Ugyanakkor a toredezés,
Osszetapadds pontos szdmbavétele itt sem problémamentes, ezért itt is értelme van a

kisebb informacid tartalmi modellek haszndlatdnak (makroszintli modell, 9.23. dbra).

A makroszintli modellben a szemcseméret eloszlds helyett, annak néhany
momentumat hasznalhatjuk. A nulladik momentum a szemcseszamot, az elsé ¢és a
nulladik momentumok hényadosa az atlagos szemcse tomeget adja, €s igy tovabb. SOt
tort hatvanyd momentumoknak is van értelme. GOmbszerli szemcséknél a 2/3. és a
nulladik momentumok hédnyadosa a feliilettel aranyos. A mérlegegyenlet minden tagjat
m"-nel szorozva, majd az m szerint integralva a teljes értelmezési tartomanyon a
momentumokra vonatkoz6 mérlegegyenleteket kapjuk. Ha a nodvekedési kinetikdban
szerepld p értéke nulla, vagy egy, akkor a momentum mérlegegyenletek zartak lesznek,
minden mas esetben viszont itt is jelentkezik az informacidatviteli probléma. A S értéke
gyakran 2/3 (a feliilettel aranyos), ekkor a momentum mérlegeket zartta kell tenni. A

zartta tétel részleteit itt nem targyaljuk.
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Belsé tulajdonsag: y=1{m}, (x=0 legyen!)
0 0
Populacio mérleg: iJr—(vm -l,t/z)z q,
ot Om
dm P
Kristalynovekedési kinetika: - =V, (m...) > a(..)-m
L Utkozési integral”: q. @ 3(m—m,)+v,
Gocképzédési kinetika

Agglomericio kinetika: v, =~ ¥(...): [; Jw.(m—m)-y, (m)dm' -y, - [y, dm
(1] 0

9.22. abra. Kristalyosito modellje (mikroszint, részlet)

Rendszer szintii valtozok (momentumok):

I, :IT(m"-\pP)dm n=0,1,2,...

my

Momentum mérlegek:

%—n-a- Lyp g -V, +
dr Mg o Ve
1 n n
+}/ _-Z . -l’tj-}ln—i_iun
2 i
n=0,1,2,... ZARTSAG?!

9.23. abra. Makroszintii modell.
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10. Tobbfazisu rendszerek

A tobbfazist rendszerek (TFR) struktirajat az 10.1. abra szemlélteti. Altalaban két-
harom fazist foglalnak magukba, az egyes fazisok pedig FAR-ként értelmezhetdk. A
tobbfazisti rendszerekben 1) tulajdonsdg a fazisok térfogataranya lehet. Modellezés
technikai szempontbol itt két eset lehetséges. Ha a két fazis geometriailag teljesen
elkiilontilt térben mozog, akkor a fazisarany szerepeltetése elkeriilheté (pl. csoves

hdcseréld), ellenkezd esetben szerepelni fog (pl. komponens atadasi miiveleteknél).

Uj jelenség a fazisok kozotti komponens, hé, és impulzus 4tadas. A konvencionalis
hoéatadas részleteit a hétanban (géptan), a komponens atadasét pedig a miivelettanban
tanuljak. Itt csupan a tanult ismereteknek a hierarchikus modellezés keretébe valod
beillesztését mutatjuk be. A konvencionalistdl eltéré komponensatadasra a tobbfazisu

reaktorok modellezésében mutatunk példat.

O - TFR
O \ O - ({"}z‘?;ny)

0 - fazis elem
O (sok)

FAR

TFR: FAR-ek diszkrét rendszere

hé

Ujjelenség: fazisok kozétti komponens témeg
} ATADAS

10.1. &bra. A tobbfazisu rendszer strukturaja.

Az atadas a kiilonb6z6 fazisok faziselemei kozott alakul ki. A 10.2. abra az i és |
fazisok elemei kozott kialakuld komponensatadast szemlélteti. Az érintkezési feliilet a

fazisok hatara.
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Atadasi aramsiiriiség (komponens):

o8

komponensatadasi tényezd hajtoeré
i fazis } j fazis
cl FAZISELEM FAZISELEM

c(x, 1)

_

cj(x,t)
¥ o
X 8i - ) 8] X
ci _ ci(Si,t)FAZl HATAR cj _ (Sj,t)

10.2. abra. Faziselemek kolcsonhatasa.

A 3. fejezetben lattuk, hogy a komponens atadasi dramsiirlis€ég a hajtoerd és a
komponens atadasi tényezdé (ami a hémérséklet fliggvénye) szorzataként irhato le. A
hajtderé az egyensulytdol mért tavolsagot méri, az egyensulyban az értéke nulla. A
hajtéerd barmelyik fazis koncentraciojaval kifejezhetd, és mivel az dramsliriiség értéke
ugyanaz, ezért az atadasi tényez0 is kétféle lehet (10.3. abra). A hajtderd tehat az alabbi

lehet:

e Az i fazis aktualis koncentraciojabol (c¢;) Kivonjuk a j fazis aktualis
koncentraciojanak megfeleld egyenstlyi koncentréci(')t(cj‘), azaz Ac = ¢; —¢;. Az
chhez tartozé i fazis koncentraciéval kifejezett komponens atadasi tényez a A,

e Az i fazis koncentracidjaval egyensulyban 1évé koncentraciobol (c;) kivonjuk a j
fazis aktualis koncentraciojat (cj), azaz Ac = ¢; —c¢;. Az ehhez tartozo j fazis
koncentracioval kifejezett komponens atadasi tényez6 a /3.

Az egyensulyi 0sszefliggést altalaban egy homogén linearis fliggvénnyel adjuk meg

(o egyensulyi allandd), amely a 3. fejezetben emlitettek szerint a legkiilonb6z6bb

neveken i1smert a szakirodalomban. A kulonbozo atadasi elméletekben altalaban

feltételezik, hogy a hatarfeliileten mindig bedll az egyensuly (az ellenallas zérus). A
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SIS e

kétféle komponens atadasi tényezd kozott az egyensulyi allando teremt kapcsolatot
(10.4. abra). A komponens atadasi tényez6 mindkét fazistol fligg, az un. részleges atadasi
tényezOkon (B, )keresztiil. (A reciprok Osszeg azzal kapcsolatos, hogy a sorba kotott

ellenallasok 6sszeadddnak.).

Komponensatadasi aramsiiriiség:

j=p'-Ac' =p’-Ac’

Hajtéero:
Ac' =c¢' —fi(c))
Ac’! = fj (Ci) —c’

Egyensuly:
c'(0,t)=a -ci(O,t) (homogén linearis)

(pl. Henry-torvény)

10.3. abra. Komponens ataddsi dramsiiriiség.

Komponensatadasi tényezok kozotti kapcsolat:

B =pa

Részleges komponensatadasi tényezok:

11 1
ik Ti 7
s B ap
1 1 a
i i g
s BB,

10.4. dbra. Az atadasi tényezdk kapcsolata.

A részleges komponens atadasi tényezoket a hatarfeliileten kialakuld viszonyok
modellezésével értelmezik. A leggyakrabban haszndlt a mivelettanban tanult kétfilm
elmélet, amely a hatar feliileten kialakulé stacioner diffzién alapszik. A modell
analitikus megoldasabol a részleges atadasi tényez0, a diffuzids allando és a hatarréteg

vastagsag hanyadosaként adodik (10.5. abra).
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Lewis-Whitman kétfilm elmélete:

B D
&
Higbie penetracios elmélete:
- [4.D
@_ tartozkodasi idé
Danckwerts feliillet-megujulasi elmélete:

B= .\/@— feliilet-megjulasi

frekvencia

10.5. abra. Atadasi elméletek.

Az instacionarius difftzion alapszik Higbie, ill. Danckwerts elmélete. Az elGbbi
feltételezése az, hogy a fazis elemek egy adott tartdzkodasi ideig érintkeznek, utobbié
pedig az, hogy egy (exponencialis) valdszinliségi eloszlas szerint. Mindkettd
végeredménye hasonld, nevezetesen a részleges atadasi tényezd a diffuzios allandod
négyzetgyokével ardnyos. Mindegyik elmélet kisérletileg is alatamaszthatd. Az atadasi
aramstlriiséget a lejatszodd kémiai reakcio alapvetden befolyasolja. Ebben az esetben a
10.2. abran vazolt rendszerre felirt modellbe a kémiai reakciot is be kell vonni, amely

lényegesen megnovelheti a komponens 4tadasi tényezo értékeét.

A komponens atadashoz képest a hdatadas abban kiilonbozik, hogy a hdmérséklet,
amint azt a 3. fejezetben lattuk, potenciél jellegi mennyiség. gy a hajtoerd egyszeriien a
két fazis homérséklet kiillonbsége lesz (az ,,egyensulyi allando” értéke egy). A teljes
atadasi tényez0 (k) reciproka itt is a részleges atadasi tényezOk reciprok dsszege (falon

vald héatadasnal a fal ellenallés is hozzaadodik).

A faziselemek kozotti atadds, a kémiai reagalashoz hasonloan a féaziselemek
allapotvéltozoira hat, ezért az atadasi torvényszeriiség FAR, ill. TFR szintre val6 atvitele

a kémiai reakcio atvitelével egyezik meg.

A TFR komplett modelljét két ellendramban mozgd fazis kozotti komponens
atadassal (10.6. abra), ill. hdatadassal (10.7. abra) illusztraljuk. Mindegyik fazis
aramlasara az idedlis kifolyds modelljét alkalmazzuk. Az X hosszkoordinata

dimenziomentes. Az € az adott fazis térkitoltési tényezdje (hold-up), mint a TFR egy 1j
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allapotvaltozdja jelenik meg a komponensmérlegekben. A hdmérlegben ez nem jelenik
meg, mert ott a fazisok kiilon térben aramlanak. A 2-2 parcialis differencidlegyenlet

rendszer a kezdeti és perem feltételek megadasaval numerikusan megoldhato.

o(V - c) P e
D) Dy (o)
W_E(BJ CJ) Bt w V(c _%])

t =0, c(0,x), ¢/(0,x) adott,

x =0, ci(t,0), adott,
x =1, ¢/ (t,1) adott

10.6. abra. Ellenaramu komponensatadas.

a(V-pt-cl - Tt . S
( patc ) (B:. ,O Cp . Tl) = —K- F(TI _ T})
B(V plc Tf) , , ,
at (Bf ploc) T =k-F(T' - T/)
t=0, T'(0,x), T/(0,x) adott,
x=0, Ti(t,0), adott,
x=1, T/ (t,1) adott

10.7. dbra. Ellenaramu hécseréld modellje
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11. Magasabb hierarchia szintek

A hierarchiaszinteken felfelé haladva, egyre inkdbb csokken a rendszerelemek
szdma, igy egyre inkabb a diszkrét leiras valik dominanssa. Ezen szinteken is el6fordul
azonban, hogy a szdmos rendszerelem miatt modellezés technikailag célszerti a folytonos

modell alkalmazasa.

11.1. A berendezéselem és a berendezés szintek

A berendezéselem és a berendezés szintek kozott éles, elvi hatarvonalat hiizni nem
konnyli, inkabb modellezés technikai okokbdl célszerli mindketté hasznalata. Ezek a
szintek azok, amelyeken a tér és 1d0 konkrét tartalmat nyer. Rogziilnek a tér-id6 hatarok

¢s lehetdség adddik a legalkalmasabb koordinata rendszer kivalasztdsara.

A 2.3. fejezetben mar foglalkoztunk azzal a kérdéssel, hogyan lehet szimmetria
viszonyok kihasznaldsaval, ill. bizonyos egyszeriisitésekkel a tér-idé dimenzid szamat
csokkenteni. Az eddigiekben mindeniitt (kivéve a radialis keveredést tartalmazé
hidrodinamikai modellt) a derékszogli (Descartes) koordindta rendszert alkalmaztuk,
ebben értelmeztiik a differencidlis mérlegegyenleteket. CsOszerli berendezésekben a
szimmetria viszonyokat ugyanakkor a henger koordindta rendszer alkalmazasaval tudjuk
kihaszndlni. A derékszogl és henger koordinata rendszerek kozotti egyszerli geometriai
kapcsolat a 11.1. abran lathatd. A koordinatak értékei kolcsondsen atszamithatok
egymasba. A gomb alaku faziselemek esetében pedig a gémbi koordindta rendszer
alkalmazasa elonyos. A derékszogli és a gombi koordinata rendszerek kozotti egyszerii
geometriai kapcsolat a 11.2. abran lathatd. A koordinatak értékei ennél is kolcsondsen

atszamithatok egymasba.
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. (%Y,2) vagy (1, ©).2)
Derékszog-henger Henger-derékszog
r=.Jx2+y2 P x =r-cos(0)
9 = arctan(y/x) y =1 -sin(0)
Z =27 Z = Z
0 ‘\(‘ }!’z’X
«/ y

11.1. &bra. A derékszdgl és a henger koordinata rendszerek kapcsolata

7 (x,y,z) vaggz (r,0,®)

Derékszdg-gombi GOmbi-derékszog

r=x2+y?+22 r 2z x=r71-sin(0) - cos(P)

A

) z=1r-cos(0)
® = arctan(y/x) 7 y

@ = arctan

Ay

11.2. 4bra. A derékszogl és a gombi koordinata rendszerek kapcsolata

A kovetkez6 kérdés most mar az, hogy a modelleket illetéen, hogyan teremthetd meg
a kapcsolat a kiillonb6z6 koordinata rendszerek kozott? Keét ut kinalkozik erre:
e A differencidlis mérleg egyenleteket az 0j koordinata rendszerben vezetjiik le.

e A der¢kszogli koordinata rendszerben megalkotott modellt a koordinata

rendszerek kozotti kapcsolatot figyelembe véve az 1) koordindta rendszerbe

transzformaljuk.
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Itt az utobbi modszert kovetjik, igy nem kell a derékszogiitdl eltérd koordinata
rendszerekben a mérlegkészitéssel foglalkozni. Jelentse a derékszogli koordinata
rendszerben f barmelyik allapotvaltozot, az f pedig ugyanazt a masik koordinata
rendszerben. A transzformécional a kiinduldsi pont az, hogy az allapotvaltozo értéke az
adott pontban koordinata rendszer fiiggetlen (f = f). A henger koordinata rendszer
viszonylatdban ez a 11.3. abran lathat6. Ebbdl kovetkezik a transzformdcido Osszes
tovabbi lépése. A differencialis mérlegegyenletekben a puszta allapotvaltozokon kiviil
szerepelnek azok els6 (konvektiv aram) és masod (konduktiv aram) rendli derivaltjai is.
A derivalasnal az Gsszetett fliggvények derivalasara vonatkozo egyszerti szabalyokat kell
hasznalni. A 11.3. 4brdn az elsérendli derivalt atalakitdsa lathato, a 11.4. dbran pedig a
konkrét kapcsolatok. A derékszog és gombi koordinatdk szerinti els6rendli derivéltak
kapcsolatait a 11.5. abra tartalmazza. A masodrendi derivaltak kapcsolatait az elsérend

derivaltak ujboli derivalasaval vezethetik le.

Megkotés:
f(x,y,2) = f(r,0,2)
Kapcsolat:
of] _of| or +af 00 +a?
oxly,, or 0z ax yz 00 s oxl,, 0z o

11.3. dbra. Az éllapotvaltozok a derékszogii €s a henger koordinata rendszerekben.

Ja ©) 0 +—sin((5)) 0 i 0
ax %y r 00 0z
0 , d cos(®) 0 0
@—sm(@)§+ %+0£
=0—+4+0 g +1
9] 0 00 0z

11.4. édbra. Az allapotvaltozok derivaltjai a derékszog €s henger koordinata rendszerekben.
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0 _ . ol N cos(®)cos(®P)) I —-sin(®)y a
ax (Sln(@) Sln(‘b)) or + ( T ) 00 * (r-cos(@))

a . ol A cos(®)-sin(P)) 9 cos(P)y 9
_J’_ (Sl?’l(@) Sln((b)) a‘r+ ( T ) 6®+(r-sin(®))

_ A —sin(@)) 9 L0
5= —cos(0) -+ (TH2) L+ (0) 5

11.5. dbra. Az allapotvaltozdok derivaltjai a derekszog €s gombi koordinata
rendszerekben.

[usztracioként tekintsiink egy fazis egy komponensére vonatkozoé komponens
tomegmérleget, amelyben a geometriai térbeli konvektiv és konduktiv aramlést és egy
kémiai reakciot vesziink figyelembe. A harom kiilonb6zd koordinata rendszerben vald
leirast a 11.6. abra tartalmazza. Mindharom koordinata rendszer haromdimenzios, ezért a
mérlegekben szerepld tagok szama megegyezik. Az dramlasi tagok bonyolultsdga a
derékszogli, henger, gbmbi iranyban talan kissé nd, de a csdszerli, gdmbszerli térben,
szimmetria viszonyok miatt a szdg jellegii koordinatak menti valtozasok zérussa valnak.
Ekkor a bonyolultsag irdnya ellentétessé valik, s ebben az esetben valik célszerlivé az

utobbi koordinata rendszerek hasznalata.

A differencidlis mérlegegyenletek megoldasdhoz megfeleld kezdeti és
peremfeltételek sziikségesek. A kezdeti feltételek rogzitése az egyszeriibb feladat.
Altalaban a vizsgilat kezdetétl szamitjuk az idét, és a t=0 idonél lehet megadni az
allapotvaltozok térbeli eloszlasat. Ez azt jelenti, hogy kezdeti koncentraciot,

homérsekletet, stb. kell rogziteni a tér minden belsd pontjaban.

A tér koordinatak szerint, ha konduktiv aramlas is van (masodrendti), akkor két, ha
nincs akkor egy feltétel sziikséges. Ez utobbi esetben, altalaban a belépési pontnal ismert
az adott 4allapotvaltozd. Konduktiv aramnal a belépési €és kilépési feliiletre valo
integralassal tudjuk a megfeleld peremfeltételeket rogziteni. A rendszerbe 1épd aram

értéke adott (rendszer szemlélet!), és sziikséges még az az informacio is, hogy a kilépési
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feliileten az allapotvaltozo értéke mar nem valtozik. A sugar és szog jellegli koordinatak

zérus pontjaiban minden aram értéke zérus, hiszen negativ iranyba a rendszer zart.

Derékszog(i koordinata rendszer:

aCA aCA aCA aCA ach BZCA ach
Uy AB

Bt T\ ox Yy Ty, | TP 5 Yo T oz

=Ry

Henger koordinata rendszer:

dcy dc; vgdcy,  dcy 10 [ dc, 10%, d%,
— 4|t — =t v, = | =Dy === * =757 +— | =R
at (vr ar a0 2z 4B\ ar\ ar r2 962 dz2 A
Gombi koordinata rendszer:

dcy dcy  vedcy Ve 0y
ot +(”W+7%+Tn(¢)a—¢ -

5 10 ( ,dc . 1 a [ . @BCA s 1 d%¢c, _p
48\ 25:\" or r2-sin(0) 30 sin( )% r2-sin2(0)ad2 )~ 4

11.6. dbra. Komponens tomegmérleg kiillonb6zo koordinata rendszerben.

11.2. Berendezés tipusok

A berendezéselemekben, berendezésekben lejatszodd jelenségek a tér-iddben
valtoztatjak az extenziv mennyiségek eloszlasat. A berendezések, alakjuk alapjan,

altalaban besorolhatok a 11.7. abran lathat6 harom nagy csoportba:

e Kkevert iist,
e cso,
e clemekbdl felépiild.

Az egyes csoportokat jellemzd modellformakat a 11.8. abran foglaltuk Ossze. A
legbonyolultabb modell a négydimenzids tér-idére vonatkozé négy valtozo szerinti elsd
¢s  masodrendi  differencialhdnyadosokat  tartalmazé  parcidlis  differencial
egyenletrendszer (PDER). Természetesen, ha egy makroszintii modellben valamely elem
belsé tulajdonsaga is szerepel, akkor ezzel n6é a fliggetlen valtozok (és a dimenzid)
szama. Ugyanakkor, amint azt az eldzdekben lattuk, a Szimmetriaviszonyok miatt a

dimenzidszam pedig csokken.
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7 &
NS

Kevert iist: |
- J:
Csi:
B
—_ t, x —
Elemekbél felépiilé:
% % % ........ % % % % ........ % %
< - C— < E— <] FIE— < fe—
| | | | l L
! ! ! ! ‘ ‘ "
1 2z i-1 i i+1 n
x koordinata (folytonos)
11.7. dbra Berendezés tipusok.
Kevert iist:
Stacioner: algebrai ER (linearis vagy nem linearis)
Instacioner: kozonséges DER
Cs6 (egy dimenzios):
Stacioner: kozonséges DER
Instacioner: parcialis DER
Cs6 (két és t6bb dimenzios):
Stacioner: parcialis DER
Instacioner: parcialis DER
Elemekbél felépiilé:
Stacioner: algebrai ER mindegyik elemre
(sorszam)
Instacioner: kozonséges DER mindegyik elemre
(sorszam)

11.8. ébra. Berendezés tipusok modell formai.
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11.3. Sokelemii berendezés folytonos modellje

Eles komponens szétvalasztashoz a mai technolégiak gyakran tartalmaznak, akar
szaznal is tobb egységbdl felépiild oszlopokat. Ilyen esetben mar meggondolando a 6.6.
fejezetben (specidlis rendszerosztaly) bemutatott ,folytonossa tételi technika”

alkalmazasa. Ezt egy ellenaramu abszorber példdjaval illusztraljuk.

(m——mm—m——m——— = -, —;;"‘A
i _Belépdfolyadék | T ~©
AY
S A ,\
4 Y — 2
i d KfFffF) F i i =
i n =B (cfy—cf)+B=(cf —H) 1 Q
i dt n : "-S\
I -~
I 14 s o
id(yefef F TSl -+ S
G D) ottty g o) oo - S
N e e e e e e ’ \ia
i=1,2,...,n
4 £
o s
™y g
AV v
—_—— N
s
——
___________ 3
|_Belepbedz f--oo.. W

11.9. dbra. Tanyéros abszorber diszkrét modellje.

A tanyéros abszorber sémdja €és diszkrét modellje a 11.9. abran lathato. A vizsgalt
rendszer egy n darab tanyért tartalmazé ellendramban miikodtetett oszlop. A jo
abszorpcids hatasfok végett az n elegendden nagy szam. Az abszorpcids ho jelentéktelen,
ezért a milvelet izotermnek tekinthetd. Az atadott komponens a belépd gazban kis
koncentracioban van jelen és emiatt a fazisok térfogatvaltozasat elhanyagoljuk. A
kovetkezékben alakitsuk at a diszkrét modellt folytonossa, a 6.6. fejezetben bemutatott
modszert alkalmazva. A diszkrét rendszer ci(t), ahol i=1,2,...,n koncentracioi helyett a

folytonos c(t,x) koncentracio eloszlas jelenik meg. A folytonos rendszermodellt a
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11.10. abran foglaltuk 6ssze. A 2n elembdl 4ll6 kozonséges DER helyett egy két

egyenletbdl allo PDER adddott. A modell megoldasahoz a paraméterek ismeretén

tulmenden sziikség van a kezdeti és perem feltételekre is. A t=0 idében a koncentraciok

c(x) eloszlasat kell rogziteni. Az X-menti masodrend(i derivaltak miatt két peremfeltétel

megadasa sziikséges. Ezek a differencidlis mérlegegyenletek belépési feliiletekre valo

integralasaval értelmezhetdk, azzal a kiegészitéssel, hogy a belépd komponens

tomegaramok ismertek, a kilépési feliileten pedig az allapotvaltozok értéke nem valtozik

meg. Ebbdl a 11.10. abran lathato un. Danckwerts féle peremfeltételek adodnak.

Modell (komponens mérlegek):

V F.F F F 32 .F

0(ye7c™) acF BFo%e _oF o pen
at dx 2 0x? n

a(KEGCG) dcé  BY 9%l

n—+ G _ __B_(CG_H,CF')
at 0x 2 0x? n

Kezdeti feltételek:

cf(0,x) = ()
Peremfeltételek (x=0):
acf (t,0)
—=0
dx

G
c€(t, 0)=cEbe (1) + 2 240

Eax

c%(0,x) = c“%(x)

Peremfeltételek (x=n):

F(t n)=cFbe 19cf(tn)
c” (t,n)=c™"¢(t) + S
acl(t,n)
— " 7 =0
d0x

11.10. abra. Tanyéros abszorber folytonos modellje.

A modell érdekessége az, hogy a fazisok leirdsdban megjelent a faziskeveredés
an¢lkiil, hogy a fazisok (tanyéronként) visszakeverednének. A diszkrét és folytonos
modellek numerikus 0sszehasonlitasabol belathato, hogy kell6en nagy tanyérszam esetén

a megoldasok eltérése kellden kicsi. Ez azt jelenti, hogy a sok elembdl felépiild kolonnak

folytonos modellel is leirhatok.
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A diszkrét és folytonos kapcsolatanak vizsgalati eredményei a szakirodalomban
tobbnyire arra vonatkoznak, hogy hogyan lehet a folytonost diszkréttel kdzeliteni. Példak
erre a kiilonb6z6 DER megoldé modszerek. Itt a forditott relaciod kertlt elétérbe. Mindkét
iranyu kapcsolat pontos ismerete modellezés technikai jelentdséggel bir, kihangsulyozva
azt 1s, hogy a diszkrét-folytonos atalakitas, egyben egy modellredukcidés modszer alapja

IS.
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12. A matematikai modellezést tamogato szoftverek

Az el6z6 fejezetekben bemutatott modellezési mddszertant kdvetve eldallithatjuk a
vizsgalando objektum kiilonboz6 részletességli matematikai modelljeit. A modellek
kiilonb6z6 tipusu matematikai  Osszefiiggésekb6l allnak, amelyek megoldasaval
allithatjuk el6 a szamitasi eredményeinket, tanulmanyozhatjuk a rendszer miikodését.
Osszetett matematikai modell megold4asa 6nmagaban is bonyolult feladat, azonban a
megoldashoz szamos mérndki munkat tdmogatd szoftver all rendelkezésiinkre. Ebben a
fejezetben roviden Osszefoglaljuk azokat az eszkdzoket, amelyekkel hatékonyan tudjuk

elvégezni a szamitasi feladatainkat.

A rendelkezésre allo szoftvereket, szimulatorokat az alabbi tablazatban lathato

modon csoportositottuk.

12.1. tablazat. A szoftverek funkcionalis csoportositasa.

Funkcio

Szoftver

Altalanos célt szoftverek

MS Excel, GoogleSheets, Open Office Calc,
Quatttro Pro, ...

Matlab/Simulink, Mathematica, ...

CFD szimulatorok

Fluent, Comsol, Ansys, SimFlow, ...

Technoldgiai szimulatorok

AspenPlus, AspenHysys, ChemCad, Pro-II,
UniSim Design, ...

AspenPlus Dynamics, AspenHysys Dynamics,
ChemCad Dynamics, UniSimOperation, ...

Méretezést timogatd szoftverek

AspenExchanger Design &Rating,
SimSciHextran, ...

KG-Tower, Sulzer-SulCol, ...

The EngineeringToolBox — Valve, Pipe

Folyamatirdnyitd szoftverek

ABB, Emerson, Honeyweel, Siemens, Yokogava

SCADA szoftverek

LabView, ...

Biztonsagi rendszer tervezése,
elemzése

AspenFlare, HAZOP, LOPA, ESD, SIL, SIF, SIS,

Ellatélanc optimalizalas

AspenSupplyChainPlanner, ...

Koltségelemzés

Aspen Icarus,...

Molekula modellezés

Avogadro, MacroModel, Visual
MolecularDynamics ...
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Az Altaldnos célu szimulatorok kozott kell megemliteniink a  kiilonb6zo
tablazatkezel6 szoftvereket. Ezek a programok egyszerlibb mérndki szamitasok
elvégzésére is felhasznalhatok, a beépitett filiggvényeik, numerikus modszereik
adatfeldolgozason, paraméteridentifikalason keresztiil algebrai és differencidlegyenletek
megoldasat is tamogatjdk. Az eredmények tabldzatokon ¢és kiilonb6z6 tipusu
diagramokon jelenithetdk meg. Példaként egy zart tartallyal kapcsolatos feladat

megoldasat mutatjuk be Ms Excel tablazatkezelGvel.

Py

N

f 1 P, Ps
P, _
Z\
F, F,

A tartaly zart.

A vizsgalat kezdetekor nincs benne folyadék, csak levego.
Hogyan valtozik a be- és kifoly6 vizaram, ha p, és p; alland6?
Hogyan valtozik a folyadékszint a tartalyban?

Hogyan valtozik a be- és kifolyo vizaram, ha p, valtozik?

e

12.1. abra. A vizsgalt zart tartaly.

A 12.1. abréan lathatd a rendszer sémaija ¢és a feladat megolddsa sordn
megvalaszolandd kérdések. A modell felirasatél most eltekintiink, csak arra mutatunk
példat, hogy a dinamikus modell hogyan képezhetd le Excelben. Ez lathaté az

12.2. dbran, ahol mutatjuk a beirt 6sszefliggéseket €s a szamitasi eredményeket is.

Az altalanos célu szoftverek kozé soroltuk azokat a programokat, amelyek
jellemzden kiilonb6zé numerikus modszereket tartalmaznak. Ezeknél a programoknal is
a felhasznalonak kell a vizsgalt rendszer modelljét elkésziteni, kddolni az adott program
nyelvén ¢és 0Osszekapcsolni, jellemzden fiiggvényhivasokkal, a megfelel6 numerikus

modszerrel.

A 12.3. dbran egy Osszetett reakcidorendszer Matlab szimulacios programja lathatd. A

bal oldali abran lathaté a fOprogram, mig a jobb oldalin a modell egyenletei egy

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 12.166 A
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu




Af I nf k' kt t, P ’ I k . h ,f, h t" ’ I k tt e
" els6foku oktatas mindségének és hozzaférhetdsegének egylttes SZECHENY'

{

M
ANFE 5 javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

fliggvénybe leképezve, amelyet a féprogrambdl a numerikus megoldon keresztiil ériink

el.
A B C D E F G H I ] | |
1 A 1 m2 t VG p0 p2 F1 F2 Z =
2 vl 2 0 3 1 1 0 0 0 i
3| ev2 2 0.05 3 1 1 4 0 02
4 Vt 3 m3 0.1 28 10714286 10910486 39542137 06034851 03675364
=) pl 5 bar 015 26324636 11396169 11756722 39111777 08382654 0521182
6 p3 1 bar 02 2478818 12102543 12613822 38671011 1.0225111 I 0.6634115 I
7 g 931 mfs2 025 23365885 12839231 13490038 3321516 1.1815309 0.7954108
8 rof 1000 kg/m3 03 22045892 13607977 14388275 37742138 13248812 09178774
9 dt 0.05 h 035 20821226 14408374 15308811 37251141 14572312 10312715
10 R 831 K/ (kmolK) 0.4 19687285 15238262 16249930 36742379 135811312 1.1359269
11 T 293 K 045 1.8640731 16093789 17208134 36217049 16930146 12321114
12 2 0 m 05 17678886 16969395 18178096 3567739 18086566 13200655
13 ng 01232119 kmol 055 16799345 17857839 19152824 35126728 19134078 1.4000288
14 06 15999712 18750337 20123765 34569486 20123385 14722593
15 0.65 1.5277407 1963684 21081126 340111  2.1053386 1.5370479 =
M « » M)\ Diagraml / Diagram2 £ Diagram3 [ Munkal %Munka2 { | « | | mim
Kész MUM Y
— — — e
E3 Microsoft Excel - mintap1
) Esil Sgerkesstés MNézet Beszirds Formbtum Esckbzok  Adatok  Ablek  SGg6  Acrobat -8 X
DEFEE &GRY sBR-F |0~ @z -4Z BB ZiTmshwromn <10 - F DA EEETEIT%wBS FEE A,
TA.
% - fi_=J5+BS9"(HE-IB)/BS1
Y S S— ; vo » o i  ———
2 ol 2 0 =B$4B12*BS1 =B$13*B$10*BS11/E2/1=F2+B$7*BIS*B$12100 0 -B12
3 ov2 2 =+D24§B$9 =B$4.12*B$1 =B$13*B$10*B$1 1/E3/1=F3+B$7 *B38 *J2/1000(=$B$2*($B$5-G3)'05  =$B$3%(G3-BI6Y0.5  =I2+B$9*(H3-I3VBSL
4 w3 nd  =+D3BI =B§413°B$ =B$13°B$10°BS1 1/E4/1=F4+BST*BS3 /1000 ~SBS2°(SBI5-G4y°05  =$BSIO4BIG0S  =I3+BS9(HAI4VBSL
5 ol 5 bar  =tD4HBSO =BiaJa*BSL =B$13°B$10*BS1 L/ES/1=F 5+BS7 *BS3 *J /1000 =$E52°($B35.051°0.5__=$B$3%(G5.B86)0.5 _JmIarBe9~(HS-.I5yBSL
6| 3 1 har  =+D544B$9 =B$4I5*BS1 =B$13°BS10B$11/E/1=F6+BS7 *BS$3*15/1000(=$B$2*(SB$5.06y0 5 J B§6y05 _|=13+BS0R(HE16/BS |
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12.2. abra. Dinamikus modell leképezése Ms Excelben.
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al- global k:
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9 'kl kZ k3 File Edit Wiew Text Debug EBreakpoints ‘Web ‘Window Help
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5 - C =ZErOs ;
200-| figure(ll: %hbra nyitdsa 10 - !
211~ subplot(3,1,1) ) ) 3 11 sMerlegegyenletel
22 plotit,c); shiagram rajzolas 12)- | do dn(ly=-k(1]%c(l)+k(2)Fo(2)-k(3)%c(L);
23| - grid on sRdcsvonalak bekapcsoldsa 13~ | de_de(zi=k(live(l)-k(2)*c(Z);
24(-| title|'Koncentrécid ws. Ido');: 14(=| de_def3i=k(3)¥c(l);
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- w
Kinetikamintapelda.m  metlegedy_kinmp.M Kinetikamintapelda.m  meregegy_kinmp.M
script Ln10 Col 22 merlegegy_kinmp Lni Col 31

12.3. abra. Reakciorendszer vizsgéalata Matlab program segitségével.

A Matlab programcsomag része a Simulink, amelynek 6 elonye, hogy a modelleket
grafikus moédon tudjuk leképezni. Az 12.4. abran a korabban bemutatott zart tartaly

(12.1. abra) szimulacids programjat lathatjuk Simulink-ben.

»ip2

E_NV. i »lF1
El
PiF2 b4

p1 Szelept

—»a

p3 Folyadekszint
” o i

»ip2
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] = | []

12.4. dbra. A zart tartaly modelljének Simulink programja.
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Tovabbi lehetdségek rejlenek abban, hogy az ilyen tipusu szoftverek, mint pl. a
Matlab/Simulink tartalmaznak un. Toolbox-okat is. Ezek a szoftverelemek miiszaki és
tudoményos feladatok megoldéasara szolgaldo modszereket integraltan tartalmazzak, nem a
felhasznalonak kell az elemi algoritmusokbdl felépitenie a programjat, hanem komplexen
hasznalhatja a toolboxot a feladata megoldasara. Ilyen modulok pl. a Control System
Toolbox, Neural Network Toolbox, Optimization Toolbox, Signal Processing Toolbox,
stb.

A CFD (Computational Fluid Dynamics) szoftvereket az aramlasi folyamatok
numerikus modellezésére és szamitasara fejlesztették ki. Napjainkban minden olyan
iparagban alkalmazzak ahol az aramlasnak Kkitiintetett szerepe van (pl. jarmipar,
épiiletgépészet, vegyipar, energetika, elektronika, sth.). A szoftver elterjedését egyrészt a
szamitastechnika, masrészt a numerikus megoldé modszerek fejlédése tette lehetdvé. Az
aramlasi folyamatokat leiré mérlegegyenletek, sebességi egyenletek jellemzdéen parcialis
differencialegyenletek, amelyeknek analitikus megoldésai csak néhdny specidlis esetben
Iéteznek. A parcialis differencialegyenletek diszkretizalasaval nagyszamu pontban kell a
fliggvények értékeit meghatarozni és tarolni, ami jelentds szamitasi kapacitast igényel.
Ezen a szakteriileten a numerikus megoldd moddszerek koziil a véges elemek és a véges
terfogatok modszere terjedt el. A modell megoldasahoz elészor a geometriai teret kell
felbontani elemi részekre, amelyet egy un. halégenerator program segitségével is
elvégezhetiink. Definidlni kell a hatarol6 feliileteket (peremeket), illetve a forras tagokat
IS. A szoftverek tartalmaznak kiilonbozo tipusi aramlasi modelleket, amelyek koziil
kivélaszthatjuk az adott feladat megoldasara alkalmasat. A szimuldtorok dinamikus ¢és
stacionarius dramlasi folyamatok szdmitasara is alkalmasak. Az eredmények kiilonb6z6
tipustt diagramokon szemléltethet6k (pl. feliileti tulajdonsagok valtozéasa, kiilonbozd

metszetek mentén a tulajdonsagok valtozasa, atlag tulajdonsagok egy adott feliiletre, sth.)

Az 12.5. abran egy kétdimenzios feliileten vizsgéljuk a ho terjedését. A jobb oldali

szinskalan a hdmérséklettartomany lathato.
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12.5. abra. Hévezetési probléma vizsgalata CFD-vel.

A 12.6. abran pedig egy kevert berendezésben lathatjuk a szamitott aramlasi képet. A
szin ezen az abran a keverés intenzitasaval van kapcsolatban, a tartdlyban megfigyelhetd

kis nyilak pedig a sebesség vektor iranyat jelolik.
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12.6. abra. Keverési probléma vizsgalata CFD-vel.
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A technologiai szimulatorok napjainkra a mérnoki tervezd és fejlesztd munka
nélkiilozhetetlen eszkozeivé valtak. Segitségilikkel lehetévé valt komplex technolodgiai
rendszerek stacionarius és dinamikus allapotanak a szamitdsa, berendezések fobb
paramétereinek becslése, a technologia gazdasiagi potencialjdnak a meghatarozasa
kiilonboz6é miiszaki és gazdasagi feltételek mellett. A technologiai szimulatorok az alabbi

fobb elemekbdl épiilnek fel:

o felhasznalobarat feliilet: amelyen keresztiill a felhasznald definidlni tudja a

feladatat, elvégezheti a szamitasokat és megjelenitheti a szamitasi eredményeket,

e komponens adatbazis: valdos rendszerekben a  konkrét anyagokkal,
komponensekkel kell elszdmolni. Ehhez sziikségesek a komponens adatbazisok,
amelyek tartalmazzdk a kémiai komponens tulajdonsagait (pl. molekulatomeg,
kritikus 4llandok, stb.), illetve a hdmérséklettdl és nyomastol fliggd tulajdonsagok
Szamitasara szolgadldo modellek paramétereit (pl. parolgashd, fajhd, feliileti

fesziiltség, stb.),

o termodinamikai modellkészlet: A mérlegegyenletek megoldashoz ismerniink kell
az adott anyagi rendszer tulajdonsagait, azok valtozasait a hémérséklet, a nyomas
¢s az Osszetétel fiiggvényében. A valds anyagi rendszer leirdsdhoz megfeleld
termodinamikai modellt kell kivalasztani a készletb6l (allapotegyenletek,
aktivitasi koefficienst szdmitd modellek, stb.), tgy, hogy a szamitasi eredmények
minél pontosabban visszatiikrozzeék a valosagot. Itt jegyezzilk meg, hogy a
technoldgiai szimulator 4altal szamitott eredmények pontossagat alapvetden

befolyasolja a kivalasztott tulajdonsagbecslé modszer.

o berendezés modellek: A vegyipari folyamatok kiillonbozd tipusu késziilékekben
mennek végbe ezek szamitasara kiilonb6zo informacidtartalmiu modellek érhetok

el a szimulatorokban. A berendezés modelleket csoportosithatjuk az aldbbi

modon:
o tervezd, vagy shortcut modellek: a berendezések fobb paramétereinek
a meghatarozasara hasznaljuk. Desztillacios oszlopok esetében az
ilyen tipust modellekkel jellemzden az elméleti és a minimalis
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tanyérszamot, a minimalis és a tényleges refluxaranyt, kiforralasi
aranyt, a betaplalas helyét és a hoterheléseket hatdrozzuk meg.

o reszletes (rigorous) szimuldcios modellek: a miiveleti egység részletes
staciondrius, vagy dinamikus vizsgalatara hasznalhatdé modellek.
Desztillaciés  oszlop esetén az ilyen tipusi  modellekkel
meghatarozhatdo az oszlop hossza mentén a hdémérséklet,

koncentracio, gdz- és folyadékterhelés profilja.

o méretezo modellek: adott berendezéstipus részletes gépészeti
tervezésére, méretezésére szolgaldo modellek. Desztillacios oszlop
esetében adott tipust tanyér, vagy toltet esetében meghatarozhaté pl.
az oszlop atmérdje €s magassaga, a nyomadasesés, az elarasztasi

tényezo, stb.

e gazdasdagi modellek: A technoldgia rendszer gazdasdgi potencidljanak
meghatarozasahoz sziikségesek olyan modellek, amelyek segitségével becsiilhetok
a beruhazasi és ilizemeltetési koltségek a technologia gazdasagi potencialjai, a
kiilonb6zé megtériilési mutatok valtozdo miiszaki és gazdasagi koriilmények
mellett a technologia teljes €letciklusara vonatkozoan.

Az altalanos célu szimulatorok mellett a piacon elérhetdk olyan specidlis szoftverek
is, amelyet egy-egy termék (pl. hdcseréld, toltet) eldallitdja fejlesztett ki, ¢s amelyekbe
beépitette sajat specialis tervezési szakértelmét, tapasztalatat is. Néhany ilyen szoftver
bizonyos korlatozdsokkal az Interneten keresztiil is elérhetd. Az ilyen tipust
szoftvereknek egy hasznos ¢és jol felhasznalhatdo gyljteménye talalhaté a

The Engineering Toolbox portdlon a https://www.engineeringtoolbox.com/ cimen.

A folyamatiranyito szoftverek altalaban tn. DCS (Distributed Control System)
rendszereken futnak. Ezen rendszereken keresztiil 1épnek kapcsolatba az operatorok a
technologiaval. A DCS rendszerekbe érkeznek a mérési jelek €s az operatori utasitasok.
A DCS-ben rovid, jellemzden néhany hénap iddintervallum hosszusagi adatmennyiséget
tarolnak a rovid ciklusia elemzések elvégzése céljabol. A DCS-ben, PLC-ben

(Programmable Logic Controller), vagy esetleg intelligens terepi miiszerekben futnak a
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lokalis szabalyozasi feladatok. Az APC (Advanced Process Control) altalaban a DCS-sel
kapcsolatban allo kiilon szamitogépen fut, ahogy az adattarhazhoz tartozod szoftver is,

amely lehet6vé teszi tobb €ves adatsorok tarolasat, elemzését.

A vegyipari rendszereknél a biztonsag mindent megel6z0 szempont kell, hogy
legyen. Ezért mar a tervezés elsd, korai fazisaban is foglakoznak biztonsagi kérdésekkel,
amelyekhez gyakran szimulacids vizsgalatok is kapcsolodnak. Ezen mérndki munkakat is

szamos szoftver tamogatja. Roviden csak a f6bb feladattipusokat foglaljuk 6ssze:

e HAZOP clemzés (Hazard and Operation Analysis), a technoldgia miikodésének

elemzése, potencialis vészhelyzetek feltarasa,
e LOPA (Layer of Protection Analysis) biztonsagi védelmi rétegek elemzése,
e ESD (Emergency Shut Down System) a vészleallité rendszer elemzése,
e SIL (Safety Integrity Level) az integralt biztonsagi rendszer szintje, stb.

A mérndki munka soran a kiillonbo6z6 tipusu szoftvereket gyakran célszer(i integraltan
alkalmazni, hogy mindegyik szoftver elonyds tulajdonsdgait maximalisan ki tudjuk
hasznalni. Az 12.7. dbran az Aspen Dynamics és a Simulink integralt alkalmazasara
mutatunk be egy példat. Az Aspen Dynamics-ban szamitjuk a technoldgiat, amely a
példankban egy keverdtartalybol €s egy desztillacios oszlopbol all. Az Aspen Dynamics
tartalmazza ezen berendezések modelljeit, a technologidban 1évé komponensek
tulajdonsagait, illetve a fazisegyensuly, entalpiamérlegek ¢€s egyéb termodinamikai
tulajdonsagok szamitasara szolgald6 modelleket. A Simulink-ben ilyen modellek
nincsenek. A Simulink elénye viszont, hogy konnyen leképezhetdk benne egyszeriibb
modellek, mint pl. kiillonb6zd iranyitasi algoritmusok. Ebben a példdban az ApsenTech
munkatarsai a szint- és a nyomasszabalyozasi algoritmusokat a Simulink-ben képezték
le. Az alsdé abran lathato ,,AMSimulation” doboz reprezentalja a felsd abran 1évé
technologiai szimulatort. A két szoftver on-line kapcsolatban van egymassal, igy egylittes

alkalmazassal hatékonyan lehet pl. szabalyoz6 algoritmusokat fejleszteni, tesztelni.
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12.7. abra. Aspen Dynamics ¢és Simulink integralt alkalmazasa [10].
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13. A komponens egyensuly érzékenység vizsgalata

Az eddigi fejezetekben a hierarchikus modellezési modszer fogalmait tanultak meg,
¢s betekintést kaptak a szimulacios eszkoztarba is. A most kdvetkezo fejezetekben, egy-
egy esettanulmany keretében, a konkrét modellek elkészitésével és a modellek mérndki
munkaban valé alkalmazasaval, rendszeranalizissel foglalkozunk. Ebben a fejezetben a

parameéterérzékenység fogalmaval és alkalmazasi lehetdségével ismerkednek meg.

A modellezési gyakorlatban nagyon gyakran felmeriild kérdés az, hogy a modell
egyik vaéltozdja milyen mértékben fiigg egy masik valtozgjatdl, vagy masképpen
fogalmazva mennyire érzékeny az egyik, a masik megvaltozasara. Paraméter
identifikaciondl példaul, mennyire érzékeny a megoldas a paraméter megvaltozasara,
vagy iranyitdsndl mennyire érzékeny a szabalyozott jellemzd a beavatkozo jelre?

Mennyire érzékeny a profit a munkapont valtozasra?

Mindezen kérdésekre a mennyiségi valaszt az érzékenység fogalmanak bevezetésével
adhatjuk meg (13.1. abra). Az abszolut érzékenység az egyik valtozé masik szerinti
differencidlhdnyadosaval (teljes €s nem parcidlis!) definidlhato. Ezek értéke viszont még
a mértékegység megvalasztasatol is fiigg, ami a relativ érzékenység hasznélataval
kikiiszobolhetd. A sokoldalian haszndlhatd érzékenység fogalmanak alkalmazésat egy

egyszerl, tobbkomponensii g6z folyadék egyensulyi modell példajaval illusztraljuk.

Modell:

M=y, f),>yv,xev
Abszolut érzékenység:
e,y = dy
Y dx
Relativ érzékenység:
_xdy
Y ydx

13.1. dbra. Az érzékenység definicidja.
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13.1. Az egyensulyi modell

Induljunk ki 1 kmol N db komponenst tartalmazo elegybdl, amelynek Gsszetétele
Uy, ...,U; ..., Uy (moltort) adott. Ugyancsak adottak, mint paraméterek, a géz folyadék
egyensuly Kg,...,K,, ..., Ky egyensulyi allandéi. Ezek alapjan felirhatok a globalis
komponens tomegmeérlegek €s a fazisok kozotti komponens egyensulyi Osszefliggések,

tovabba a koncentraciokra vonatkoz6 megkotések:

u=n-y +@1-n)x,
Y =KX,

X =1, (13.1)

M= 1M

1]
JuN

<
Il
=

ahol: =1, 2,..., N,
n a gbztérben 1évé komponensek tomege (kmol),
X,y  afolyadék-, ill. géztér Osszetétele (moltort).

A (13.1) modell a komponens tomeg mérlegekbdl és egyensulyi Gsszefiiggésekbdl
all. Bizonytalansag csupan az egyensulyi allandok szamitdsaban lehet. A modellben adott
a kiindulasi osszetétel (U;) és tételezziikk fel, hogy a kiilonb6z0 termodinamikai
tulajdonsag szamitd6 modszerekkel a nyomds, hdmérséklet és Osszetétel fiiggvényében
szamithatok az egyensulyi allandok (K;). Ekkor a modellben szerepld ismeretlenek az n,
Xi, Vi, /i=1,...,N, Osszesen 2N+1 valtoz6. Ennek meghatarozdsara a mérlegek, az
egyensulyi kapcsolatok és a koncentraciok kozotti egyik megkotés (a masik

kovetkezmény) adja a feltételeket.

Formailag a modell egy nemlinearis egyenletrendszer, amely egyszer
atalakitasokkal, egy egyvaltozés nem linearis egyenletté alakithatd. Ennek iteracios
megoldéasaban tételezziik fel, hogy az n értéke mar ismert, irjuk be a mérlegbe az

egyensulyi 0sszefiiggést és rendezziik az egyenletet a folyadék koncentraciokra:

u.
oo U (13.2)
(K, =1)-n+1
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Ebbdl szamoljuk a gézkoncentraciokat, amelyekre alkalmazzuk a megkotést:

f(n) = Z[ - +J 1=0. (13.3)

Ez az egyvaltozés nemlinearis egyenlet n-re csak az input adatoktol fliigg. Newton

modszerrel oldhatdo meg, egy iteracios miivelettel (rekurziv osszefiigges):

n f(ni_) | (13.4)

ahol — iK' “)-u

=[(K, 1) n+1]2

A (13.3-13.4) megfelel6 kezd6értékkel gyorsan konvergal, és a pontos n ismeretében mar
konnyen kiszamithatok a koncentraciok.

Az n a [0, 1] tartomanybol veszi fel az értékét. Az egyensulyi allandok az anyagi
tulajdonsagoktol fiiggd paraméterek, de a (13.1) modellben egymastol fiiggetlenek,

ahogyan a kezdeti elegy osszetétel is fiiggetlen input informacio. Ha ezek kozott mégis

N
érvényesiil a Z(Ki -u; ) =1megkétés, akkor n=0, csak folyadék fazis van jelen, ha pedig

i=1
N
a Z(%)Zl megkotés érvénysiil, akkor n=1, csak gazfazis van jelen. Ha barmelyik

Osszeg kisebb egynél, akkor nincs megoldas, nem értelmezhetdé a gdz-folyadék

egyensuly. Az 6sszegekre vonatkozé korlatokat az alabbiak szerint lathatjuk be.
Tételezziik fel, hogy a kiindulési elegy teljes mértékben a folyadék fazisba kertil,

ekkor xj=u;, és az egyensulyi 0sszefliggést is figyelembe véve i(Ki -u;)=1 kell, hogy

i=1

N
legyen. Ha Z(Ki-ui)zl, akkor a nagyobb egyensulyi dalland6ji komponensek

i=1
N N
gézfazisba menetelével ki tud alakulni a > (K;-x)=1. Ha Y (K;-u)<1 nem tud
i=1 i=1
kialakulni két fazis.
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Tételezziik fel, hogy a kiindulési elegy teljes mértékben a gézfazisba keriil, ekkor y;=ui;,

N
és az egyensulyi Osszefliggést is figyelembe véve > (u;/K;)=1 kell legyen. Ha

i=1

N
(u;/K;)>1, akkor a kisebb egyensulyi allanddju komponensek folyadék fazisba
i=1

N N
menetelével ki tud alakulni a )’ (y,/K;)=1. Ha )’ (u;/K;)<1 nem tud kialakulni két fazis.
i=1 i=1
A fentiek a modell Osszefiiggéseit hasznalva formalisan is konnyen belathatok. A
(13.1) modell els6é egyenletét szorozzuk be Kj-vel, hasznaljuk fel az egyensulyi torvényt
is, majd Osszegezzik i-re és alkalmazzuk a koncentraciok 0Osszegére vonatkozd

megkotést. Az alabbi Osszefliggéshez jutunk:

n n

_ (Kiui): n'Z(KiYi)"‘l_n-

i=1 i=1

Mivel a gozfazisban a nagyobb K; értékkel rendelkez6 komponensek nagyobb

koncentracioban lesznek jelen, ezért érvényes az alabbi relacio:

n n

Z(Kiui )< Z(Kiyi )

i=1 i=1
Ezt beirva az el6zébe, majd rendezve adddik az input adatokra vonatkozd aldbbi
megkotés:

n

_ (Ku;)>1.

i=1

Hasonl6 gondolatmenettel a (13.1) modell els6 egyenletét elosztjuk Kj-vel, felhasznaljuk
az egyensulyi torvényt is, majd Osszegezziik i-re és alkalmazzuk a koncentraciok
Osszegére vonatkozd megkotést. Az alabbi Osszefiiggéshez jutunk:

(U /K)=n+@1-n)->(x/K,)

i=1 i=1
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Mivel a folyadék fazisban a kisebb K; értékkel rendelkez6 komponensek nagyobb
koncentracioban lesznek jelen, ezért érvényes az alabbi relacio:

> (UK, )< > (% /K,)

i=1 i=1

Ezt beirva az el6zObe, majd rendezve addédik az input adatokra vonatkozd masik
megkotes:

(u;/K,)>1.

i=1

Ha tehat mindegyik Osszeg nagyobb egynél, akkor ne(01), folyadék és gbz fazis

egylittesen van jelen, €s €z az eset az, amit vizsgalunk.

A (13.1) modellt a megfeleld gaztorvénnyel (allapotegyenlettel) és a folyadék siliriiség
szamitasdra alkalmas Osszefliggéssel, tovabba a hdmérleggel kiegészitve, a modell a
komplett gbz-folyadék egyensuly szamitasara lesz alkalmas. A (13.1) modell ugyanakkor
onmagaban 1s alkalmas arra, hogy kiszamithassuk az egyensulyi allandok becslési

hibdinak hatdsat a megoldasra. Ehhez az érzékenységi modellt érdemes értelmezni.

13.2. Az érzékenységi modell

crer

allandok (Ky, Ky, ...,Ky bemenetek) hatasat vizsgaljuk a megoldasra (N, Xy,..., Xny Y1,--+, YN
kimenetek). Az érzékenységi valtozok a kimenetek bemenetek szerinti (teljes)
differencialhanyadosai (0sszességében egy Jacobi matrix), vagy az ezek alapjan
értelmezett relativ érzékenységek. Ennek megfelelden a konkrét érzékenységi valtozok

definicigja az aldbbi:
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differencidlhdnyadosok:

(13.5)

relativ differencidlhanyadosok:

__K;jdn
_;d_Kl

_ K d(1-n) _ n
E7 n—1 ak; —  n-1d

i

p,. = Xidxi (13.6)
L xX; dK;

Q;; _Kjay;
3 Vi dKj

i,j=1,..,N

Az f és az F a folyadék fazis tomeghez (kmol) k6tédo érzékenység.
A definiciokat figyelembe véve, derivalasokkal kialakithatd az érzékenységi modell.

Derivaljuk a (13.3) egyenletet, K; szerint, figyelembe véve, hogy az n is fliggvénye K;-
nek, és ezaltal kifejezheto az e;, illetve E;is:
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dK 6_K,+% e =0,
of  (@Q-n)u 2
o< K ey
of L K-(K-1)u X X7 (13.7)
%‘_é[(Ki-l).nn]z =_§K' (K‘_l)u_,’
o=f-n) X 1
U, X;
;Ki~(KI—1)u—i
Ei:(l_n)x_lz N X 2
n u, X;
;Ki.(K,—l)lTi

ahol i=1,2,.. N.

Derivaljuk a (13.2) egyenletet, K; szerint, figyelembe véve, hogy az n is fiiggvénye
Ki-nek és ezaltal kifejezhet6 a pj;, illetve Py is:

) _0x 0% dn _ n-u, (K =1y, "
"ok, ondK, [(K,-1)n+1f [(K -1)-n+1f "
X x2
P, . (K; -1)- f (13.8)
Pi :_ni_n'(Ki _1) i E,
u; u;
ahol =17, 2,..., N.
Ha az i és a j kiilonbozik, akkor az X; csak az n-en keresztiil fiigg K;-t6l:
o dn X’
P = __(Ki _1)'_I'ej'
on dK ,
" % (13.9)
X
P, =-—n-(K, -1)- u— E;.

A gbzfazisbeli koncentraciokkal kapcsolatos érzékenységek az egyensulyi

Osszefiiggések alapjan a folyadék fazisbeli érzékenységekbdl konnyen kiszamithatok:
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Qi = X%+ Ki Pii

Qi=1+PR,

i j (13.10)
0y = Ki - 0y,

Q; =R

Az érzékenységeket is szamolo algoritmus az alabbi lesz:

e A K ¢és uismeretében a (13.4) iteracidban meghatarozzuk n értékét.
e A (13.2) alapjan x;, majd ebbdl az egyensulyi dsszefiiggéssel y; értéke adodik.
e Az elébbiek ismeretében e;, Ej, fi, Fi majd pjj, Pyj, 0ij és Qjj a fenti 6sszefliggések
alapjan szdmolhato.
Az [e, f,p,q] illetve az [E, F, P, Q] hipermatrixok a goz-folyadék egyensuly
megoldasainak az egyensulyi allandok bizonytalansdgatol fiiggd hibait jellemzik, a
hibabecsléshez mennyiségileg is felhasznalhatok. A fenti modell alapjan elkészitett

algoritmust foglaljuk Ossze a kovetkezd részben, majd az alkalmazasat példaval

illusztraljuk.
13.3. Erzékenység szamitas — algoritmus

Tartalom: Egy N komponensbdl allo elegy goz-folyadék egyensulyat hatarozza meg.

Input adatok:

u=[uy, Uy, ...U;, ..., Ux],  (moltort) Osszetétel vektor,

K=[Ky, Ky, ... K, ..., Ky], (moltort/moltort)  egyensulyi allandok vektora,
n°<(0)), (g6zf4zis hanyada) iteracids kezddérték,

€ (relativ hiba) az iteracio veége.

Az Osszetétel a szétvalasztandd komponenselegy dsszetétele. Kozbiilsd tdnyér esetében a
belépd g6z €s folyadék elegy keverékének Osszetétele. Fontos feltétel, hogy minden u;

nagyobb, mint nulla és kisebb, mint egy!
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A megoldas feltétele:

N N
SUK; u) =168 > (u/K;)
i=1

i=1

Az egyensulyi g6z hanyad iterdcios szamitdsa:

N =i — f(ni)’
2 ()
on

ahol F(n) = ZN:(K:—)UJ—l

Az iteracio vége:

ni+1

A koncentraciok szamitdasa (i=1, 2,..., N):

'K =1)-n+1
Yi = Ki X%,

A gozhdanyad érzékenységi vektor szamitdsa (i=1, 2,..., N):

X1
_(1_n)u_lﬁ
0

A folyadék hanyad érzékenységi vektor szamitasa (i=1, 2,..., N):

f =—e.

A folyadék koncentrdaciok érzékenységi matrixanak szamitasa (i, j=1I, 2,..., N):

X:
py = (K -1)-2--g.
ui
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A foatlobeli elemek korrekcidja (i=1, 2,..., N):
X’
Pi = Bi ———-N.
U
A gaz koncentraciok érzékenységi matrixanak szamitdsa (i, j=1, 2,..., N):
q; = K- py.
A foatlobeli elemek korrekcioja (i=1, 2,..., N):

Gi =0i t%.

A fazis hanyadok relativ érzékenységi vektorainak szamitasa (i=1, 2,..., N):

A folyadék koncentraciok relativ érzékenységi matrixanak szamitasa (i, j=1, 2,..., N):

ij J

P =—n-(Ki—1)'§'E~-

A foatlobeli elemek korrekcioja (i=1, 2,..., N):

A gazg koncentraciok relativ érzékenységi matrixanak szamitasa (i, j=1, 2,..., N):
Qij = Pij :

A foatlobeli elemek korrekcidja (i=1, 2,..., N):

Qi =Q; +1.
Output eredmények:
n gbzhanyad,
X=[X1, Xo, ...,x\] folyadék koncentracio vektor,
H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 13.184 A
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y=[Y1, Y2, ...\l g6z koncentracid vektor,

e=[ey, €,,..., en] gbzhanyad érzékenységi vektor,

f=[f, fo, ..., Al folyadék hanyad érzékenységi vektor,

pP=[piiln.n folyadék koncentracio érzékenységi matrix,
a=[ainn gaz koncentracio érzékenységi matrix,

P=[Pilnn folyadék koncentracio relativ érzékenységi matrix,
Q=[Qiilnn gaz koncentracio relativ érzékenységi matrix.

13.4. Erzékenység vizsgalatok

Szamitasainkat az el6z6 fejezetben bemutatott algoritmus szerint végezhetjiik el. Az
els6 vizsgalatunkban egy harom komponensii rendszert tekintettiink, amelyben az input
valtozok legyenek a kovetkezok: u=[0,33, 0,33, 0,34], K=[20, 0,9, 0,1]. Ez &sszetételben
egy kiegyensulyozott eset, a masodik komponens egyensulyi allandoja egy koriili, mig a

masik ketté egy nagysagrenddel nagyobb, illetve kisebb.

AY? (K u;) =6931,illetvea Y’ (%) = 3,783, azaz adottak a feltételek a g6z-

folyadék egyensuly kialakuldsahoz. A modell alapjan elvégzett szamitasi eredményeket a
13.1. tablazatban foglaltuk Ossze. Az eredmények alapjan az alabbi megallapitasokat
tehetjlik:

e Az e mindegyik komponensnél pozitiv, azaz mindegyik K; ndvelésével nd a
gbzfazis tomege. A K; mar eléggé nagy, a valtozasa alig hat a fazistomegre, egy
1%-os relativ valtozas, a fazis tdmegben kevesebb, mint 0,06%-0s valtozast idéz
el6. A K, okozza a legnagyobb valtozast, de ez is csupan 0,33%-0s. Egy ilyen
munkapontban a K-k szamitasanak bizonytalansaga kevésbé hat a fazistomeg

aranyokra.

o Az fj kovetkezésképpen mindegyik komponensnél negativ lesz, azaz barmelyik K;

novelésével csokken a folyadékfazis tomege.

e FErdekes a K; hatisa a koncentraciokra. Intuitiv szabalynak gondolhatnank azt,
hogy a K; novelésével n6 az y; és csokken az X;, de a nemlinearitas ezt ,,feliilirja”.

Az elsé6 komponensnél K; novelésével mindkét koncentracio csokken, a
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harmadiknal pedig mindketté nd. A kozépsé komponensnél figyelhetdé meg a

,;normalis” viselkedés.

o A K; hatasa az 0sszes allapotvaltozora elenyészo, ezért ha nagy hibaval becsiilhetd
is, a megoldas pontossagat kevésbé befolyasolja. Ellentmond ennek a Py értéke,
amely relative nagy valtozast jelez. A relativ hiba egy az egyben megjelenik az X,
szamitasaban. Ez a ,,jelenség” minden kis értékii allapotvaltozonal jelentkezik. A
fentiek kovetkezményei annak, hogy a K; értéke kelléen nagy, kis csokkentés,

vagy tovabbi novelés a megoldast csak kevésbe valtoztatja.

o A relativ érzékenységek csak a legkisebb értékii allapot valtozoknal (Xy, y3) érik el

az egyet.

Az érzékenységeket hibabecsléshez is felhasznéalhatjuk az aldbbi 6sszefiiggések alapjan:

3
An = z e; AK,:,
i=1
3
Axi = 2 pl]AI<]’
j=1
3
Ay; = z q;;AK;,
j=1

ahol A a megfeleld abszolut hibat jelenti.

Ennek megfeleléen, ha a K; értékeket 5%-os hibaval szamoljuk, akkor példaul az y,
becsiilt hibaja az alabbi lesz:

0,0000489-1+0,188-0,045+0,0188-0,005=0,00845, azaz y,=0,3127+/-0,0085.

Ez 2,75% relativ hibanak felel meg.

A masodik kisérletnél sokkal illékonyabb ¢s feleslegben 1évé komponenssel szamoltunk
(modellezve pl. egy magas illékony komponens tartalma elegyet), amelyben az input
valtozok legyenek a kovetkezok: u=[0,7, 0,2, 0,1], K=[100, 3, 0,1].
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AY3 (K u;) =70,61, illetve a X7, (Z—t) = 1,074, azaz adottak a feltételek a géz-

folyadék egyensuly kialakuldsdhoz, bar az 6sszegekben 1év6 nagy kiilonbség eldre jelzi a
kiegyensulyozatlansdgot. A szamitdsok eredménye a 13.2. tablazatban lathat6. Az alabbi
megallapitas tehetd:

A kapcsolatok itt is hasonldak az el6z6hoz, a 1ényeges kiilonbség a kis mennyiségii

folyadék fazis.

A folyadék fazis tomege (mol): (1-n)=0,008896+/-0,005546, a relativ hiba 62,3 %.

A fentiek jol illusztraljak azt, hogy az allapotvaltozok kis értékeinél az egyensulyi

allandok becslési hibdja nagyobb pontatlansigot eredményez. Vagy mindezt
megforditva, ha kis értékeket pontosan akarunk meghatdrozni, ahhoz nagyon jol becsiilt

egyensulyi dllanddkra van sziikséglink.

Ez a modell a részletes egyensulyi modell alkalmazasa esetén is hasznalhato a

szimulacids eredmények hibabecslésére.

13.1. tablazat. Kiegyensulyozott input adatok

Allapovaltozok:
1-n n X1 X X3 Y1 Y2 y3
0,496969 | 0,503031 {0,031257(0,347479|0,621264 | 0,625142 | 0,312731 | 0,062126

Erzékenységek:

n-1 n X1 X2 X3 Y1 Y2 Y3
K, -0,00149 | 0,001486 | -0,00157 | 5,44E-05|0,001519| -0,0002| 4,89E-05 | 0,000152
K, -0,18368 | 0,183681 | -0,01033| -0,17733(0,187663 | -0,20665 | 0,187882 | 0,018766
K3 -0,56989 | 0,569892 | -0,03206 | 0,020851 | 0,011206 | -0,64115| 0,018766 | 0,622384
Relativ érzékenységek:

n-1 n X1 X2 X3 Y1 Y2 Y3
Ky -0,05981 | 0,059093 | -1,00642 | 0,00313 |0,048885 | -0,00642 | 0,00313 | 0,048885
K, -0,33264 | 0,328633 | -0,29751 | -0,4593 | 0,27186 | -0,29751 | 0,540699 | 0,27186
K3 -0,11467 | 0,113292 | -0,10256 | 0,006001 | 0,001804 | -0,10256 | 0,006001 | 1,001804
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13.2. tabléazat. Tulsulyban levd illékony komponens

Allapovaltozok:
1-n n X1 X2 X3 Y1 Y2 \E
0,008896 | 0,991104 | 0,007062 | 0,067064 | 0,925873 | 0,706219 | 0,201193 | 0,092587

Erzékenységek:

n-1 n X1 X2 X3 Y1 Y2 Y3
K1 -9,2E-06| 9,21E-06| -7,1E-05| -4,1E-07| 7,11E-05| -5,9E-06| -1,2E-06| 7,11E-06
K, -0,00291 | 0,002908 | -2,1E-05| -0,02242|0,022439| -0,00205 | -0,00019 | 0,002244
Ks -1,1087|1,108704 | -0,00782 | -0,04987 | 0,057686 | -0,78205| -0,1496|0,931642
Relativ érzékenységek:

n-1 n X1 Xz X3 Y1 Y2 Y3
K1 -0,10359 | 0,00093 | -1,00083 | -0,00062 | 0,007679 | -0,00083 | -0,00062 | 0,007679
K, -0,98086 | 0,008804 | -0,00871 | -1,00287 | 0,072708 | -0,00871 | -0,00287 | 0,072708
Ks -12,4634 |1 0,111866 | -0,11074 | -0,07435 | 0,00623 | -0,11074 | -0,07435 | 1,00623

13.188
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14. Kevert reaktor modellezése

Ebben a fejezetben a legegyszeriibb szerkezetli reaktorral, a benne lejatszodd
legegyszeriibb kémiai reakcidval illusztraljuk a modellalkotast és a modell alapjan
elvégezhetd rendszeranalizist. Amint azt latni fogjuk, az egyszerli reakcio ¢és
reaktorszerkezet ellenére a reaktor dinamikus ¢€s stacionarius viselkedése nagyon is

Osszetettnek tunik.

14.1. A rendszer struktura

Legyen a reaktor egy kevert autoklav, amelynek a séméja a 14.1. abran lathatd. A
reaktorban 1évé folyadékfazisban egy A — B irreverzibilis, exoterm kémiai reakcid
jatszodik le. A fazist egy keverd homogenizalja, a folyadékszintet és a homérsékletet
szabalyozdval kézben tarthatjuk. Az egyszerli reakcio és reaktor ellenére egy ilyen
objektum funkcionalisan sokoldalian  hasznalhato, tobbek  kozott a
technoldgiafejlesztésben a méretndvelés egyik kisérleti eszkoze is lehet. Ezt tiikkrozi a
4.10. abran lathato részletes struktara (a 4. fejezetben mutattuk be). Maga a reaktor egy
Osszetett technologiai rendszer része, amely harom elemre dekomponalhatd. A reaktor
testnek (nagytomegli vas) akkor van szerepe, ha a reaktor hdmérséklet szabalyozasat
elemezziik. Altalanossagban, az autoklavban tobb fazis is kialakulhat, és fazisonként
tobb kémiai komponens is lehet benne. A kiilonbozd szinteket a kiilonb6z6 folyamatok

jellemzik, a fejlesztésben jol elkiilonithetd a mikro- és makroszint.

[ ]

1 M~

hiitékézeg

(ki)

Tw Ly
TC LC

hiitékézeg

(be) termék

14.1. dbra. A reaktor s€émadja.
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A modellezés folyamataban gyakori eset az, hogy a rendelkezésiinkre allo
informaciok feldolgozasa soran megvaltoztatjuk a struktirat. Jelen vizsgalatunkban
példaul a reaktort, mint a reakcidelegy (folyadékfazis, faziselemek, A ¢és B
komponensek) és a kopeny részek rendszerére egyszerUsitjiik (14.2. abra). S6t ha a
folyadékfazisra a tokéletesen kevert {list aramlasi modelljét hasznaljuk, akkor a
modellben a berendezéselem, fazis, faziselem szintek a berendezéselem szintjén

,egybecsusznak”.

Berendezés
w
ot Berendezéselem
f’ \\
I A%
I Y
[ A
H \
1 Folyadék ! Fazis
H I
1 1}
Faziselem
| Komponens A | | Komponens B | Kémiai komponens

14.2. abra. A modell struktira.

14.2. A rendszer modell

A fazis és komponens tomegmeérlegek felirdsa altaldban nem okoz problémat, a
tomeg egyértelmiien definidlt és a megmaraddsra vonatkozdan is egyértelmiiek a
feltételek, a berendezés jol definidlt pontjain van a kornyezettel tomegcsere. Az energidra
vonatkozoan mar nem ilyen egyszerli a helyzet. Elészor is tobbféle energiarol
beszélhetiink, €és ezek egymasba vald atalakulasa sem mindig kezelhet6 jol. Kiilonb6zo
okok miatt a kémiai technologiai rendszerek modellezésében leggyakrabban az entalpia
mérlegb6l indulunk ki. A kevert reaktorra vonatkozoan a komponensmérlegeket a
14.3. dbra elsd sora mutatja. Az dramlasra a tokéletesen kevert iist modellt hasznaljuk, a
megvaltozast a forrdsok adjék, amelyek rendre a betdplalas, az elvétel és a kémiai
reakcio. A kovetkezd sor az entalpiamérleg, amely struktirija hasonldo a

komponensmérleghez, azzal a kiilonbséggel, hogy a kémiai reakcid izoentalpids

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 14.190 .

folyamat, tehat az entalpia forrassiirisége zérus! Mas kérdés az, hogy az entalpiamérleget
H-8201 Veszprém, Pf. 158. ha
Telefon: (+36 88) 623-515 =y

Eurépai Unié
Eurdpai Strukturalis
i = és Beruhazasi Alapok
Internet: www.uni-pannon.hu -

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE




A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

nem ebben a formaban szoktuk hasznalni, hanem hoémérleggé alakitjuk at, amely a
14.3. dbra harmadik sora. Az 4atalakitasndl a szorzat derivalas szabalyat kell
alkalmaznunk kiilonb6z0 atrendezésekkel egylitt. A mérleg utolsé tagja a reakcidforrés, a

benne szereplé szumma kifejezés a reakciohd.

d(Vcy) :
= Bpe iCphe i — B¢ +V; VT, i=1,..,n
dt -
n T
d
a V Ci hS,i + J‘Cp’i dT =
i=1 Tg
n The n T
- Bbe Z Cbe,i hS,i + f Cp,i dT —B G hS,i + J’Cp'i dT
i=1 Tg i=1 Tg
n dT n The n T ]
VZ(CiCP.i) E - Bhe Z Che,i f Cp,i dT - Z Vi hS,i + J- Cp,i dT Vr
i=1 i=1 T i=1 Tg ]

14.3. dbra. Az entalpiamérleg és a hdmérleg kapcsolata.

A konkrét reaktor modellalkotdsanal az alabbi feltételezésekbdl indulunk ki:
e C(sak a fogy6 komponensre irunk tomegmérleget (egy reakcid esetén a tobbi
komponens koncentracidgja ebbdl algebrai egyenlettel kiszamithatd), a
reakcioelegyre és a kopenyre pedig hOmérleget. A kopenynél is a tokéletesen

kevert {ist aramlési modelljét hasznaljuk.

o A fazisslirliség €s a fajhOk konstans értékek, a kémiai reakcid elsérendii, exoterm

(az analizis soran az exoterm reakciok mutatnak dsszetettebb képet).

e A szintszabalyozo tokéletesen miikodik, ezért a be- és kilépd térfogataramok (Kis

kozelitéssel) megegyeznek.

A fentiecknek megfelel6en a reaktor modellje a 14.4. abran lathatora egyszeriisodik. A
modellek alapjan  végzett rendszervizsgalatok soran  gyakran alkalmazunk
dimenzidmentesitést, illetve ha lehetséges tovabbi egyszeriisitéseket is. Ezzel a
vizsgalatokban varidland6 paraméterek ¢és az elvégzendd vizsgélatok szdmat
csoOkkenthetjiilk, tovabba a dimenzidmentes paraméterek lehetséges értelmezési

tartomanya is konnyebben megbecsiilhetd. A modell alapjan megfigyelhetd, hogy a B
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",/{""’,VT,M})/

komponens koncentracidja csak a B-re felirt mérlegegyenletben szereplé be- és
kiaramlast befolyasolja, a tobbi jelenségre nem hat. A rendszeranalizishez ezért elegendo
az, ha csak az A komponens tomegmérleget vessziik figyelembe (a Ca tovabbiakban c).
dimenzidmentesitést mutat az 14.514.4. abra. (Vigyazat: dinamikus deklaracié, a baloldali
valtozO mar dimenzidmentes!) A koncentraciot célszerli a belépd koncentracid
stacionarius értékében mérni, ekkor stacionarius allapotban a koncentracio csak a [0, 1]
tartomanyba eshet. A homérsékletnél kissé bonyolultabb a helyzet, a homérséklet
értékével kapcsolatban sokkal tobb ,,hétkoznapi” tapasztalatunk van, €s nem is érdemes
minden esetben dimenzidomentesiteni. Az id6ét altalaban az atlagos tartézkodési idére

vonatkoztatjuk. A dimenzidomentesitett redukalt reaktor modellt a 14.6 dbra mutatja.

d(Vcy)
th = B(CA,be - CA) —Vr
d(Vcg)
TB = B(cBbe - CB) + Vr
T
VQCP d_t = BQCP (Tbe - T) + (—AHR)VT' - ﬂ.’F(T - TH)

dr,
(Vec,), d—: = (Becy), (Tipe — ) + aF (T = Ty)

exp (1)
r=KpeXp | ——==)Cs
RT

14.4. 4bra. A reaktor modellje.

Dimenzidmentesités (S index a stacionarius allapotot jelzi):

c T
T

Che,s The,s

Cc =

A szintszabalyozas tokéletes:

t-B B
= S B - -
V Bg

V =all t

14.5. abra. Dimenzidomentesités.
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de K
o= Ble —c)= frexp(-)-c e

%:B(Tbe—T)+ﬁ-ﬁ-exp(—%)-c—a(T—TH)

”ﬁ"“({( Homérlegek \‘

dr,
ngzBH(TH,be “Ty)+a-oT-T,)

Dimenziémentes mennyiségek: ¢, }5’ Y, 0,¢, 0

14.6. dbra. A dimenzidmentesitett modell.

14.3. A Kalman rendszer

A Kalman rendszer definiciéon alapuld Aallapotér modellt a rendszertechnikai
attekintésben, mint egy a posteriori modellt mutattuk be. A rendszer vizsgalata soran
szamos elénye van annak, ha az eredetileg a priori modellt is ilyen formara hozzuk,

hiszen akkor az altalanos rendszeranalizis eszkoztarat is kozvetleniil alkalmazhatjuk.

Hogyan lehet a reaktor modellt allapotér modellé alakitani? Nagyon lényeges, hogy
ez a kapcsolat nem egy-egy értelmii. Mindig a vizsgalat célja és a rendelkezésre allo

egyéb informacio szabja meg a definiciot.

Ha a reaktort, mint miikodé objektumot tekintjiikk és egy dinamikus szimulatorra
alapozott vizsgalatokat akarunk végezni, akkor a 14.7. dbran lathato allapottér struktara
kialakitasa célravezetd. A térfogatdramok adjdk a bemenetet, a koncentracio, a reaktor és
a kopeny homérséklet az allapotokat, a megfigyelésiink pedig (kimenet) a reaktorbeli
koncentraciora és hémérsékletre iranyul. Az allapot atmeneti fiiggvényt a 14.6. dbra

differencial egyenletei adjak. Legyen ez az R; rendszer.

Csokkenthetd az allapottér modell rendiisége, ami a vizsgalatok egyszeriibbé tételét
is jelenti, ha feltételezziik, hogy a kopeny hdmérseklet szabalyozasat (pl. egy slave kori)
szabalyozd tokéletesen elvégzi. Ekkor a vizsgélat a reakcio elegy részre sziikithetd, a

rendszer bemenete a reakcio elegy térfogatarama és a kdpeny hémérséklete, az allapot
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pedig a reaktorbeli koncentracio és hOmérséklet (14.8. abra). Az allapot atmeneti

fliggvény a 14.6. abra elso két differencialegyenlete lesz. Ez az R, definicigja.

"= [B, BH ], Bemenet
x=[cT, Tu 1. Allapot
y= [C,T], Kimenet

Paraméterek

P :[CbeBTbe!TH!bgﬂa!ﬂ)y:555)¢])

Kezdeti allapot

x(0) =[c(0).7(0), T, (0)]

14.7. abra. A harmadrend allapottér modell értelmezéséhez (R).

U= [B, TH ]’ Bemenet
X = [C, T]’ Allapot
y = [c’ T]9 Kimenet

Paraméterek

p:[cbc!’rf;g!arﬂsy=5]a

x(0) =[c(0),7(0)]

Kezdeti allapot

14.8. abra. A masodrendi allapottér modell értelmezéséhez (R>).

14.4. Reaktor stabilitas

Az egyik legfontosabb rendszer tulajdonsdg a stabilitas, csak stabil rendszer képes
huzamos 1d6n keresztiili miikodésre. Stabilitasrol tobbféle értelemben is beszélhetiink. A
mivelettanban tanult reaktor stabilitds a stacionarius munkapont korili miikodésre
vonatkozik. Vizsgaljuk az egyszerlibb R, rendszert, amelynek a staciondrius miitkodését a
14.9. dbran lathatd modell irja le. Ez a modell egy két ismeretlenes nemlineéris
egyenletrendszer, amelynek grafikus megoldasat a 14.11. abra szemlélteti, a grafikus
megoldashoz szilikséges algoritmust pedig a 14.10. dbra adja. (A matematikaban az
egzisztencia vizsgalat foglalkozik azzal, hogy van-e megoldas, az unicitds vizsgalat pedig

azzal, hogy egy megoldas van-e?)
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0=B-(¢c,,—c)—p- exp(—%)-c Korrl;gclx:gens
0=B'(T;Je_T)+ﬂ'§.exp(_%)'c_a'(T_TH) Hémérleg

14.9. 4bra. A stacionarius modell.

C
C‘(T) — be Kot"nponc:’ns
1+ % . exp(—%) mérlegbdl
oy Reakceio
O, (TY=p-0- BXp(—F) e héaram
QM) =BT ~T,,)+a(T ~T,) Atadisi

héaram

Konvekcioval
elvitt hdaram

Megoldas: O (T) = Ok (T)

14.10. ébra. Algoritmus a grafikus megoldashoz.

A 14.11. abran a reakcio altal termelt (Qg) valamint a konvekcidval és atadassal elvitt
(Qk) hoéaramokat abrazoljuk a hémérséklet fliggvényében. A stacionarius munkapontra
vonatkozd megoldast a metszéspontok adjik. Erdekesség, hogy a legegyszeriibb
reaktorban a legegyszeriibb kémiai reakcioval harom fizikailag lehetséges megoldas is
adédik. A klasszikus értelemben vett reaktor stabilitdis e munkapontok stabilitas
vizsgalatat jelentik. Képzeljiikk el az als6 munkapont koriili miikodést, mikozben egy
véletlenszerii zavaras kovetkeztében megnd a hdmérséklet. Ekkor az elvitt hdaram (Qy)
nagyobb a reakci6 altal termelt hdaramnal (Qg), ezért a zavaras megsziinte utan a reaktor
visszahiil az eredeti stacionarius hoémérsékletre. Ha a hdmérséklet a stacionarius pontban
zavaras miatt csokken, a forditott relaciok miatt, a megsziinte utan visszamelegszik. Ezért
az als6 munkapontban stabil a rendszer. Ugyanezzel a gondolatmenettel a felso
munkapont stabilitdsa is kimutathato. Ezekkel szemben viszont a k6zépsé munkapont
instabil, mivel magasabb homérsékleten a reakcidés héadram a nagyobb (és a reaktor

tovabb melegszik), alacsonyabb hémérsékleten pedig kisebb (€s a reaktor kihtil).
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14.11. abra. A grafikus megoldas illusztralasa (harom megoldas).

Latjuk tehat, hogy ugyanazon input adatok mellett a reaktornak, akdr haromféle
kimenete is lehet. Az a kérdés, hogy a valésagban melyik realizalodik. Ez egyértelmiien a
reaktor kezdeti allapotatol fligg, €s az allapotvaltozok iddbeli lefutdsan kovethetd (lasd
14.12. ¢és 14.13. abrak). A kiilonb6z6é kezdd allapotokbol inditva, kiilonbozd iddbeli
trajektoriak mentén kozelit a megfeleld stacionarius pontba. A fazissikon (T — ¢ diagram)
kijelolhetdk a stacionarius pontokhoz tartozé vonzas tartomanyok. A dinamikus rendszer
sohasem tart az instabil stacionarius pontba, s6t ha a rendszert ebbdl inditjuk, kezdetben
lassan, majd egyre gyorsulva tavolodik attol, és végiil ujra lelassulva valamelyik stabil
pontba keriil. A hOmérséklet lefutasokon megfigyelheté az ,elfutas” jelensége is
(inflexiés pont a homérséklet emelkedés szakaszaban), amit majd a heterokatalitikus

reaktorok modellezésében részleteziink.
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14.12. abra. A koncentraciovaltozas kiulonbozo kezdoértékekkel.

T T T T T T T T T
550F b
500 f} .
450 1+ ]
-
'
<
@
= 400 .
350 .
S
r\\\&
r r r r r r r r r

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000

1d6 [s]

14.13. abra. A homérsékletvaltozas kiillonboz6 kezdodértékekkel.

Mais-mas paraméter értékeknél a két hdaram viszonya mas és mas. Eldallhat a 14.14.

abran lathato eset is. Mivel itt a Qr mindig nagyobb egyenlé a Qg-nal, ez egy instabil

stacionarius munkapontot jelent. A fazissikon (14.15. 4bra) jol lathat6é, hogy nincs

stacionarius munkapont a hdmérséklet monoton né (a lehetséges fizikai hatarig).
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14.14. ébra. A grafikus megoldas illusztralasa (egy megoldas).
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14.15. abra. Abrazolas a fazissikban (egy stacionarius megoldas).

A stabilitds vizsgalatot elvégezhetjiik, barmilyen bonyolult rendszer esetén, a
matematikdban tanult Ljapunov stabilitasi kritériumok alapjan is. Ehhez az R, allapot
atmeneti fiiggvényének Jacobi matrixat, majd annak a sajatértékeit kell meghatarozni. A

Jacobi matrix, a fliggvények allapotvaltozok szerinti parcialis derivalasaval adhat6 meg
(14.16. abra).

Az adott munkapont stabilitdsanak feltétele, hogy a sajatértékek a komplex szdmsik
bal oldaléra essenek (a valds részeknek negativnak kell lennitik). A sajatérték szdmitasara

szolgald6 masodfoku egyenlet baloldali utols6 tagja mindig pozitiv, ezért negativ valds
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rész akkor lesz, ha az els6foku tag egyiitthatoja is pozitiv. Ez adja a kritériumot, amely
tartalmilag is jol értelmezhetd. A baloldal a reaktor hitési képességeit jelenti, a
konvekcioval és a hiitéssel elvitt h6 valamint a kémiai reakcié hétermeld képességének
csOkkenése. Ezzel szemben a jobboldalon a kémiai reakcid hotermelési képessége all. Ha
az el6bbi a nagyobb, akkor a rendszer stabil. A stabil dinamikus rendszer viselkedése a
munkapont koriil a sajatértekek jellegétol fiigg. Valos sajatérték esetén az iddbeli
trajektoriat egy exponencialis fliggvény, komplex sajatérték esetén pedig a koszinusz és

exponencialis fiiggvények szorzata jeloli ki.

or or
~(B+5) _
Jacobi matrix: J= dc at
s dar 5 ar B + @)
ac ar *
Sajatérték 5 r ar ar or
szamitas: A +[Q+B(%+1)*5ﬁ]i+6aa—7ﬂ=0
or ar
Stabilitasi kritérium: B (7 1) s 57
“TE et aT
Reakcidsebesség ar
megvaltozisa: 3¢ = Pexp (_ ?)
ar ¥
a7 = bew (-7) e

14.16. ébra. A Ljapunov féle stabilitds vizsgalathoz.

A legegyszeriibb reaktor, a legegyszeriibb kémiai reakcidval, a stacionarius
Mmunkapont kornyezetében a 14.17. abran lathatd tizféle ,,viselkedést” mutathatja a
fazissikon. Ez ravilagit arra, hogy miért tlinik szinte ,kiismerhetetlennek” a kémiai
reaktorok viselkedése. Masrészrdl viszont az a szerencsénk, hogy nem tulsagosan
bonyolult modellek segitségével mégis megismerhetjiik, és érdekeinknek megfeleléen

racionalisan lizemeltethetjiik azokat.
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14.17. abra. Lehetséges viselkedés a stacioner munkapont kornyezetében [61].

14.5. A rendszer mukodtetése

A stabilitasvizsgélat utan néhany tlizemeltetési tényezore is felhivjuk a figyelmet.
Mint ismert az tlizemeltetéshez kiilonbozd szabalyozokat haszndlunk. A legegyszeriibb
szabalyozd is alapvetden megvaltoztathatja a dinamikus rendszer tulajdonsagait. A
14.18. abran a reaktor homérséklet szabalyozasat emeljiik ki (az y szabalyozott jellemz6
a T reaktor hdmérséklet, az U beavatkozo jellemz6 pedig a Ty hiitékozeg homérséklet,
amit egy slavekori szabdlyozd a hitdkozeg térfogataramat meghatarozo szeleppel
biztosit). Alkalmazzunk csupadn egy egyszerli (masterkori) P-szabalyozot, és a
14.14. dbraval illusztralt instabil rendszer maris stabilla valik. A 14.19. dbra alapjan
lathatd, hogy barhonnan inditva a rendszert a szabdlyozo az alapjeleként megadott
homérseklet kornyezetébe viszi a rendszert (a P szabalyoz6 maradd szabalyozasi hibat

eredményezhet [58]).
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14.18. abra. Stabilizalas homérséklet szabalyozassal.
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14.19. abra. A stabilizalt munkapont.

A lehetséges munkapontok koziil, mindig a szamunkra gazdasagosat kell valasztani,
ezért a rendszer inditdsakor biztositani kell a reaktor kivéalasztott munkapontba vald

juttatasat. Ezt a technologia tervezés soran a hémérséklet szabalyozoval kiegészitett R;

modell alapjan végzett dinamikus szimulacidval ellendrizhet;jiik.
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15. Tobbfazisu reaktor modellezése

Ebben a fejezetben a mar megismert jol kevert iistreaktorban egy olyan reakcio
jatszodik le, amelyhez az egyik komponenst folyadék a masik komponenst pedig szilard
fazisban vissziik be. A szilard fazisi komponens, oldddassal keriil a folyadék fazisba,

ahol a kémiai reakci6 lejatszodik.

15.1. Rendszer struktura

Legyen a reaktor egy kevert hiithet6 és fiithet6 autoklav, amelynek a sémaja a 15.1.
abran lathato. A reaktorban, folyadékfazisban egy A + B — C irreverzibilis kémiai
reakcio jatszodik le. A fazist egy keverd homogenizalja, a folyadék szintet és a

hémérsékletet, szabalyozokkal tartjuk kézben.

Szildrd komponens . Folyadék komponens
~1 I~
hiitékézeg|
(ki)
TW LW
TC L’J LC
hitékézeg
(be) termék

15.1. &bra. A kétfazist reaktor sémaja.

A rendszer struktarajat a 15.2. abra tiikrozi. A reaktort a kdpenyre és a reaktor belso
terére dekomponaljuk. Az eldbbire az el6zd fejezetben elmondottak érvényesek, az
utobbit pedig ugyancsak két részre, a folyadék, illetve a szilard fazisokra bontjuk. A
szilard fazist a nagyszamu szemcsébdl allo szemcesehalmaz adja, amely modellezésére a

9.3. fejezetben mar utaltunk.
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Berendezés
Berendezéselem
Folyadék Fazis
=»w | Faziselem i ‘ | Szemcse i ‘ s Faziselem
| Komponens A | | Komponens B ‘ | Komponens C | Kémiai komponens

15.2. dbra. A rendszer struktardja.

A berendezéselemek kozott hoatadds, a fazisok koézott komponens- és hodatadas
alakul ki. A folyadékfazisban az A, B ¢s C komponensek kiilonboztethetdk meg, amelyek
kozott kémiai reakcio megy végbe. A direkt érintkezd fazisok kozott a hdatadas olyan
intenziv, hogy a két fazis hdmérsékletét nem kiilonboztetjiik meg. A reaktorban mindkét

fazisra a tokéletesen kevert tist hidrodinamikai modelljét hasznaljuk.

15.2. Az oldodas modellje

Eldszor a rendszer valtozoival kapcsolatban kell, az eddigiekhez képest, kiegészitd
megjegyzéseket tenniink. Az oldodasi folyamat vizsgdlata soran a szilard fazist
populécidként kezeljiik €s elsd 1épésként a faziselem (a szemcse) belsd tulajdonsagat kell
definidlni. A kristalyositas szakirodalmdban a szemcsét leggyakrabban gémbnek tekintik
¢s az r sugarral (vagy az atmérdvel) definialjdk. Ha a szemcse a gombtdl fizikailag
jelentdsen eltér, akkor annak hatdsat az Gn. alaktényezdvel kompenzaljak (és marad a
gomb feltételezés). A populacidként kezelt szilard fazis és a homogénként leirt folyadék
fazisok kozott kialakuldé komponensatadast eddig még nem elemeztik. Ehhez
sziikségiink van a reaktorbels6ben 1év6 szilard fazis Ty, fazistérbeli modelljére, amely

csupan az oldodasi folyamatot tartalmazza:

v

i)
r + E(UT‘P) =0, 7r€e[ry, 7o)

Az r also hatarat a lehetd legkisebb szemcseméret, a felsd hatarat pedig az a pont

jelenti, amelynél az elemszam stirliség értéke zérus €s nagyobb szemcse a rendszerben
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mar nincs. Ez praktikusan a beadagolt szilard fazisban 1évd legnagyobb szemcsénél egy

kissé nagyobb értéket jelent.

A kristalyositas szakirodalmaban hasznalt stirliségfiiggvény és az elemszadm siirliség

kozott, amint azt kordbban mar lattuk, az alabbi 6sszefliggés érvényes:

p(t,Tr) = M

A stiriségfliggvények momentumai legyenek az alabbiak:

Ui = S{r}(T‘i(p), i=12,..

m; = Jy(r'?), i=0,1, ..

A populacids mérlegben az elem modell a v, sebességben jelenik meg. Ez az oldodasi
sebesség, amely az r koordinata (vigyazat ez nem a henger koordinéta!) menti konvektiv
aramlast jelenti és az értelmezését a 15.3. dbra szemlélteti. Az oldodéas hajtdereje a
folyadékfazisban kialakulo koncentracidnak az egyenstlyi koncentracidtol valo eltérése.
Egykomponensii szilard fazis esetén az egyensulyi koncentracidé a folyadékfazisban
kialakuld allapotvaltozok fiiggvénye (gyakran csak a hémérséklettel szamolunk). A
komponensatadasi tényezd szamitdsat illetden a miivelettanban tanultakra hivatkozunk

(15.4. abra). Ebbol az latszik, hogy a komponens atadasi tényezé a sugarnak is lehet

fliggvénye.
() @) O rear
: | | 4.1
6 m=V-p,= P
t1 ti tk Ido 3
dm——BF(C*—c:)M t=0 m=m,
dt
dr . M
vr:—:—B(c —CA)— =0 r=r,
dt Pg
15.3. abra. A szemcse modell.
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Oldodasi kinetika:
Nu=2+C-+/Re-i/Pr 03<C<I1

2 f—
NU:E; R.e: zrvci; Pr:l; - :4r ng(ps pF).
D % D 18vp,
D : -
B=—+Kr (=GP mlbip) v
r v Py D

15.4. dbra. Paraméter meghatarozas.

Végiil arra a kérdésre is megadhatjuk a vélaszt, hogy mennyi lesz a komponens
atadasi aram (I) a szilard és folyadék fazis kozott, mert az a komponens tdmeg, ami a
szilard fazisbol kikeriil, az maradéktalanul a folyadék fazisba keriil. A meghatarozashoz
eldszor az mz momentumra (rendszervaltézo) vonatkozo mérleget kell eldallitani. A mar
tanultak alapjan megszorozzuk a populacios egyenlet mindegyik tagjat r’-nal, majd r
szerint integralunk a teljes értelmezési tartomanyra. A parcialis integralas moddszerét

alkalmazva az aldbbi 6sszefiiggéshez jutunk:

dms 3 N 5
5 =70 [v-¥](t, 70) + 33 (r*v,.¥)

Az els6 tag az ro méretli szemcsék azonnali beoldddasat jelenti a folyadék fazisba, a
masodik tag pedig a méretcsokkenésbdl adodo beoldddast irja le. Ez az Osszefliggés
lathatéan nem filiggetlen az elemszam siirliségtol, bar az els6 tag csak az als6 hataron vett
értékét, a masodik pedig egy integraljat jelenti. Az els6 tag nem fejezhetd ki
momentumok fliggvényeként, szamitdsahoz az elemszam siirliség ismerete sziikséges. A
masodik tagot akkor tudjuk a populacios mérleg megoldasatol fliggetleniteni, ha a v,
aranyos az r (=2, -1, 0, 1) hatvannyal. Minden mas esetben ennél is egy
informacioatviteli problémat kell megoldani. A fentieket figyelembe véve a komponens

atadasi aram az alabbi mdodon definialhato:

4o N
I'= 3M {r(;g [Urqj] (t; To) + 3«5{r}(7"2vrl-lj)}
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Ezzel tisztdztuk a modellben szerepld valtozokat, a szemcse modellt és a fazisok
kozotti komponens atadas leirasat, kovetkezhet a reaktor komplett modelljének az

Osszeallitasa.

15.3. A rendszer modell

A sort a reaktor belsd szilard fazisara vonatkozoan kezdjiik. Az elemszam stirliségre
felirhatd differencidlis mérlegegyenletet latjuk a 15.5.abra elsé sordban. A
mérlegegyenletben szerepelnie kellene a belépd N szemcseszam dramnak, amelyet direkt
formaban azonban nem hasznalunk. Helyette a szilard térfogataramot hasznaljuk, a kettd

kapcsolata az atlagos szemcsetérfogat felhasznalasaval az alabbi lesz:

- 3B
N=——
4‘7-[#3,be
MW L0 gy 3Bs B,
5 T3, () = P Pre =3 ¥, TE[T0,70)

Y(t,1,) =0, W(,r) =¥,(r) adott

v, = =Blc"(T) — ¢4l

4mQg ~
IA = 3IM {TO3 [vrl'p] (t; TO) + Sd{r}(rzvrl'p)}
A

15.5. dbra. A szilard fazis modellje.

Az elemszam forrdsa a szilard fazis betiplalasa €s a zagy elvétele. Az oldddasi
sebességben szerepld egyensulyi koncentracid, amint azt korabban is emlitettiik,
altalanossagban a folyadék fazis allapotvaltozoinak fliggvénye, de elsdsorban a
homérsekletnek. Erre vonatkozoan a szakirodalomban fenomenologikus 6sszefliggések
(termodinamikai meggondolasokra ¢éplild mérési adatokra illesztett statisztikus
Osszefiiggések) allnak rendelkezésre. Az A komponens szilard és folyadék fazisok
kozotti komponens 4ataddsi arama szamolhatd a 15.5. 4bra utolsé sordban 1évo

Osszefiiggéssel.
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Az elemszdm momentum mérlegei lathatok a 15.6 dbran. Sajnos ezek formadlis
atalakitasokkal nem fiiggetlenithetk az elemszam mérlegtdl, elsGsorban a slrliség
fliggvény hataron vett értéke miatt, amely az atadasi aram szamitdsdhoz sziikséges. Az
informacioatviteli probléma megoldasa a bevezetett szilard fazis szemcse eloszlasatol is
fligg, ezért valamennyire is altalanosithatdé megoldds nem valdszinii. Ugyanakkor
szerencsére az adott parcialis differencidlegyenlet numerikus megoldasa nem jelent
nehéz feladatot. A siirliségfiiggvény ismeretében a momentumok definicid szerint
szamolhatok, vagy a 15.6.abra differencialegyenlet rendszere numerikusan is

megoldhato.

dmg 3BS B
= —= P(t

dm; _ 3Bsiipe B : -
dt[ = 471-‘[1;']): - Vmi + ry[v,P](t, ry) + 1J{r}(r' 1V],LP)

i=1,2..

15.6. dbra. Momentum mérlegek.

A reaktor belsore felirt teljes tomegmérleget mutatja a 15.7. abra elsd sora. A szilard
fazis térfogata az m3 momentumbol kozvetleniil szamithato, a V a gyors szintszabalyozas
kovetkeztében konstans, ezért a szilard térfogatarany is kozvetleniil szdmolhato.

Mindezek miatt a tomegmérlegbdl a B kilépd térfogataram hatarozhaté meg.

A B elvét ismeretében a 15.8. dbran lathatdo komponens tomegmérlegek a folyadék

fazisbeli koncentraciok szamitasara hasznalhatok.

Végiil a 15.9. dbra foglalja magaba a reaktor belsére és a kopenyre vonatkozo
homérlegeket (lasd a kevert list reaktor modelljét), amelyekbdl a reaktor és a kdpeny
homérséklete meghatarozhato. A  mérlegekben szerepld paraméterek (fazis
tomegstirtiség, fajhd, reakciohd, oldashd, stb.) a fazisok allapotvaltozoinak fliggvénye,

bizonyos feltételek mellett egyesek konstansnak tekinthetok.
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d[Vses + i —£)Voyr] = Bs0s pe + Bpe0F e — Bleos + (1 — €)of]
Vs = m
3
V=V +Vs
Vs
=3

15.7. dbra. Tomegmeérleg, térfogatok, térfogatarany.

d(Vgcy)
—dt BbeCabe — B(1—g)cy —Vgr+1,
d(Vic
(d;tB) = BpeCppe — B(1 —€)cg — Vpr
d(Vece)
T = Bbe CC,be — B(l - E)CC + VFI'
r = k(T)CACB

15.8. dbra. Komponens témegmérlegek.

dr
(VsPst,s + VFpFCp,F)E = Bspscps(Ts—T) + BbepF,beCp,F,be(TF,be - T) -

_a’F(T — TH) + VFkCACB (_AHr) + IAMA(_AHOld)

dT,
(Vpcp)K—a§£==(chp)H(Thbe——TH)+-aF(T——Th)

15.9. dbra. Hémérlegek.
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15.4. Szamitasi algoritmus

Amint azt koradbban mar lattuk, egy szimulacios algoritmus input adatai altalaban az
alabbiak lehetnek:

e A belépd aramokra vonatkozo informaciok (a differencidl egyenletek

peremfeltételeihez is).

e A modell paramétereinek értékei.

e A kezdeti értékekre vonatkoz6 informaciok.

e A modell zartta tételét biztositd egyéb paraméter.

A modell alapjan elkészitett algoritmus sémdja a 15.10. abran lathato, amely

figyelembe veszi a rendszer szintszabalyozo adta sajatossagat is.

| Kopeny homérsekletének szamitasa |

T
|
‘ Paraméterek megadasa ‘ | Reaktor homérsékletének szamitasa |
. R T
‘ Kezdeti, peremf. megad. R B
a Cc szamitdsa cp Szamitasa e
k t I
t Vi szamitasa 1—*’ C, Szamitasa s
o Folyadék fazis 0
r
t
| e, Vg szamitasa I'— By; szamitasa é
r

[ W szamitasa || Ry, szamitasa |

Szilard fazis

15.10. abra. A szimulacios algoritmus sémadja.

Feltételezve, hogy a rendelkezésre all6 felhaszndloi szoftver alkalmas kozonséges
differencialegyenlet rendszer megoldasara, itt csak a parcidlis egyenlet megoldasara

tériink ki. Ehhez az r koordinata értelmezési tartomanyat n egyenld részre osztjuk:

TOO—T‘O
Ar = ——,
n
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az osztopontokban a koordinata értéke:

rn=1r+0—-1-Ar, i=12,..,n

Az elemszdm mérleg diszkretizalasaval, progressziv differencidkat hasznalva, az aldbbi

kozonséges differencialegyenlet rendszert kapjuk:

dV. v (1 Y., . —v(r))V: 3B B
P r( i+1) Wit r( i) Ly S Yo, —=¥, i=1,..,n
dt Ar AT U3 pe ’ 4
Whe1 =0

Ezt megoldva az 4tadési 4ram és a kiilonb6z6 momentumok is szdmolhatdk:

_ 4mog

n
e LI OIARE PN AL
i=1

n
m; = Z[rijvr(ri)tpi], i=0,1,..
i=1

Az eltavozd termék térfogatirama a teljes tomegmérleg és az mz momentum mérleg
figyelembevételével a 15.11. dbran bemutatott algoritmus szerint szamolhato.
A bemutatott szimulaciés algoritmus felhasznalhatdo a reaktor tervezéséhez,

vizsgalatahoz, illetve irdnyitasi rendszerének a kialakitdsdhoz.
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B ad —b
- omz
a-y; C
41
a=?(QS_QF)

b = Bs0s + By OF pe
c=¢e0s+(1—¢)oF

n
3B,
d= 4 + 73 v. (r) Wy + 3Z[ri2vr(n.)l]1i]
i=1

15.11. ébra. A térfogatdram szamolasa.
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16. Heterokatalitikus reaktor modellezése

A hierarchikus modellezés fogalmainak, modszereinek alkalmazasat egy osszetettebb
példan is bemutatjuk. A vizsgalando technologia egy ipari méretii heterokatalitikus
reaktor, amelynek sémaja a 16.1. abran lathat6d. A reaktorban, szintézisgazbol (H, és CO)
metanolt allitunk eld. A reaktor csOkdteges, a csovekben allo katalizatoragy van, a
csovek kozott aramlik a hiitdkozeg. A rendszerre és a lejatszodd reakciora vonatkozo
teljes adatlista egy korabban definialt esettanulmanyban elérhetd, ill. az alkalmazott
modellezés technika is publikalt [14, 20, 56, 57, 62].

16.1. 4bra. A reaktor sémaja.
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16.1. Dekomponalas és struktiura

A modellalkotas elsé lépése a dekompondlds, amelyet a 16.2. abra szemléltet. A
dekomponaléas, amint azt korabban mar kifejtettiik, egy Osszetett kevésbe egyértelmii
mivelet, viszont alapvetden meghatarozza a kialakulé modell adekvatsagat. A rendszert
eldszor keét 6 részre bontjuk, a csovek kozotti részre (kopeny) és a katalizatort tartalmazo
csovekre (csokoteg). A két rész fallal elvalasztott, kozottiilk csak hdatadas értelmezhetd.
Ez a kétfazist rendszer a sok csé miatt egy folytonos térben, a szimmetria viszonyok
miatt pedig a Ty (r itt a reaktor sugar) henger koordinata rendszerben irhato le. A
szintézisgazt a csovek kozott egyenletesen osztjak el és tereld lemezekkel a hiitéfolyadék
1s egyenletesen aramlik keresztiil a kopeny részen, ezért nem okoz nagy hibat, ha a sugar
menti valtozast elhanyagoljuk. Ezzel a kétdimenzidsbol az egy dimenzids modellé (T,

geometriai tér) valo atalakitas informacidatviteli problémajat eliminaljuk.

G Teer)

Tixry

Ty

Porusdiffuzio

G-Sz feliileti jelenség

16.2. dbra. A rendszer dekompozicioja.
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A kopeny részre homérleget kell késziteni, amelyben a hdatadast kell figyelembe
venni ¢és elegendd az idealis kifolyasi aramlastani modell alkalmazasa. A dekomponalas

soran ezen az agon tovabbi teendd nincs.

A csokoteg szamos parhuzamosan kapcsolt csobd! all. Mindegyik cs6 kornyezete a
Tyq térben ugyanaz, a szintézis gaz is egyenletesen elosztott a csovek kozott, ezért
mindegyik csé modellje teljesen megegyezik, kozottiik semmiféle direkt kdlcsonhatas

nincs.

A csé az allo katalizator agyra és a rajta keresztlil &ramlo gazfdzisra bonthaté fel. A
kettd bonyolult kolcsonhatasban van egymassal, amely egyetlen, de szamos elemi
részfolyamatot magaba foglaldé bruttd kémiai reakcioval is definialhat6. A gdzfazisra
felirt Ty (r itt a cs6é sugar) térbeli differencidlis mérlegek ezt a bruttd reakciot, mint
forrast tartalmazzdk. (Kihangsulyozzuk: ez az r koordinadta a csdre, a fentebbi szint r

koordinataja pedig a reaktor térére vonatkozik!).

A kétdimenzids geometriai tér itt is atalakithaté egydimenziossa, de ez egy kiilon
informaciodatviteli problémat jelent, amit egy CFD szimulaciéval vizsgalunk. A

dekomponalés soran ezen az 4gon tovabbi teendd nincs.

A katalizator 4gy az egyes katalizator szemcsékre dekomponalhatd. A katalizator
szemcsében és kornyezetében elemi folyamatok bonyolult rendszere alakul ki. Ennek
részleteirdl a fizikai kémidban, miivelettanban, €s a kiillonb6z6 technoldgia tantargyakban

tanulhattak. A modellezéshez itt absztrakciora van sziikség.

A gazfazisban 1évé komponensek ¢és a szilard fazis kozvetlen kapcsolata a szemcse
feliiletén, a belsd repedésekben (poérusokban), stb. alakul ki. A direkt kémiai reakcion
kiviil, gazfazisa és kiillonb6z6 mechanizmusu szilardfazist diffazidval is szamolhatunk.
A heterokatalitikus kémiai reakcid egy olyan Osszetett folyamatot takar, amely
egyszeriibb folyamatok ereddjeként jelenik meg. Egy absztrakcid sordn, mindezt Ugy
képzeljik el, hogy a szemcsét egy homogén entitdsnak tekintjilkk, aminek egy belsd
pontjdban végbemegy a bruttd kémiai reakcid, és a szemcsében a transzportot a
komponensek (molekularis és azon feletti) diffuzidja végzi. A katalizator szemcse

modellezéséhez a szemcse alakjatol fliggd megfeleld koordinata rendszert hasznalunk.
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Gyakoriak a gomb kozeli alakzatok (gombi koordinata rendszer), és a szimmetria
viszonyokat is figyelembe véve a Ty, (I itt a szemcse sugar) térbeli mérlegeket tekintjiik,
amelyben a konduktiv (vezetéses) aramlas és a kémiai reakcio szerepel. Mivel a felsébb
szintli modellben a gombi koordinata nem szerepel, ezért itt is jelentkezik egy
informacioatviteli probléma, amit részleteiben targyalunk, analitikus €s numerikus (CFD)

szamitasokat is felhasznalva.

A szemcse eqgy belsé pontjan az elemi jelenségek rendszerét a bruttd reakcioba
foglaljuk, amely ugyancsak egy informacioatvitelt jelent. Alulrdl felfelé haladva tehat itt
jelentkezik az elsd informacioatviteli probléma (géaz-szilard feliileti jelenség), amely
eredménye a katalizator szemcse belsd pontjan érvényes reakciosebességi 0sszefiiggés.
Hogyan lesz ebbdl a katalizator szemcse egészére vonatkozd reakciosebesség, amely mar
a csO egy belsd pontjara lesz érvényes? Ez adja a mdsodik informaciodatviteli probléemat
(porusdiftuzid). Ha a teljes csOre egy egydimenzios modellt akarunk hasznalni, akkor a
sugdr menti inhomogenitast kell megbecsiilni. Elhanyagolhat6 ez, vagy egy ujabb,
harmadik informdacioatviteli problémat kell megoldani? A tovabbi részekben ezeknek a
részleteit mutatjuk be, kiilonb6z0 modellezés technikai ,,fogasokat” alkalmazva és

integralva a heterokatalizis szakirodalmanak klasszikus fogalmait is [59].

16.2. A hatarfeliileti jelenségek modellezése

A katalizdtor szemcse egy bels6 pontjaban, a géaz-szilard feliilet egy kis
kornyezetében, akar masok mellett, a 16.3. dbran lathato jelenségek valoszinlisithetok. A
szintézis gaz komponensei a katalizator ,,aktiv”’ pontjain (X) megkotddnek és aktivalt
allapotu ,,k6zbiils¢” komponenseket adnak. Ez ijabb gaz komponenst tud befogni, €s az
aktivalt komponensek kozott kémiai reakcio is lejatszodik, amelyben aktivalt metanol
keletkezik és egy aktiv hely is felszabadul. A feliileti jelz6 kapcsan tudnunk kell, hogy a
feliileten komponens adodhat at, de komponens és kémiai reakcido is csak véges
térfogatban 1étezhet. Ez is jelzi, hogy az &brabeli ,reakcidé mechanizmus” elemi
reakciolépéseken tli Gsszetettebb folyamatokat takar. Ennek ellenére tekinthetjiik azt
egy ,.kvazi” reakcid6 mechanizmusnak, €és a reakciokinetikdban tanultaknak megfeleléen

reakcid sebességeket rendelhetiink hozza (ez is egy absztrakcid).
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Az abrén a szintézis gaz komponensek és a metanol aktivitasat a parcialis nyomassal
(p) (lehetne a ¢ molaris koncentracidval is, az atvaltas a gaztérvény alapjan barmikor

megtehetd) fejeztiik ki, az aktivalt komponensek pedig moltért koncentracioval (X)

szerepelnek (n az 6sszes mol).

Mindegyik folyamatot egyensulyinak tekintjiik, ¢s az egyensulyra a tomeghatas

torvénye érvenyesiil. A gaz-szilard feliileti jelenségek koncentralt paraméterii modelljét a

16.4. abran foglaltuk Ossze.

H, + X = H,X,

H,, CO, CH,OH
X
H,X, H,COX, CH,OHX

CO + H,X = H,COX,
H,COX + H,X = CH;0HX + X, # =k,(x,x, _%X1x4)

CH,OHX = CH,0H +X,

1
n=k(F,x, 7?3@)
1

1
r =k, (Fx, _?x3)

2

2

1
= k,(x, _?wal)
4

komponensek,
aktiv centrum,
felilleti komponensek,

16.3. abra. Hatarfeliileti jelenségek.

dCy dCc dCy

dac v dt T2 dc 4
d(nx,) d(nx,)
Tz—?”1+7"3+7"4, T=T1—r2—r3

d(nxs3) d(nx,)

Tdar 2T T T hTh

16.4. dbra. Komponens mérlegek (mikroszint).
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Nyilvan vald, hogy a magasabb hierarchia szinti modellekben az ,aktivalt
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komponensek” nem szerepelhetnek, ezért a teljes modellbdl (mikroszint) ezek
elimindlandék. Ez egy informdcidatviteli probléma, és kozelitésre van sziikség. A
kiegészitd informacio itt az, hogy a katalizator végig a reaktorban van ¢s a kezdeti
atmenettdl eltekintve a szilard fazisban egy kvazistacionarius allapotnak kell kialakulnia.
(Ez nem jelenti azt, hogy pl. a katalizator Gregedése ne jelentene egy dinamikus
valtozast, de annak az iddalland6ja lényegesen nagyobb.) Ezen kiegészitéssel a
mikroszintli modell analitikusan atalakithaté a 16.5. d4bran lathaté makroszintli modellé,
amely mar csak a brutt6 reakcié komponenseit €s reakcid sebességét (lasd 16.6. abra, a
koncentraciokat a jobb attekinthetdség végett indexeikkel jeldlve) tartalmazza. Az
eredményt a ,feliileti” komponens koncentraciok fokozatos eliminalasaval kapott
masodfoku egyenlet megoldasaval kapjuk meg. A két megoldés koziil csak az egyiknél
lesz zérus a reakciosebesség értéke egyensuly esetén. Ez azt jelenti, hogy az atalakitas

egyértelmdi.

Feltételek: kvazi stacioner allapot

d(nx;)
dt

0, i=1,..4

Brutto reakcio: 2H, + CO = CH,;0H

Makro szintii komponens mérleg:
dd% =-2r
dc,.

dr
dac,,
dr

k]

bl

16.5. dbra. Komponens mérlegek (makroszint).
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—b +Vb? — 4ac
T =
2a
1 (2K1(1+K2C) n KZ) 1 (2K1(1+K2C) N KZ)
P S 2 P 2 1
a =K KyKs{—* “ "ZMH+k— Ky |- il "ZMH+k—c+k— +
1+ K H + KjKGHC + 1 1+ K H + K{KHC + 1 1
4 4
1 (2K1(1+ch) 4 ﬁ) (2K1(1+K26) + &) M | 1+K H+K KHC
ky kq ko kq ka/ Ky kq
+ M M
1+ KiH + K1 K,HC + — 1+ KiH + K KHC + —
4 4
K, K3H 2K, K, |— ! P H+—[c+—|+
1+ KH+KKHC+— ki k,
—b = ! Kq + E
1+ KyH + Ky K HC + = (A0 ) LEIHGRIE ks
Ky +2 kl kz Ky k4 _
1+ KyH + K, K,HC +— ky
Ky
KH?C - M

C =
2
K, (1 + K,H + K K,HC + Kﬂ)
4

16.6. abra. Analitikus reakciosebesség.

Bar analitikusan szamithatjuk a reakcio sebességét, de az Osszetettsége miatt a
hasznalata mégsem praktikus. Gyakori fogas a reakcidkinetikdban az, hogy csak az un.
sebesség meghatarozo folyamatokat tekintik végesnek, mig a tobbit végteleniil gyorsnak
feltételezik. (Vigyazat: sohasem a reakcidsebesség végtelen, vagy zérus, hanem a
sebességi allando tart végtelenhez, a hajtderd pedig zérushoz, mikdzben a kettd szorzata
véges marad!) Itt a k; értékéhez viszonyitva a ks egy nagysagrenddel, a k, és ks pedig

tobb nagysagrenddel nagyobb.

A 16.7. abran két esetet is bemutatunk, hogy érzékeltessiik a feltételek egyszeriisitd
hatasat. Ha csupan a k; véges, akkor az r'Y mar kellden egyszerl, jol lathatd, hogy
egyensulyban zérus, és a nevezbében 1év6 plusz tagok pedig jelzik a heterokatalitikus

folyamatokra jellemzden, a reakcid Osszetettségét. Az egyensulyi paramétereken tal csak
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TAS PN

az els6 folyamat kinetikai konstansa szerepel benne. Csak a nevezé béviil, ha a negyedik

részfolyamat végességét is figyelembe vessziik (r(z)).

Sebesség meghatarozo: 1. részfolyamat:

By

1 [P,
A0 — lk KlVK2K2K4 PE:
2 1
1+ 1 by + K, VPP + By
VKKK, Fe KK, - K,

Sebesség meghatarozo: 1. és 4. részfolyamat:

~ 1 [P,
KJK,K,K, \ P.
1
1 [P K P, 1k 1 [P,
44— M4 | =2 [pp M _1(p - — —____ |°M
JKK.K, \ P \/ KKV MK, 2k4( T KAKKK, \ B

By

r? :1k
2

16.7. abra. Egyszertisitett reakciosebességek.

Mindkét sebességi egyenlet pontossagat ellendrizhetjiik, ha az eredetihez hasonlitjuk.
A 16.8. abran az elsé két sor a modellek atlagos hibait (%) és szoérasait mutatjak.
Meglepden nagy hibdkat latunk, a sebességi allandok tobb nagysagrendi kiilonbsége

ellenére. Ez nyilvan valdan elfogadhatatlan, ezért egy kiegészitést tesziink.

Modell (i) Atlagos hiba Szorasnégyzet Illesztheto
(%) paraméterel
szama

1 68,0 0,783 0
2 SIES 0,736 0

3.1 16,4 1,084 1(2)

3.2 18.8 0,418 1(2)
4 2,8 0,527 2(4)

16.8. dbra. Az egyszerisitett reakcio sebességek pontossaga.

Tekintsiik az r® kinetikai konstansat ,,illeszthet8” paraméternek. Ez azt jelenti, hogy

az Arrhenius Osszefiiggés két paraméterét nem a mikroszintli modellbdl vessziik, hanem
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a pontos sebességi adatokhoz illesztve hatarozzuk meg azok értékeit. Ez egy feltételes

sz¢élsoertek feladat megoldasat jelenti, amelyet paraméter identifikacionak neveziink.

Az ' szamitasanal a nevezdt is leegyszerusitjiik, de itt is alkalmazunk egy
Arrhenius tipusu illeszthetd paramétert. A 16.8. abran lathato r®? az illesztett r®-ra

vonatkozik, az r®?

-nél pedig egy egyszerisitett (dekomponalt) paraméter identifikaciot
végeztiink, amellyel az identifikacié egyszerisitésének az ,arat” becsiiltik meg. A
tanulsdg az, hogy az egyszerisitett identifikacié csak kevéssé ront a pontossagon. A
legpontosabb megoldast az r adja, szinte elenyész0 hibaval. Ez egyszer(, tartalmilag is
jol attekinthetd, ezért a szint informacidatviteli megoldasanak a reakcidsebesség e

formajat tekintjiik.

Illesztett paraméter: k'(T)

r® = k(T)r?®

Illesztett paraméter: k'(T), C(T)

py— L [Py

H

A4 k‘(T) VK \ pe
1+C(T)p,,

16.9. 4bra. Illesztett reakcidsebességek.

A fenti elemzés eredménye mas szintekre is altalanosithatd. Az informéacioatvitel
soran a makroszinti modell pontossiga makroszintli illeszthetdé paraméterek
definialasaval jelentdsen novelhetd (az altaldnos részben erre, mint makroszinten

definialt Oj anyagi tulajdonsagra utaltunk).

16.3. A porus diffuzios modell

Ebben az alfejezetben megvizsgaljuk azt, hogyan lehet a Kkatalizator egy belsé
pontjara vonatkozo kinetikabol, a katalizatoragy egy pontjara (a katalizdtor szemcse
egészére) vonatkozd reakcidsebességet meghatdrozni. A porusdiffuzidra vonatkozoan a
szakirodalom is gazdagnak tekinthetd. Amint azt kordbban mar lattuk, a katalizator

szemcsét egy homogén gombnek tekintjiik, amelyben kémiai reakcid jatszodik le, és a
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komponensek (bonyolult, dnmagaban is 0Osszetett) diffuzidoval transzportalodnak. A
gombi koordinata rendszerben felirt, a szimmetria viszonyokat figyelembe vevo
stacionarius modell a 16.10. abran lathat6. A masodrendii differencidlhanyados miatt
allapotvaltozokként két peremfeltétel sziikséges. Az r=R feliileten az allapotvaltozok a
kornyezeti értékiikkel adottak, az r=0 kozéppontban pedig a gradiensiik zérus, hiszen az
r<0 iranyba nem lehet kidramlas. A komponensek kozott egy kémiai reakcid van, ezért
ilyen esetben lehetdség van arra, hogy egy differencial egyenlettel szamoljuk valamelyik
homérleg struktiraja is olyan, hogy a hdmérseklet is egy algebrai egyenlettel szamolhato.
Az atalakitott modell a 16.11. dbran lathat6. A paraméter szdm minimalizalasa végett

gyakori az analizisben dimenzidémentes valtozok alkalmazasa (16.12. abra).

Differencialis mérlegek:

arl
Perem feltételek:

r=0,%_0 97 _g
dr dr

r=R,c,=c!,T=T"

16.10. abra. A poérus diffuzids modell.
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Differencidlis mérleg a szénmonoxidra:

in ﬁ(DC&J =R,
rodr dr

dc,.

dr

Perem feltételek: »=0, =0,
r=R,c.= cg.

Algebrai 0sszefliggések:

2D, [c”

CH(F)=C.?1'_ D, C_CC(”)]

D,
ey (r) =chy+ el — e ()]
‘Dz'lrf

(_ AI_—;LR )Dc;' [Cg

T(ry=T"+ —ce ()

16.11. abra. Az atalakitott modell.

Differencialis mérleg a szénmonoxidra:

2
in ,-2(%} :R_g}{,
rodr dr D.c.,

Perem feltételek: .o 0,% ~0,

dr
r=Ly.= y?,.
Algebrai 6sszefliggések:
2D
Vu(r) =y — 5 <[y = ye ()]
H
D
Yu(r) =y + D—‘[yg ~ye()
M
(_ AH , )DCCC(}

T(r)=T"+ 2 - 3o ()]

A

16.12. abra. A dimenzidmentesitett modell.
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Bizonyos paraméter értékek mellett a modell CFD megoldéasa a 16.13. dbran lathato.
Erdekesség, hogy nem is egy, hanem harom fizikailag lehetséges megoldas is lathato.
Hogy a valosdgban melyik érvényesiil, az a kezdeti allapottol fiigg ¢s a dinamikus

modellel szamolhato.

CO koncentricid Harom stacioner megoldas !
(kmol/m?) 8 :
0.7 -
0,65 -
—"Kis valtozas"
0.6
—"Kozepes viltozas"
0.55 ——"Nagy valtozas"
0,5 ! ; ! ! ' sugar mente
0 0,001 0002 0003 0004 0005 0,006 0,007 (m)

16.13. abra. A modell CFD megoldasa.

Az informacidatviteli probléma megolddsdnal a szakirodalomban is hasznalt Un.
hatasossagi tényezo fogalmara tdmaszkodhatunk (16.14. abra). Ez nem mas, mint a
szemcsében kialakulo atlagsebesség ¢és a feliileti  allapotvaltozokkal —szdmolt
reakciosebesség hanyadosa. A szemcsében csak diffuzié és reakcid van, ezért az
atlagsebesség a feliileti diffuzios arammal is kifejezhetd (16.14. dbra alsé sor). A
katalizatoragy modelljében majd a feliileti allapotvaltozok és a szemcsebeli atlagsebesség
(rendszerszintii valtozok) szerepelnek. Az atszamitast ezért a hatasossagi tényezo jelenti,
¢s még az Un. € iires keresztmetszeti tényezot (a szemcse tere €s a katalizatoragy tere
kozotti atvaltas) is figyelembe kell venni (16.15. dbra felsd sor). A hatasossagi tényezot
egy analitikusan szamolt rész és egy torzitasi tényezd szorzatara bontjuk (16.15. abra alsé

sor) a kovetkezokben vazolt informacioatviteli technika szerint.
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Hatasossagi tényezo: R L

R
471'.[7‘25}{(7‘)0'}"
0

R
4ﬁjr2dr 0
0

R =

Il
[ I
~
8
—_
-
S

ft = 3D dec (p)
R dr

16.14. dbra. A hatasossagi tényezd.

Ures keresztmetszeti tényezd :
‘lg'... 0
R=(1-¢&N
: Analitikus hatasossagi tényezo
". o 0
R=(1-¢)on,R
! Torzitasi tényezo

16.15. abra. Reakciosebesség a katalizatoragyon (makroszint).
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A hatédsossagi tényezOt a porusdiffuzios modell megolddsaval szdmolhatjuk ki. A

porusdiffizios modelltdl valo fliggetlenitést itt az alabbiak szerint végezziik el:

o Kiilonbozé egyszeriisitd feltételek mellett megoldjuk a modellt analitikusan
(n4 a 16.16.abran, a DE egy cy=f/r transzformacioval oldhatdé meg
analitikusan). Az analitikus hatdsossagi tényez6 mar csak a feliileti
allapotvaltozok fiiggvénye lesz.

e A tényleges és az analitikus hatasossagi tényezok aranyat forzitdsi tényezonek (o)
nevezzik el.

e A torzitasi tényezOre egy illesztett empirikus Osszefiiggést hatdrozunk meg.

Az empirikus Osszefliggés meghatarozasanal egy négydimenzios statisztikai térben

kell az illesztést elvégezni. Mivel a reaktorban egy dominans reakcié szerepel, a

konverzio értelmezésével a dimenzidszdmot kettére csokkenthetjiikk (konverzid,

homérséklet, lasd a 16.17. abran).

Feltételek:

* A szemcse izoterm.
* Areakciosebesség a feliileti allapotvaltozok
kornyezetében linearizalva.

_ 13¢coth(3¢) — 1

Thiele
R2
¢ = ;,T modulus
M

mo

__ k(M) |2Dy B(T) fow(Dy1 1Y, C(T)
Vo1 cey| Dy T2 |ec\Dece " ey) kM

16.16. abra. Az analitikus hatdsossagi tényez0 szdmitésa.
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x_Cco Ce

Konverzio: -
Cco
0 _
CC—CCO(I X)),

Koncentraciok: 0

Cy = Cpo— 2CcoX,

0

Két dimenzios tér:
*konverzid
*hdmérséklet

16.17. abra. A konverzi6 értelmezése.

Ebben a kétdimenzids statisztikai térben az analitikus és tényleges hatdsossagi
tényez6 értékek a 16.18. és a 16.19. abrakon lathatok. Az utobbi érdekessége az, hogy
egynél nagyobb értékek is lehetségesek. Ennek oka az, hogy exoterm reakciorol 1évén
sz0, a szemcsén beliili magasabb hdmérséklet, a kisebb reagens koncentracidk ellenére,
nagyobb reakciosebességet eredményez. A torzitdsi tényezOre a 16.20. abran lathatod
empirikus  Osszefliggés illeszthetd (a, b, c paraméterek). Az illesztés ¢és az

informécidatvitel pontossagat a 16.21. abran latjuk, jol érzékelhetd az informécioatvitel

torzitod hatasa.

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 16.226 B
H-8201 Veszprém, Pf. 158.

Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu s

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE



A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ ECH E NYl
1

AN /\:‘ javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009
N
I .
09
0.8 Konverzid:
0,7 —0,1
0,6 —0,2
—0,3
0,5
—0,4
04 —0,5
03 1 —0,6
02 0,7
0,8
0,1
0 T T T ' )
450 500 550 600 650 700
TIK]

16.18. abra. Az analitikus hatasossagi tényezo értékei.

A hatasossagi tényezok értékei
77 ] 4 Y
25
Konverzio:
2 ] —x=0
—x=0,1
—x=10,2
1,5
—x=0,3
—x=04
l 4
—x=0,5
—x=0,6
0,5 x=0,7
x=0,8
0 ‘ , ‘
400 450 500 550 600 650 700
TIK]

16.19. ébra. A hatasossagi tényez0 értékei.
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25
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2
1.5
1
0,5
TIK]
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16.20. abra. A torzitasi tényez0 illesztése.
Gy,

O,

szamolt

16.21. abra. A torzitasi tényez0 illesztési hibaja.
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16.4. A radialis inhomogenitas vizsgalata

Az el6z6 fejezetben meghataroztuk a katalizdtoragy egy pontjara vonatkozo
reakciosebesseget, ebben a fejezetben pedig a teljes cs6 modelljét vizsgaljuk. A Ty térre
vonatkozo stacionarius modell a 16.22. abran lathatd. A szimmetria viszonyok
kihasznalasa végett henger koordinata rendszert haszndlunk. A gaz és szilard fazisok
kozotti kolcsonhatast a kémiai reakcid jelenti, az el6zd fejezetekben kialakitott
reakciosebességgel, az aramlasban radialis iranyu keveredést vesziink figyelembe (ennek
a hatasat akarjuk megbecsiilni). Az X=0 helyen a rendszerbe belépd aram allapotvaltozoi
adottak. Az r=0 helyen nincs kidramlas, ezért a gradiensek zérus értékiick. Ez utobbi
feltétel az r=R helyen a komponensekre igaz csupan, mivel falon keresztiili hdatadas

kialakul, a hdmérséklet a kornyezeti (hiitékozeg oldali) hdémérséklettel lesz egyenld.

Komponens mérlegek: 6(vc,,)_l£ D ale _om
ox ¥ Or " or ’
olve, )12(,@ EL] _ %
ox ¥ Or < or ’
6(vc;w)_l£ D dc,, _%
ox r or " or ’
Homérleg: .
or 10 oT
voc, — ———| rA— |=(-VH_JR,
Pep Ox rar[ 6?'} ( %

x=0, v, ¢y, Cc» €y T adott értékek

r=0 helyen: 9¢u _ 0, deg —0, Ocy _ 0. oT _o,

or or or or
r=R helyen: &c, _ 0. ey, %y _o. 7= T,
or or or

16.22. abra. A cs0 stacionarius modellje.

A modell szerinti CFD szimulacié képi megjelenitését illusztralja a 16.23. abra.
Széleskorli paraméter tartomanyban vizsgalva, a porusdiffuzidohoz viszonyitva a radialis
iranyu inhomogenitas nem jelentds, ezért a reakcidsebesség, a szintvaltas soran érdemben

nem valtozik. Mas esetekben viszont a sugar menti inhomogenitas is lehet jelent6s. Ezen
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probléma kezelésére is ismert olyan modszer, amely kis torzitdssal alkalmas az
informacioatvitelre, amely eredményeképpen a fenti kétdimenzidos modell

egydimenziossa alakithato [20].

Metanol koncentracio
profil
[kmol/m?] Max: 0.0524
.- 0.05
0.045
10
0.04
- 0.035
= 0.03
0.025
4 0.02
2 0.015
0.01
. 0.005
-0.005 0.01 0.025
Min: 7.725e-4

16.23. dbra. CFD szimulacio (illusztracio).

16.5. A reaktor modell

Az eldz6 fejezetek vizsgalatai eredményeként kialakult a reaktor egy belsé pontjan
érvényesiild reakciosebesség. Ezt felhasznilva a reaktor Ty, terében felirhatjuk a
megfelel differencidlis mérlegegyenleteket. A metanol reaktor teljes stacionarius
modellje az x dimenzidomentes hely koordinataval a 16.24. abran lathatd. A viszonylag
nagy hossz atmérd arany miatt az idedlis kifolyasi aramlési modell hasznalhat6. A harom
komponens tomegmérleg mellett, szerepelnek a csékoteg és kopeny részek hémérlegei,
amelyeket a hoatadas kapcsol Ossze. Az impulzus mérleget a nyomds szamitasara
alkalmas fenomenologikus (az elméleti és az empirikus kozotti d&tmenet) Gsszefiiggés
helyettesiti, a benne szerepld f surlodasi tényezdvel, amely a miivelettanbol ismert Ergun
egyenlettel szamolhat6. A konvektiv aramlasok elsérend differencial hanyadosai miatt a
kezdeti (pontosabban perem) feltételeket a belépd allapotvaltozd értékek jelentik. A
modellben szerepld paraméterek rogzitésével a reaktor szimulacio, a megfeleld

szimulécios kornyezetben elvégezhetd.
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(chp)Kd—;‘ = aF (T — Tg)
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B
d P\
ar _ _, fLM
dx dp
x=0 Chs €cs €ms Ts Tk, p adott

16.24. abra. A metanol reaktor modellje.

16.6. Rendszeranalizis

A modellezés nem Oncéli tevékenység, mindig valamilyen mérnoki feladat
megoldasanak az eszkoze. Ezért a modellalkotas bar nagyon fontos, de csupan az elsé
Iépés a feladat megoldasa sordn. A valds reaktor analizisét a modellen keresztiil

végezhetjiik el.

Ha a reaktorban egy bruttd reakcioé jatszodik le és a kopenyben a hiitékdzeg arama
nagy (a hdémérséklet valtozasa elenyészd), akkor a rendszer portrét a fazis sikban célszerii
megrajzolni, amelyben az abszcissza a konverzid az ordinata pedig a hdmérséklet (16.25.

abra, itt a példa a metanol reaktorhoz teljesen hasonld foszgén eléallito reaktor [62]).
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Az optimélis hémérséklet:

dnr.n)
dre

588 38¢§

Az instabilitas tartoménya:

Homérséklet [°C)

Ljapunov: det(l - I)= 0

Areaktor hémérséklet: 100

. S ~apa 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
stacioner szimulator Komvexzio

16.25. 4bra. Elemzés a fazissikon.

Az alapvetd tulajdonsagokat a kémiai reakcié tulajdonsdgai szabjak meg.
Egyensulyra vezetd reakcioknal definidlhatjuk az egyensulyi homérsékletet. Adott
osszetétel mellett az egyensulyi hdmérsekleten a reakciosebesség értéke zérus. Ez a fazis
sikot kettéosztja (piros vonal), attdl fliggden, hogy a fels6 vagy az alsdé nyil mentén

halad-e a reakcio.

A reaktortervezés szempontjabol egyik legfontosabb fogalom az optimalis
homeérséklet. A kiilonbozdé folyamatok sebessége a hdmérséklettel nagyon gyakran
monoton nd. Kivételt képeznek az exoterm egyensulyi folyamatok, amelyek sebessége a
hémérseklettel elészor nd, majd egy maximum utan csokken. Ez annak a
kovetkezménye, hogy a kinetikai konstans szigorian monoton nd, a hajtéerd pedig a Le
Chatelier Braun (a legkisebb kényszer) elv szerint csokken. A maximalis
reakciosebességhez tartozd hdmérséklet az optimalis hOmérséklet. A reaktorban az
optimalis hémérseklet profilt (kék vonal az abran) biztositva, kapjuk a legkisebb reaktor
térfogatot (ez a gazdasagos megoldas). Az optimalis profiltd]l mindkét irdnyba tdvolodva

egyre kisebb reakcidsebesség adodik.

A fazissikot a stabilitas szempontjabol is kettéoszthatjuk, stabil, illetve instabil

tartomanyra  (fliggéleges piros vonalakkal jelolve). A  stabilitasi  kritérium

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 16.232
H-8201 Veszprém, Pf. 158.

Telefon: (+36 88) 623-515

Internet: www.uni-pannon.hu

Eurépai Unio
Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

i
KORMANYA BEFEKTETES A JOVOBE



& Javitasa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl

SIS e

meghatarozasanal a reaktorbeli konverzié és a homérséklet megvaltozasok Jacobi
matrixainak sajatértékeit kell kiszamolni. Stabil a rendszer, ha mindegyik sajatérték a
komplex szamsik bal oldaldra esik. Az instabil tartomanyban ez nem érvényesil. A
reaktor modelljét megoldva, az Osszetartozd konverzio-hdmérséklet pontok Osszessége

adja a munkavonalat (az abran fekete vonal).

Egy idedlisan kialakitott rendszernél a munkavonal az optimalis homérséklet profilt
kozelitené. Lathatd, hogy egy csOkoteges reaktor igen tavol all az idealistol. S6t az is
feltlind, hogy a reaktor bizonyos pontokban instabil allapotban van. A reaktorok
tobbségénél ez nemkivanatos lizemallapotot jelent, amit az Un. reaktor elfutas is jelez. Az
elfutast altaldban Ggy értelmezziik, hogy a miikddtetésben bekodvetkezd kis valtozéds az
allapotvaltozok (leginkdbb a homérseklet, mert ez érzékelhetd a legkdonnyebben) nagy

megvaltozasat eredményezik.

Ezt szemléletesen mar a hosszkoordinata (Xx) és hoémérséklet (T) fiiggvényen
kovethetjiik (16.26. abra). A hiitékozeg hdmérsékletének néhany fokos valtozasa, a
reaktorhomérséklet jelentds valtozasat eredményezi. Az elfutas meghatarozasara a
szakirodalomban szdmos kritérium ismert, gyakran a homérséklet fiiggvény inflexios

pontjaval definidljak (az instabilitdssal mindenképpen kapcsolatban all).

420

380 Tw=200 K

12
340
i 285
2824

280
300

275

260

x [-]

16.26. abra. A reaktor elfutas szemléltetése.
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A heterokatalitikus reaktorok belsdé szerkezete gépészetileg bonyolult, ami annak a
kovetkezménye, hogy az optimalis hOmérséklet profilt igyekeznek minél jobban

kozeliteni [50].

A korszerll iranyitasi lehetOségeket is figyelembe véve, a legjobb kozelités a
katalizator agy tObb részre osztasaval, koOzbiils6 hdcserével, ¢és dagyanként friss

nyersanyag bevezetésével érhetd el (16.27. abra).

¢
Ep— y
S katalizator
agy
|

i

"

hocserélo

bad kevery €—

|

katalizator
agy

5

1

r

ocseré

h

termék

16.27. abra. Reaktor konstrukci6 az optimalis hdmérseklet kozelitésére.
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17. Mianyaggyarto technologiai rendszer modellezése

Ebben a részben a polimerizacios reaktorok modellezésének néhany aspektusat
mutatjuk be. A polimerizacios ipardg évrdl-évre jelentds fejlodésen megy at, amelyet
nagymértékben a polimer termékekkel szembeni kovetelményeknek valé megfelelés
inicidl. A polimer termékek felhasznaldi tulajdonsagai szigoru gyartaskoriilmények
betartdsat feltételezik. Masrészt viszont a gyartds sordn lejatsz6do folyamatok
megismerése lehetdséget biztosit a gyartasi koriilmények (technologiai paraméterek)
pontositasara, technologia-, illetve termékfejlesztésre. A  bonyolult, &sszetett
reakcidrendszer megismerése csak modell bazison valdsithatd meg hatékonyan, ezaltal
célszerli a technoldgia- ¢és a termékfejlesztést is modellbazison elvégezni. A
polimerizacios reakcidk, reaktorok, technoldgidk azonban sokfélék, igy értelemszertien e
folyamatokat és berendezéseket leir6 matematikai modellkészlet is sok elembdl all. Nem
célja ennek az Osszedllitisnak teljes korlien attekinteni a polimerizdcid modelljeit.
Célunk, hogy a korabban megismert modellezési technikdk alkalmazhatoségat
bemutassuk a polimerizacids reaktorok modellezésére. Osszefoglaljuk a kiilonb6zd
polimerizacios reakcidkat, azok jellemzobit, elkészitlink egy konkrét reakcid sémat
feltételezve a polimerizacios reakcio részletes, illetve redukalt modelljét. Mintapéldaval
illusztraljuk a modell felhasznalasat. A modell megoldasahoz az Aspen Polymers Plus

szoftvert hasznaltuk fel.

17.1. A polimerizacios technolégiak jellemzése

A polimer molekula egy olyan makromolekula, amely sokszor ismétl6dd, egyméshoz
kapcsolodo egységekbdl épiil fel. Az, hogy e monomer egységek milyen tipusu
molekuldk és ezek hogyan kapcsoldodnak egymashoz meghatirozzdk a termék alapvetd
felhasznalasi tulajdonsagait. A tobb mint 100 millié tonna éves kapacitasu iparag
rengeteg féle terméket allit eld. A polimer termékeket sokféleképpen lehet csoportositani.
A polimer lanc lehet: egyenes, eldgazasos (hosszu, rovid ledgazasokkal), térhalos, stb.
Megkiilonboztethetjilk a polimer molekuldkat a szerint is, hogy milyen monomer
molekulak vannak a lancban: egyféle (homopolimer), vagy tobbféle (kopolimer)

monomerbdl épiil fel a lanc. A polimer szemcse lehet kristalyos szerkezetii, vagy amorf.
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A termék fontos tulajdonsdga, hogy hogyan viselkedik hd hatasara, illetve, hogy milyen
teriileten hasznaljak fel (17.1. abra).

Lanc szerkezete Lanc Osszetétele
Linear [SeSELeeieee
Homopolymer Coiieiee
Branched GW 6@‘
Short Long Copolymer PVSESY &g W ww

Alternating Block Graft

Star ﬁ
- L Allapot

Network
% Amorphous m
Feldolgozas/termék:

Crystalline Ll Hegsteter ¢ mianyag
i Lo M . ({s7d
ot gign-4-4- s mdszdl
Backbone *  mugumi
ol L Termikus, mechanikai tul.: <« festék
Heterochains -C—-N-¢ig¥ g0 -C-0-¢igs . of 5 3 .
Carbon and Other L I h(’),re ’agy b”’O . ¢ kom pozi t
Ao in Backbone * hére keményedé *  hab, stb.
aw—c::—s-m e & - Si—Se » elasztomer

17.1. abra. A polimerizacio jellemzése [11].

A polimerizacios reakciok egyik fobb csoportja a polikondenzacio. Ennél a tipusnal a
monomermolekulak elektrofil (pl. -COOH, -COOCH; -COCI, -NCO) és nukleofil (pl. -
OH, -NH;) funkcios csoportjai reagalnak egymassal, szubsztitucios, €s/vagy addicids
reakciokban. Ezen f0 reakciok mellett azonban szamos egyéb elemi reakcid is
lejatszodik, amelyek befolyasoljak a termék tulajdonsagait, pl. monomer addicid, polimer

lancok Osszekapcsolddasa, depolimerizacid, gylrlizarodas, gylrii nyitas,

lancatrendezodés, gylri lehasadas, stb. (17.2. abra).
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Polyester ~0H ~COOH ~(C=0)0~ H,0

~OH ~COOCH; ~(§=8)g” CHsOH

~0(C=0)CHs ~COOH (€=0) CH;COOH
Polyamide ~NH, ~COOH ~(C=0)NH~ H,0
Polyacetal ~0H ~0(C=0)Cl ~0(C=0)0~ HCI
(Polycarbonate) ~0QH ~0(C=0)0ph ~0(C=0)0~ PhOH
Polyurethanes ~NH, ~(C=0)Cl ~NH(C=0)0~ HCI

~N=C=0 ~NH(C=0)0~ none

~0H
Polyurea ~NH, ~N=C=0 :NH(C=O)NH none
Polyether ~0H N - none

/ OCHC(OH)H
~w CH-CH,

17.2. abra. A polikondenzacié (funkcids csoportok) [11].

Polikondenzacio esetében az eltérd elektronaffinitasu funkcios csoportok biztositjak
a reakciok lejatszodasat. Azon molekulakat (pl. olefinek), amelyek nem rendelkeznek
ilyen reakcioképességgel iniciator, vagy katalizator alkalmazasaval kell ,,aktivalni”. Az
egyik lehetdség, hogy konnyen bomld komponenst (pl. azo, peroxo vegyiiletek)
alkalmazunk iniciatorként. Az iniciator bomlastermékeként keletkez6 szabad gyok képes
a monomer molekulaval reagélni, amely reakcid terméke egy szabad gyokot tartalmazo
novekedésre képes lanc. Ehhez a lanchoz tovabbi monomer, komonomer molekuldk
tudnak kapcsolodni. A gyokos mechanizmusi polimerizdicio esetében is szamos olyan
reakcio lejatszodik, amely a polimer termék tulajdonséagait befolyasolja. Ezek egy részét
direkt az lizemeltetd idézi eld, pl. a ldncatadoszer koncentracidjdnak valtoztatasaval tudja
szabalyozni a polimer lanc hosszat. Az elemi reakciok mas része spontan lejatszodik pl.

letorés, monomerre atadds. Ezek egymashoz képesti sebességét az iizemeltetési
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koriilményekkel (pl. hémérséklet) lehet befolyasolni). Ilyen polimerek a polisztirol (PS),
a poli-metil-metakrilat (PMMA), a kis stirtiségii polietilén (LDPE), sth. (17.3. abra).

iniciator— szabad gyok — lancinditas
monomer — novekedésre képes gyok
monomer, komonomer

lancataddszer

17.3. abra. Gyokos mechanizmus (PS, PVC, PMMA, LDPE)

Az emulzios polimerizaciot altalaban vizes diszperz rendszerben végzik el. Ebben az
esetben a gyokds mechanizmusu reakciok egymadstol elszigetelt elemi részecskékben
jatszodnak le. fgy a letorési reakcidk visszaszorulnak, azaz nagy molekulatomegii
polimer eldallitdsara hasznalhato fel. A polimerizacio egyik f6 1épése monomer-viz
rendszerb6l egy megfeleld méretii cseppeket tartalmazd emulzid eldallitasa. Ezt a
rendszer keverésével, illetve kiilonbféle emulgeatorokkal érik el. Az alkalmazott iniciator

vizoldhat6 vegyiilet (17.4. abra).
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17.4. abra. Emulzios polimerizacié (festék, szintetikus gumi, PVC) [11].

A Ziegler-Natta (ZN) mechanizmusu polimerizacioval polietilént és polipropilént
allitanak el legnagyobb mennyiségben. A ZN tipusu katalizatorok altaldban Ti tartalmu
vegyliletek, amelyeket hordozora (pl. SiO,) visznek fel. A polimerizacids reakciok
inditasdhoz sziikséges, hogy a katalizatorban 1év0 potencidlisan aktiv helyek aktivva
valjanak. A ZN katalizator esetében ez gyors folyamat, amelyet kokatalizator
alkalmazaséaval is segitenek. Formalisan ebben az esetben is a lancinditasi, ndvekedési,
atadasi, elagazasi, deaktivalodasi és inhibicios reakciokat kiilonboztethetiink meg (17.5.

abra).
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r+s, i+j+1

17.5. abra. A Ziegler-Natta mechanizmus (PP, HDPE, LLDPE) [11].

A 17.5. abran lathato jelolések: C: katalizator; TMA és MAO: kokatalizatorok; C": aktiv
hely; M: monomer; P, ;: r hosszusagi névekvo polimer lanc i db rovid elagazassal; cj;:
fémhidrat hely; H,: hidrogén, lancatadoszer; Dy : lezart (telitett) polimer lanc; Dy ;:vinil
veégl lezart polimer lanc (makromonomer).

Az elézéekben lattuk, hogy sokféle polimer molekulat, polimerizacios reakciot és
polimerizaciés mechanizmust kiilonboztethetink meg. Ennek megfeleléen a
gyartastechnologidk is kiilonbozéek. A 17.6. abran otféle polimerizacids technoldgia
lathato. Az els6 LDPE eléallitasara szolgal. Az etilént oxigén, vagy peroxid iniciator
segitségével kb. 40 mm atmér6jii és 1 km hosszlisagt cséreaktorban polimerizaljak 2000-
3000 bar nyomas tartomanyban. A reaktorbol kilépd elegyet tobb fokozatban
expandaltatjak, hogy az etilént elvalasszdk a polimert6l. Az el nem reagalt etilént hiitik

majd recirkulaltatjak, a polimert pedig extrudaljak.

A masodik és a harmadik technoldgia polisztirol eldallitasara szolgal. A masodik
technoldgidnal folyamatos kevert reaktorban végzik a polimerizaciot, ahol kb. 20%-0s
konverziot érnek el és utana keriil a reakcioelegy az an. tdalcds reaktorba. A harmadik

technoldgianal szakaszos lizemii kevert reaktorban jatszodik le a polimerizacié kb. 20%-
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SZECHENYI

o0s konverzioig, majd cséreaktorban szabalyozott hémérséklet profil mellett folytatodik a
folyamat. Mindkét esetben tgynevezett t6mb polimerizaciorol van szo, azaz csak
monomer ¢€s polimer van jelen a reaktorban, nagy mennyiségben. Eldnye ennek a

technologianak a tisztasag, hatranya viszont, hogy a polimer képzddésével a reakcioelegy

viszkozitdsa megnd.

Az utolsd két technoldgia a szuszpenzids és emulzios PVC el6
jobb oldali dbra egy hurokreaktort mutat, amit gyakran alkalmaznak polimerizacios
iparban. Ezt egy dnmagaban zarodo csonek kell elképzelni, amelyben a reakcidelegyet
nagy sebességgel vezetik korbe, ezaltal jo keveredést tudnak biztositani. Tovabbi eldnye

a kevert iistszerii reaktorhoz képest a nagyobb és szabadon valtoztathato feliilet-térfogat
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17.6. abra. Polimerizécids technologiak.
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17.2. Modellalkotas

Egy konkrét milanyaggyartd technoldgiai rendszer modellalkotasanak részletes
dokumentécidja nyilvan meghaladja a kereteinket, ezért a korabbiakra hivatkozva csak a
modellezés altaldnos és l1ényegi elemeit emeljiik ki a teljes részletek melldzésével, egy

PVC gyart6 technologia modelljeinek kialakitasaval.

A rendszer attekintd strukturajat a 17.7-17.11. abrasor szemlélteti, amelyen lathato a
rendszer dekomponaldsa (17.7-17.8. abra), a definidlt kémiai komponensek (17.9. abra),
a komponensek kozotti kolcsonhatasok (a reakcid mechanizmus, 17.10. abra), a 17.11.

abra pedig az Gsszetett reakciok attekintését szolgalja.

Vegyipari technologia
PVC gyartas
elemei (6sszetett miiv. egys):

polimerizacio,
VCM mentesités, tisztitas
m PVC szaritas, kiszerelés

Osszetett miiveleti egység

polimerizacios alrendszer
elemei (berendezés):polimerizalé reaktor,
adagolé tartaly, hécseréld, kondenzator,
biztonsagi berend., szivattyik

WA AN
AN =
Rz 2B

17.7. abra. Dekompozicio 1.
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Berendezés
polimerizacids reaktor
elemei (berendezés elemek):
reaktor belsé tere, kopeny
Berendezés elem

reaktor belsé tere
elemei (fazisok):
g6z, vizes folyadék, szerves folyadék, szilard

Fazis
szerves-vizes fazis
elemei (fazis elemek):
folytonos, diszperz

(pl. folyadék cseppek) Faziselem

csepp
elemei (komponensek):
monomer, iniciator, stb.

Komponensek
kémiai komponensek

monomer, iniciator, polimer, lancatadoszer, stb.

PVC polymer
Source: Molecular Simulabans, In

17.8. abra. Dekompozicio II.

Elemek

kémiai komponensek
* iniciator, |
« aktiv iniciator gyok, I”
* monomer, M
* ndvekvo polimer lanc R,,ahol i>1
* lezart polimer lanc P, ,ahol i1
* lancatadodszer, S

17.9. abra. A polimerizacié kémiai komponensei.
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elemek kozotti kapcsolat (reakciok)
inicializalis [ —% 321"
lancinditas | 1M L;.Rl

R, +M—2 R,

lancnovekedés )
R, +M—=R,,....
lancatadas R, +M—5R +P,
ktﬁ
R, K, p R, +S—=>R, +P.

Ky BP

i+

lanczaroda
anczarodas Ri+RJ

Ri +Rj¢>])i +Pj’ aho]i,j >1

17.10. abra. A reakcidé mechanizmus.

al Lancnovekedés |

Inicializalas |——| Lancinditas |_.4 Lancatadas |

—.| Lénczarodas |

Polimerizacios reakciok

L
P Termék
= Reagens

2

17.11. abra. A folyamatok attekintése.

A rendszer struktirdja alapjan a 17.16. dbran lathato részletes modellt allithatjuk

Ossze az alabbiak figyelembevételével:

e (sak a reaktor belsd terének a leirasara koncentralunk (a kopennyel vald hdcserét
a Q héarammal jellemezziik, szdmitasahoz a kopeny modellje is sziikséges).

e A reaktort tokéletesen kevert egységnek tekintjiik (hidrodinamikai modell).

e Fazistomeg, komponens tomeg és hdmérlegeket értelmeziink. Itt figyelembe kell

venni, hogy a komponensek szdma szinte kezelhetetleniil nagy.
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e A kémiai reakcidk sebességi egyenleteit a 17.12. abran foglaltuk 6ssze (a [i]
szimbolum az 1 kodu komponens koncentracigjat jeloli).
[ ]

A reakcid mechanizmust figyelembe véve a komponens forras fiiggvényeket a
17.13-17.15. abrasor tartalmazza.

inicializalas  1—* 521" n=k, 1]
lancinditds 1 4 My R, r. =k, [[HM]
) R+M—sRr, 1 =k, [M][R)]
lancnovekedés -
R,+M—2 R ... B =k, [M}-[R, ].....
lancatadas Ri +M%Rl +P, T, = Ky - [M]'[Ri]

R, +S—= >R +P,

R, —& 5P r =k, -[R;]
lanczarodas R, +R, %PH

k
RWJrR;L)PiJFPi* ¥ :klal'[Ri]'[R*]

17.12. ébra. Sebességi egyenletek.

Iniciator: inicializaldsi reakcioban fogy R] =-1, = —k[ . [I]
Aktiv iniciator gyok: inicializaldasi reakcioban keletkezik,
lancinditasiban fogy

R.=2-1-1. =2k -[I]-k,.-[I'}-[]M]

Monomer:lancinditisiban, névekedésiben, lancdtaddsiban fogy
R, = —[rl. I D T ] = ‘[kr il ]+(kp + ktM).ZR1J‘ M]
i=l i=1 i=1

Lancatadoszer:lancdtaddsiban fogy

o0

Rg= *irus‘ = *kus '[S]'ZRj

i=1

17.13. abra. Komponens forrasok I.
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Niovekvo lanc:
R, (lancinditasi, lancatadasi:keletkezik, nivekedési, letorési fogy)

o
RR1 =Ie +Z(T[M, +ri5J )_rP1 _rh _rtcl _r‘dl =

=

—k, M e [R J M+ k- [R ] [S])- [R]{kp-[M]+kl+(k +kaRJ
—2 j=1
R, (nivekedési:keletkezik, lancatadasi, novekedési, letirési fogy)
R

Ry = rI‘J _rl‘z _r““: _r152

R Bk Bk 1) S

R, (nivekedési:keletkezik, lincatadasi, ndvekedési, letorési fogy)

RRk =rm ) 7er 7r‘Mx 71}5} 7r‘n 7r‘¢k 7rtdl: =

0, 7T, “Ta, =

1

kp-[M]-[Rk_]][Rk]-{kp-[M]JrklM-[M]+kls-[S]+kl +(k, +k,) mRJ}

17.14. dbra. Komponens forrasok II.

Lezart lanc:
P, (lancatadasi, letorési :keletkezik)

RP, =Ty, ths, TT, T _[Rl]'[ktM [M]+ ks '[S]+kt +ky 'ZRjJ
=

P, (lancatadasi, letorési :keletkezik)
- 1

R =t 5 15,40~ kM Bl SRR
=

P, (lancatadasi, letorési:keletkezik)
k-1

RPk =Ty, ths, +T, JrEerJ =

-k Dbl ok, Sl )| D SR )

i1

17.15. ébra. Komponens forrasok III.
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. Részletes modell
Komponensmérleg:

WT[X]=BE-[X]be—KI-[X]+V-RX t=0, V:[x]=(v-[x]}

Témegmérleg: .
8 8 Z—?:BEG—KIG t=0, G=G

Hoémérleg:

V-p-cp%:ZBEl P 0y (T ~TH YL Vor-AH£Q (=0, T=T
]

Ha TKE a fazis(ok) aramlasi modellje!

17.16. ébra. A polimerizacios rendszer modellje (M-1 diszkrét modell).

A 17.16. abran lathato teljes modell a szinte megszamlalhatatlan szdmi komponens

miatt kozvetlenil nem hasznalhatd. A hasznalhatova tételre két Ut kinalkozik.

Az egyik Ut az, amint azt a multi komponensii rendszerek fejezetében bemutattunk, a
megfeleld komponens osztalyok kialakitasaval, az eredetileg diszkrétnek tekinthetd
rendszert folytonossa alakitjuk. Ezzel a nagy elemszamu kozonséges differencidlegyenlet
rendszert joval kisebb elemszdmu parcialis differencidlegyenlet rendszerré alakitjuk,

amelyben az 11j folytonos koordinata a polimerizacios fokszam lesz.

A diszkrét rendszer atalakitdsa nélkiil egy masik 1t is lehetséges hasznalhat6 modell
kialakitasara. Egy-egy komponens osztdlyon beliil a polimerizaciés fokszam szerinti
diszkrét eloszlas teljes ismerete helyett vezessiikk be az eloszlas kiilonb6zd rendil

momentumait (17.17. abra).

crer

momentumok pedig a polimerizacidos fokszam szerinti eloszlast jellemzik. Tartalmi
megfontolasokbol is kovetkezik, hogy az eloszlas nem egy akarmilyen tetszdleges
fliggvény, hanem 4altaldban néhany illeszthetd paramétert tartalmazé zart fiiggvénnyel is
kozelithetd. Ez azt is jelenti, hogy a teljes eloszlas is az eloszlas fiiggvény néhany
momentumaval kozelithetd. Ezt elfogadva a 17.16. abran lathatdé M-1 modell a megfeleld

Osszegzésekkel a 17.22. abran lathato, feladat megoldasokban hasznalhaté M-2 modellé
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Eurdpai Strukturalis
és Beruhazasi Alapok

MAGYARORSZAG 5
bortvyteeiall BEFEKTETES A JOVOBE

H-8200 Veszprém, Egyetem u.10. 17.247 e
H-8201 Veszprém, Pf. 158.
Telefon: (+36 88) 623-515
Internet: www.uni-pannon.hu




javitdsa a Pannon Egyetemen; EFOP-3.4.3-16-2016-00009

| A fels6foku oktatas minéségének és hozzaférhetéségének egylittes SZ éc H E NYl @

redukalhato. A mérlegegyenletekben szerepld forrasfiiggvényeket a 17.18-17.21. abrasor
tartalmazza. Tovabbi informdacidatviteli probléma megoldasara nincs sziikség, mivel az
M-2 zart modellt képez. A momentumok alapjan szamolhatok a gyakorlati életben

hasznalt atlagos polimer tulajdonsagok is (17.23. 4bra).

R, 1. polimerizacids foku novekvo lanc

P, 1. polimerizacids foku lezart lanc

1

1<1 <o (nagy szam!!)
« Momentumok:

=i:ij-Ri €s uJ:Z:ij-Pi

i=1 =1

sl

Ry, =k (UM} Xl R J Mk [R ][S])—[Rl]'(kp’[tht+(km+km)iRj)

i=

RR::kp-[M]-[Rl]—[R:]-{kp'[M]+km-[M]+k 8]+ k, +(k, +k, )Y R,

R =5, DR, I B 1k 1, S8

Rvo = kf‘ [I*J [M]_Vo '(kt + (ktc +ktd )Vo)

17.18. abra. Novekv6 lanc, nulladik momentum.
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el b e SR b o, ISR J}

IRy =1 {k [} mley;
ky (M kg (M ki 8]k + (e ) Z j}

j=2

2, 2 MR}

J=

R, =k [ [M]+k,-[M]-v, +

¥ (ktM '[M]+kts '[S])'(Vo _Vl)_vl '(kt +(ktc +ktd)V0)

17.19. abra. Novekvo lanc, els6 momentum.

i(klM '[Rj]'[M]+ ktS ' [Rj]' [S])_ [RI ]'[kp [M]+ kt + (km + ktd )iRJ]}

=2 =1

IR, =1 {kl. ] m]+
22-RR2:22-{kp-[M]-[R]]—[R Ik (k M4k M+ k- [S]+ K, + (k, +k, )iRJ }

R, -k ‘{kp -[M]-[Rk_l]—[Rk]'(kp M4k, M4k [S]+k, +(km+ktd)-iRJJ}

o
I

, =K. [IJ +k [M] (Vo +2-v, )+

* (ktM [ ]+ktS ’[S])'(Vo _Vz)_V2 '(kt +( te +ktd)\’0)

17.20. abra. Novekvo lanc, masodik momentum.
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R

Ho

ktM '[M]+kts '[M]+kt + kztc +ktd jvo Vo
Ru] = (ktM ' [M]+ kts ) [M]+ kt + (ktc + ktd )VO )Vl

R, = (ktM '[M]+kts '[M]"'kt +ky 'Vo)Vz +k, '(Vo "V, +V12)

17.21. abra. Lezart lanc, 0.,1. és 2. momentum.

komponens mérlegek
iniciator

iniciator gyok LL(t) =Be (), —Ki-()+ VR,

monomer

lancatadoszer Modell-2
momentum meérlegek 12 db. mérlegegyenlet

0., 1., 2. momentum novekvd lancra + dllapotegyenletek

0., 1., 2. momentum lezart lancra

tomegmerleg
homérleg
allapot egyenletek
17.22. ébra. A rendszer modell.
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Polimerizacids fok:
o VY ey V
novekvé lanc: () = i (Ly) = V—j
lezart lanc:  (ry=2L )=
P g P
Molekulatomeg :
, v, +
db.atlag: M, = Nt My mon
Vo T H
. vV, +
tomeg atlag: My, = Yo Hy My o
Vit ’

17.23. abra. Atlagos polimer tulajdonsagok.

Bizonyos tartalmi elemek figyelembe vételével, kozelitésekkel az M-2 modell is
tovabb egyszerlsithetd. Erre példa az M-3 (17.24. abra) és az M-4 (17.25. abra)

modellek.
inicializalas [—* 321"  lancinditdas [+ M5 R,
['<<I<<M -
1+2-M—2L52.R,
k. >>k,
r~k, [I]
Ry =21k, [T]+...
d(- .
() =Be- (), -Ki-()+V R,
dt
Modell-3
11 db. mérlegegyenlet
+ allapotegyenletek
17.24. abra. A modell atalakitasa I.
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novekvé gyok koncentracio: Vv, = [R] = i R, << [I] << [M]

i1
Rvo =2-f-k, '[I]_VO '(kt +(klc +ktd)vo) gyors

Be vy, —Kirvy + V- [2- £k, [1]-k, v, — (ke +ky)-vi

/
0 0=Be-vyy, —Ki- v+ V-2 -k, [k, - vy — (K +Ky ) v,
Szakaszos lizemeltetés: 0= l2 £k [1]-k, vy -k + kg )'Von
Modell-4 2f -k
10+1 db. mérlegegyenlet hak=0—> Vv, = W
+ allapotegyenletek ©

17.25. abra. A modell atalakitasa II.

17.3. Szimulacio

A miianyag gyartdo rendszerek modellezésénél hasznalhaté szimulatorok koziil az
Aspen Polimer Plus alkalmazasat mutatjuk be egy rovid, attekinté feladat megoldas

keretében. Ezt az alabbi abrasorral demonstraljuk:
e a feladat megfogalmazésa (17.26. dbra),

e a komponensek és a komponensek tulajdonsagait szamité modell definialasa

(17.27. 4bra),

e a reakciok definialdsa ¢és a reakcidsebesség szamitdsdhoz sziikséges

paraméterek megadasa (17.28. abra),

e a technoldgiai rendszer definidldsa, berendezés modellek kivalasztasa és a

berendezések kozotti kapesolat megadésa (17.29. dbra),
e az lizemeltetési paraméterek definidlasa (17.30. dbra),

e a fontos allapotvaltozok megjelenitése (17.31. abra).
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« metil-metakrilat szakaszos, oldoszeres
polimerizacioja

e oldoszer: etilacetat Hzcﬁixcf%%

* 1niciator: AIBN M

.

gyokos mechanizmus o
HaC—C—N—N— ll: —CH;
| b
2-2'-azo-bis-isvhutyrynitrile
(ATEN)

17.26. abra. A feladat.

B Components Specifications - Data Browser

‘0 Specifications j = = ﬂmﬁ ] ﬂ

Go ko a Different Falder | [/5electi 1 Patrnleum] Monhconventional ]JDalahanks]
S-@g Components

specifications Define components
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e = Polymer IFOLTMETHYLATHPS
Comp-Groups MAR Seament METHYLHE TRAL[CBRE02R
+] Comp-Lists
0] Polymers #l I Properties Specifications - Data Browser
W (M) Propetties
#- @5 Streams ‘0 Specifications J_IE ‘ J gl_l ﬂ ] - ﬂ EI_I ﬂ
#- @y Blocks () Light-End Properties Jﬁ|oha|] Flowshest Sectiors } Referenced }
#-{d] Reactions Petro Characterizatio
= -
Pseudocompanents Froperty methods & models P \p method: [FOLYHRTL
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enry Comps
T UNIFAC Groups Base method POLYNRTL ~| | [T Modiy property models
£ Comp-Groups Henry components: -
[ -Lisk:
i RS - =
-] Properties Free-water method: -
@ Specifications Water solubiliy: - E
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#-[] Estimation Electrolyte calculation options ,—_|
# ] Molecular Structure .
Chermistry 1D -
#-] Parameters 7
[ Data 3
£ Analysis r
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W 0] Advanced |POIymerprucessss.
— - -
r cr1s
17.27. dbra. A komponensek definidlésa.
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Data Browser,
= (M =~ |JSpecies| v Reactions | o Rate Consta
N G EE e R e
: Palymer: [ -] = £ | o Species JHeaclinns]JHale Constants ] Options ] 1
¢
: E Y Eman=E : Reaction scheme summary. Click Mew to add reactions,
¢ goesto— | MMAR o Feaction | Feactants || Products
< o _ 1] Init-dec Albn - nR*
Sg < Initiatos: - [ATBH E 2Chainin Mma R > PllMmar]
( Coinitiators: e L] 3] Propagation  Pr[tmal +Mma + Pn+1[Mma)
g Calalysts: I: S iy _ 4] Chat-mon Priltma] +Mma = Dn + F1[Mma]
it ¢ 5] Chat-sol PrlMma]  +Ea * Dn +R*
- G| B Rt £ | T|eiTemds  PMma]  +FiMma] > Dn +Dm
s Sabrents: (
( ) m-£4 T
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:é [~ Generate reactions
@) REACT = = ﬂ Input T ﬂ ] ﬂ
ERE f Species| ¥ Reactions +Rate Eunslanls] Options | |
¢
¢
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: E |J./‘kmul || cumdkme = || K -
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17.28. abra. A reakciok definidlasa.
Al Aspen Plus - pmma g@@

File Edt View Data Tools Run Flowsheet Library Window Help
D8] &R ||| W] ¢l v T [0 |u] =] F & G
i =2 R Y Py 21 Y | a|@|E o) | | e

T 0, o
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17.29. ébra. A technologiai rendszer.
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17.30. 4dbra. Uzemeltetési paraméterek megadasa.

il Aspen Plus - pmma - [Block RBATCH: Molecular Weight Distribution - Plot]
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17.31. abra. Polimerizacios fokszam szerinti eloszlas.
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18. Modellalapu technolégiafejlesztés

A nagy mennyiségeket eldallito, folyamatosan miikodd technoldgidkat (pl.:
petrolkémiai ipar) tobbnyire specializalodott multinacionalis gyartok szakemberei
tervezik. A kismennyiségli, de nagy értékli anyagokat el6allitd, tobbnyire szakaszos
technologiak kialakitasaval viszont leginkabb az adott vallalat szakemberei foglalkoznak,
tobbnyire a méretnovelés klasszikus utjat kovetve. Ezzel szemben a méretnovelés
megoldasara egy olyan 0j modell-bazisi médszer is alkalmazhatd, amely a tervezést és
iranyitast integraltan kezeli és alkalmazza a modellezés technika és informacios
technologia korszerli eszkozeit. A kiillonbozé funkcidkra olyan eszko6zok is ismertek,
amelyek alkalmazdsaval a méretnovelés, 1ill. tagabb értelemben a teljes

technoldgiafejlesztés egy zart informacios lancként értelmezhetd.

Szamos ipari vallalatndl dolgoznak a finomkémiai {iizletagak kiépitésén, ill.
fejlesztésén. Technologiai oldalrol tekintve ez, a piaci igények gyors valtozasait kdvetni
képes, rugalmas gyartorendszer(ek) (Multi Purpose Plant, MPP) kiépitését, s az ehhez
szervesen illeszkedd fejlesztési infrastruktura kialakitasat jelenti, amelyekre alapozva

létrehozhatd a mindségbiztositott fejlesztés, illetve gyartas.

A finomkémiai, gydgyszergyari, élelmiszeripari rugalmas technologiak tipikus eleme
az adagoldkkal, szedokkel és kondenzator feltéttel ellatott flithetd-hiithetd autoklav,
amely megfeleld rugalmassaga altal egy sor miivelet (termikus miiveletek, reagaltatas,
kristalyositas, extrakcio, stb.) elvégzésére alkalmas. Egy ilyen rendszer strukturajat lattuk
a 4.10. abran, a rugalmas gyartorendszer koncepcionalis sémajat pedig a 18.1. abra
szemlélteti [21, 46].
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Nyc?rsa{lyag .| Nyomas @
tarolas,, "| stabilizalas
adagolas

Hiithety, &

T s Termékek
Huto-fiito fiitheto, aliieae ’
rendszer 5 e

R kevel:rh?to )  tarolasa
autoklav
Elvégezhetd miiveletek: §88.01 fogalomrendszere:
® reagaltatis ® fizikai modell,
® szétvdlasztas:  desztillalas, ® folyamat modell,
antal},’ o,sn;as, ® eljdaras vezérlési modell.
extrahalas.

18.1. &bra. A gyartorendszer sémadja.

A piaci igények allando valtozdsa (a termékre, a mennyiségre, illetve a
termékmindségre vonatkozoan), valamint a dokumentéltsag iranti igények ndvekedeése
egyre inkdbb kikényszeritik e technologidk automatizalasat. A technologiatervezést és az
iranyitast integraltan célszerli kezelni. Ennek eszkdze az objektum modellje, illetve a
batch automatizalas S88.01 szabvanyanak fogalom rendszere 1s hatékonyan
alkalmazhat6. A tervezési ¢és iranyitasi problémak megoldasara egy részletes
vegyészmérnoki modellen alapuld modszert mutatunk be. A részletes vegyészmérnoki
modell az adott technoldgia minden Iényeges tulajdonsagit magaba foglalja, illetve

1dében "Osszegyljti" (idoben boviild ismeretek, informaciok konzisztens halmaza).

A technologiafejlesztés egy részletes informacidés modelljét a 18.2. abra szemlélteti
[21, 46].
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18.2. abra. A technologiafejlesztés sémaja.

A technologiafejlesztésnek az alabbi harom nagyobb teriilete alakult ki:

Kémiai kutatas: Elsdsorban a gyartas kémiai koriilményeit tarjak fel, s a gyartas
alapvet6 miveleteit hatarozzak meg. Az eredményeket egy laboratoriumi
eldiratban (vagy mas hasonlé dokumentumban) rogzitik. Ennek fontosabb részei:
a termék és a felhasznalt anyagok fizikai kémiai tulajdonsagai, az elképzelt
reakciomechanizmus, a reagaltatds feltételei (nyomas), homérséklet, az
eljarasvazlat és az eljaras kivitelezése, a gyartaskori ellendrzések, kisérleti
tapasztalatok, anyagmérleg, a veszélyességre, illetve gazdasagossagra vonatkozo

alapadatok, stb.

Technolégiafejlesztés: Cél a gydrtdsi receptura kidolgozasa a laboratoriumi
eldiratban megadott adatok felhasznalasdval. Az alapadatokat kaloriméterrel,
illetve kis €s kozepes méretli kisérleti reaktoron végzett mérésekkel egészitik ki.

Meghatéarozzak a technoldgiai 1€pések és fazisok kockazatat is.

Gyartas: A fejlesztés altal szolgaltatott gyartasi receptura esetleges korrigéldsa a

gyartasi tapasztalatok figyelembevételével, a gyartas elvégzése.

A klasszikus megkozelitésre jellemzéek az egyiranyu kapcsolatok, a fejlesztés

minden fazisaban a teljes technoldgiai megvalosithatosagnak van prioritdsa. Szamos

laboratoriumi és féliizemi kisérlet sorozatra van sziikség, az informacidatvitel az egyes
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szintek kozott esetleges és soha sem teljes. A berendezések keverése, s a fazisok
keveredése jelenti az egyik legnehezebb problémat. A modell-bazisu fejlesztésre a
dekompozicié-koordinacio elvének az alkalmazédsa jellemzd, amely lehetové teszi a
visszacsatolasokat, s az 0sszetett probléma megoldasat egyszeriibb probléma megoldasok
sorozatara vezeti vissza. Minden fazisban az adott részprobléma megolddsanak van
prioritdsa, s a megoldasra vonatkozo informaciok, a modelleken keresztiil veszteség
nélkiil tovabbviheték. Az automatizalt laboratériumi és féliizemi reaktorokon elvégzett
fizikai mérések az {lizemi reaktorban lejatsz6ddo mikro folyamatok modelljének
pontositasat szolgaljak, és a keverés, ill. a keveredés problémakdre is tobbnyire jol

elkiilonitheto.

Az informacidatvitel (itt nem hierarchia szintek kozotti!) eszkéze a modell, igy az
végigkiséri a technolégiat annak teljes életciklusan (life-cycle model). Mind a
tervezésben, mind a modellalkotdsban nagy szerepe van a dekompozicionak, illetve a
koordinacionak. Ennek megfelelden a méretnovelésnél, a laboratériumi és a kozbiilsé
szinteken nem a kialakitando végsd technologiai megoldds szempontjait, hanem a
dekomponalt technologia egyes részfolyamataira vonatkozd informacidszerzés
szempontjait kell szem el6tt tartani. A laboratoriumi szinten a technoldgia mikro
folyamatainak (kémiai reakcid, kristalyositasi gocképzddés, szemcseméret novekedes,
stb.) sebességi egyenleteit kell identifikalni. A kozbiilsé szintek az aramlastani modellek
meghatarozasat szolgaljdk. Az alsobb szinteken fizikai mérésekkel alatdmasztott
ismeretek a technologia modellben szintetizalhatok, amely a gyartdsi receptura

tervezésének is az alapja.

A technologiafejlesztés, méretnovelés kisérleti hatterének biztositdsa, szdmos
problémat vet fel. Ezek egy része a gyartdsi folyamat leirdsdhoz, illetve tervezéséhez
szlikséges kisérleti — elsdsorban kinetikai jellegli — informaciok megszerzése. Az ilyen

célra alkalmazhato rendszerek alapvetden két nagy csoportba sorolhatok:

o automatizalt laboratoriumi reaktorok: melyek jol definidlt és reprodukalhatod

kisérletek elvégzésére, és igy kisérleti uton torténd eljards optimalizalasara
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nyujtanak lehetdséget, illetve ezen keresztiil, megfeleld analitikai mérésekkel

kiegészitve, kinetikai informaciok meghatarozasat teszik lehetové.

o reakcio kaloriméterek (pl.. Mettler RC-1): olyan automatizalt reaktorok,
melyekben a kinetikai, illetve technologiai (pl.: biztonsagtechnikai) informaciok
megszerzése alapvetden a rendszer hdaramainak mérése alapjan szamitott

homérlegekbdl torténik.

A Folyamatmérnoki Intézeti Tanszék laboratoriumaban Kifejlesztett 1 literes
automatizalt reaktorrendszer az alabbi f6 egységekbdl all [46]: reaktorallvany,
ivegkésziilek tartozékokkal, kiegészité berendezések, miiszerszekrény, irdnyito

szamitogép szoftverrel, kriosztat.

A reaktorrendszer vezérlésére késziilt szoftver feladata a laboratériumi kisérletek
eldirt program szerinti vezetése, a kisérleti koriilmények és adatok gytlijtése valamint a
reaktorrendszer allapotanak megjelenitése. A szakaszos eljaras receptura formajaban
adhatdé meg. Irdnyitasi szempontbol Iényeges, hogy a reaktor hdémérsékletének
szabalyozasara a specialis igényeknek megfeleld algoritmust hasznaljuk. A szoftver az
Advantech GeniDAQ szoftverére épiil. A receptura vezérlés, a szabalyozasi algoritmus
¢s a reakciohd becslés leképezésére Visual Basic modulokat alkalmazunk. A receptura
off-line szerkesztésére egy kiilon program all rendelkezésre. A méré és beavatkozo
eszk0zok, miszerek illesztését az Ethernet halozatra csatlakoz6 ADAMS000 adatgytijté

¢s vezerld egység biztositja.

A makro folyamatok (keveredés, aramlasi viszonyok, stb.) fizikai vizsgalata céljabol
féliizemi méretli késziilékek kiépitése sziikséges. Ennek prototipusat (gyartd cella)
tapasztalatszerzés céljabol, a laboratoriumunkban is kialakitottuk. Ennek strukturaja,
iranyitasi rendszere teljes mértékben megegyezik a laboratériumi rendszerével, ezaltal
lehetéség nyilik a zart informacioatvitelre. SOt, mivel ez a gyartorendszernek is

prototipusa a zart informécioatvitel a gyartorendszer iranyaba is kialakithato.

A tervezési munkédkat a kiilonb6z0 programcsomagok integralt hasznalata segiti.
Vannak kereskedelmi forgalomban vasarolhaté szoftverek (Aspen, ChemCad,
BatchCAD, EASYFLOW, stb.), tapasztalataink szerint azonban gazdasagi és a konkrét
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igények szempontjait is figyelembe véve, sajat fejlesztésti programokra is sziikség lehet.

Az elmult idészakban a tanszéken az alabbi ilyen programcsomagok sziilettek [21, 46]:

e SRS (Szakaszos rendszer szimuldcidja): A reaktor strukturdjat visszatiikr6zo
szimulator, amely alkalmas a reaktoron elvégzett mérésekhez kisérlettervezésre,
illetve a mérési adatok feldolgozéasara. A kémiai reakciok szimuldlasara az RKS-

sel egyiitt hasznalhato.

e RKS (Reakcio kinetikai szimuldtor): Definidlt reakcié mechanizmus alapjan
tetszOleges reakciorendszer szimulalasara alkalmas. A reakcio kinetikai modell
meghatarozdsat szolgalja. Autonom moédon az SRS alrendszertdl fliggetleniil is,

illetve azzal egyiittesen is hasznalhato.

e RKI (Reakcid kinetika identifikalo): A reakcid kinetika szimulator megfeleld
szélsoertek keresd eljarassal kiegészitett valtozata. A meérési adatok (reakcio
héaram, analitikai mérések, stb.) alapjan sebességi allandok, aktivaladsi energidk,

rendliségek €s reakciohd szamitasara hasznalhato.

e PoliSim (Laboratoriumi méreti polimerizaciés rendszer szimulacioja):
Termékfejlesztés tamogatasara fejlesztettiik ki a szoftvert, amely tartalmazza a
részletes polimerizacios kinetikai modellt, a rendszer adagolo, hitd, fitd és

crcr

modell paramétereinek az identifikalasat is.

A kiilonb6z6 funkcidji rendszerek (laboratéoriumi reaktor, pilot plant, gyarto
rendszer) iranyitasara egy egységes modell alapt hierarchikus iranyitasi koncepciot
célszerii alkalmazni [46]. A legalsd szinten a kozvetlen mérések és beavatkozasok
talalhatok (legkisebb) mintavételezési idével. A kozvetleniil mért jelekbdl, a megfeleld
modell (részlet) ismeretében mas jelek is kiszamithatok. Példaul: egyensulyi
gézhOmérséklet, jellemzd kopeny hémérséklet stb. Ezen a szinten, ha sziikséges,
folytatddhat a jelfeldolgozas. Példdul: az a priori modell alapjan hihetdség vizsgalat vagy
,,k0zOnséges” sziirés, stb. A slave szinten helyezkednek el, a kiilonb6z6 iizemmodoknak
megfeleld, slave-kori algoritmusok. Ezek funkcidja a master szintrdl érkezd alapjelnek

megfelelden, a jellemzd kopenyhdmérséklet tartasa. A slave szintre szuperponalodik a
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master szint, amelynek eleme a master szintli modell alapi algoritmus, a koordinald
szintrdl ¢érkezd reaktor homérseklet alapjel filiggvényében szamolja a slave-kori
kopenyhdmérséklet alapjelet (s a kdpeny lizem mddnak megfeleld slave-kori algoritmus
valik aktivvd). A master szintre épiil az irdnyitds koordinald szintje, amelynek eleme a
megfeleld alapmiiveleti algoritmus, gyors felfités meleg vizzel vagy gbzzel, gyors
lehtités hidegvizzel vagy mas hiitéfolyadékkal, vezetett alapjelli melegités gdézzel vagy
meleg vizzel, vezetett alapjelii hiités hidegvizzel vagy mas hitéfolyadékkal. A szintek
kozotti kapesolatok 1ényeges elve, hogy a slave szint felett a mintavételezési 1d6 a slave-
kori egész szamu tobbszorose is lehet. Ez a megfeleld szinkronizaldst igényli:
mintavételezés (integralds), tartdszerv. Az iranyitas fenti szintjei ,,m0gé” képzelendd az
iranyitott technologia a priori modellje, a konkrét rendszer adatbazisaval (geometriai
méretek, fazis toltetek, termodinamikai tulajdonsagok, lizemeltetési adatok stb.) egyiitt.
Ez biztositja a megfeleld tervezési egyenletek konzisztencidjat és a megfeleld
informécioatvitelt. Ez teszi lehetové a teljes rendszer tesztelését, a megfeleld részekre
val6 felbontason, s az egyes részek tesztelésén keresztiil. A modell az alapja a gyartasok
kozotti informacidatvitelnek is. Itt arrdl van szo, hogy a gyartds kézben gylijtott adatok
alapjan az irdnyitasi algoritmus(ok) paraméterei Gijra szdmolhatok, s azok a kovetkezd

gyartasban hasznosithatok (tanulo szabalyozas).
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19. Osszegzés

A fizikai valosag jelenségeinek leirasdra a haromdimenzids geometriai térbdl és
idobol allo négydimenzids (kiegészitett) teret hasznalhatjuk. Ebben a négydimenzids
térben az E extenziv mennyiségekre mérleget készithetiink. A vegyipari miivelettanban
egy termodinamikai fazist a komponens tomegekkel (az egyik komponenstomeg helyett
valaszthatjuk a fazis tomeget), az energiaval €és az impulzussal jellemziink. Az extenziv
mennyiségek a teret egyenetleniil toltik ki, ezért differencialis mérleget irunk fel, amely a
tér barmely pontjan érvényesiil. Az adott extenziv mennyiségre vonatkozé differencialis
mérlegkészitésnél azokat a jelenségeket kell figyelembe venni, amelyek hatassal vannak
az adott extenziv mennyiségre. Az egyik jelenség a koordinata menti (,,szemmel lathato”
makroszkdpikus) mozgas. Az id6 koordinata menti ,,mozgast” lokalis megvéltozésnak, a
tér koordindtdk mentit pedig konvektiv aramlasnak nevezzik. Az extenziv
mennyiségekre haté masik jelenség osztaly a koordinata menti (,,szemmel nem lathaté”,
mikroszkdpikus) konduktiv mozgésokat foglalja magaba, amely abbdl adddik, hogy a
fazis, kiilonboz6 sebességgel mozgd részecskékbdl (molekulakbol) tevédik Ossze és
jellemzésiikre csak egy atlagsebesség all rendelkezésre. Ezen jelenségek leirdsara a
szakmatorténetileg kialakult fenomenologikus formakat hasznaljuk (Fick, Fourier,
Navies-Stokes torvények). A két koordinata menti mozgassal kapcsolatos jelenségek
osztalyaba nem sorolhatd jelenségek, a forrasok osztalyat képezik. Ennek megfelelden az

E extenziv mennyiségre felirt differencidlis mérleg alakja az alabbi:

de
5t —(VXe) += (vye) +> (VZe) +
6( E)e)_l_ 6 ( 6e> 6( ae> B
—a —\|—ay,=— —a =
Tox\ T 5% oy\ Yay) oz\ ?oz Uxy.2)
ahol: e az E extenziv tulajdonsag geometriai térbeli stirisége,
Vi a konvektiv dramlés sebessége az 1 koordinata mentén,
a; a konduktiv aramlasi tényez0 az 1 koordindta mentén,
q a forras striiség.
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A mérleg a megfeleld kezdeti és perem feltételekkel kiegészitve adja az adott fazis

leirasat. Ezek jelentik a ,klasszikus miivelettan” fundamentalis egyenleteit.

A hierarchikus modellezésben az adott szintli modellt az elemek modelljeibdl és a
kapcsolatok leirasabol szarmaztatjuk. A sok elemii rendszert populaciokeént irjuk le az 1d6
¢s a fazistér koordinatai altal definialt kiterjesztett ,,téridoben”. A fazistér koordinatait az
elemek tulajdonsagai (az elemek belsd tulajdonsagai) és az elemek kozotti kapcesolati tér
koordinatai (az elemek kiilsé tulajdonsagai) adjak meg. A fentihez hasonloan a rendszer
elemek szamara, mint extenziv mennyiségre differencialis mérleg irhato fel az id6 és a
fazistér koordinatai altal definidlt térben. Mivel itt az elemek tulajdonsdgait is szdmba
vessziik, ebben a tériddben csak a koordinata menti (,,szemmel lathatd””) mozgas (lokalis
megvaltozas és a fazistér koordinatdk menti konvektiv mozgés) és a forras tipusu

jelenségek figyelhetdk meg. Az elemszamra vonatkozo differencidlis mérleg az alabbi:

0% 0 s
at az VZ Z)_qZ

ahol: W, azelemszam sirliség (a fazistérben),
Vi a konvektiv aramlés sebessége az i koordinata mentén,
q az elemszam forras siirliség.

A W, (t,z) elemszam silirliség az adott elemekbdl allé rendszerre minden lényeges
informéciot magaba foglal, a fenti modell megolddsadval kapcsolatban azonban két

alapvet6 nehézség is felmeriil:

1. A v,(z) és q5(z) fiiggvények, ill. a benne szereplé paraméterek pontos megadasa

az adott megismerési folyamat kereteit altaldban meghaladjak.

2. A sok valtozé szerinti parcialis differencidlegyenlet numerikus megoldéasa is

sokszor meghaladja a lehet6ségeinket.

A nehézségeket ugyanakkor enyhiti az, hogy a mérnoki feladat megolddsa nem is
igényli az elemszadm siirliség nyujtotta teljes informacidé mennyiséget. Ez az oka annak,
hogy a fenti modellt ,,csupan” arra hasznaljuk fel, hogy ebbdl kiindulva a mérndki feladat

altal megkdvetelt informacio tartalmi modellt (vagy modelleket) generaljuk.
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Az extenziv mennyiségek additiv tulajdonsagat kihasznalva elészor integralassal a

rendszer szintli mennyiségeket definialjuk:
Oy (t,w) ={p(Y) = JnleM¥,(t,2)]}, heP(2)
ahol h az integralassal elimindlt koordindtdk halmaza,
u=z\h a fazistér megmaradt koordinatainak halmaza.

A kiilonb6z6 informécid atviteli problémak megoldasa utan kapjuk a rendszer szintli
valtozokra vonatkoz6 differencialis mérlegeket a T, térben:

o®,
ot

o 9 0D o
+ a(quDi) + %<—au %> =qy VcDi € q)u

Ezen mérlegek adjdk a rendszer szintli modellt, amely zart olyan értelemben, hogy
autondém modon megoldhaté. Ha az u a geometriai koordindtékat tartalmazza, akkor a
miivelettan klasszikus Damkohler egyenleteit kapjuk, ha viszont elem tulajdonsagot is
magaba foglal, akkor populacios modellt eredményez. Igy ezzel a modellezési

szemlélettel, a teljes modellezési készletet lefed;iik.
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20. Jelolésjegyzék

Itt csak az altalanosan, ill. gyakran hasznalt jeleket, jeloléseket soroljuk fel, a tobbi
valtozo értelmét lokalisan adjuk meg. A tananyagban megjelend modellek invariansak a
konzisztens mértékegység rendszerekre. Konzisztens mértékegység rendszert az Ot
alapmennyiség (szamossdg, tomeg, hossz, 1d6, hdOmérséklet) mértékegyseégeinek
rogzitésével kapunk. A valtozok, fiiggvények alapértelmezésként tobb valtozosak, a

vektort, matrixot csak akkor jeloljiik aldhtizassal, ha azt ki akarjuk hangstulyozni.

a aktivitas, gyorsulas, keresztmetszet,
B térfogataram,

C rendszer szintli koncentracio

C koncentracio,

Cp fajho,

D diffuzios, ill. keveredési tényezo,

dz=dz;dz,...dz..., /Z; € z,

E aktivalasi energia,

e energiasiirliség, extenziv mennyiség térbeli stirlisége,
f Boltzmann fiiggvény,

fc mértékegységvalto,

h fajlagos entalpia,

(—AHg) reakciohd,
[hy, ho] 3 h, [hy, he] S REM h értelmezési tartomanya,
i impulzussiiriség,

| index halmaz,
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sh(...)z...j... (.)..dh.. /heh integral operator,

hi o
J Jacobi matrix,
j aramslriiség,
K kodhalmaz,
k kod, kinetikai konstans,
L reaktorhossz,
M molekulatomeg, a mikro modell formalis atalakitasaval kapott modell,

M, Mi;1 mikro, ill. makro modell,
m molekulatomeg,
P={1,2,...,n}, az elsd n pozitiv egész szam

P(h)  ahhalmaz hatvany halmaza,

p parcialis nyomas,
Pe Peclet szam,
as elemszam forréssiirtiség a T, térben,
R sugar, egyetemes gazallando, valos szamok halmaza,
s(h) a h halmaz szamossaga,
T hémérséklet, tulajdonsag halmaz,
Ty a h halmaz elemei altal definialt tér,
t 1d6 koordinata,
X az elemek kiilsé tulajdonsaga, koordinata, konverzio,
y az elemek belsd tulajdonsaga, koordinata, moltort ill. dimenzidémentes
koncentracio,
\Y térfogat,
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% sebesség,

(v, ) rendezett kettés, matematikai modell (v valtozok, f dsszefliggések),

V, a T, térbeli mozgas sebességeinek halmaza,

z a (teljes) tulajdonsag halmaz,

Gorog betiik:

a konstans, héatadasi tényez0, kor

B konstans, komponens atadasi tényezo,

I feliilet,

Y konstans, atadasi feliilet (eloszlas),

1) konstans, film vastagsag,

€ konstans, fazis visszatartas (hold-up), porozitas,
D rendszer szintli extenziv mennyiség eloszlas,

[0) extenziv elem tulajdonsag,

M hatdsossagi tényezo,

K konstans, elemek kozotti kapcesolat, informacioatviteli tényezo,
A tartozkodasi 1do,

m momentum,

v sztdchiometriai egyiitthato,

0 dimenziomentes 1d0,

T tartozkodasi 1d0, tekervényességi tényezo,

p fazis tomegsiliriiség, tartalmazasi relacio

o torzitési tényezo,

Y, (t,z) elemszamsiiriiség a T, térben.
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Indexek:

A analitikus,

b forrasponti,

C kritikus, szénmomnoxid
G gaz, g0z,

H hidrogén

i i komponens,
K kornyezet,

L folyadek,

M metanol

0 szemcse feliilet,
S standard,

megf megfigyelhetd.

Roviditések:

DE(R) differencialegyenlet (rendszer),

FAR faziselemekbdl 4116 rendszer,

KTO kémiai technoldgiai objektum,

KTR kémiai technologiai rendszer,

MAR molekulékbol 4116 rendszer,

MIMO tobb bemenetii tobb kimeneti rendszer

MKR multi komponensii rendszer,

PDER parcialis DER,

SISO egy bemenetii egy kimenetli rendszer
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TFR tobbfazisu rendszer,
TKR tobbkomponensii rendszer,
Egyéb:

h \..  ah...tulajdonsaga,

[...]x=L, (...)x=L a ... mennyiség az x=L helyen,
<...>, A ...mennyiség atlaga,
~ ingadozas
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