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1. BEVEZETES

A veayészmérntki tudomany alapvetd feladata olyan
altalanos tdrvényszeriiségek felderitése, amelyek se-
gitségével le lehet irni a vegyipari miiveleti egységek
miikbdését. Benedek Pal és Laszld Antal mar 1960-ban
ezt a célt tiizték a vegyészmérndki tudomany elé *, az
azota eltelt to6bb mint egy évtizedben pedig a gyors mii-
kbdési elektronikus szamitdogépek elterjedése még in-
kabb idGszerivé és fontossa tette e tdrvényszeriiségek
matematikai formédban vald megfogalmazasat, mas szodval

a vegyipari miiveleti egységek matematikai modellezését.

A kémiai reakciodk megvalési%éséra szolgald reak-
torok mellett a legjellegzetesebb vegyipari miiveleti
egységek az egyensulyi elvalasztd egységek [abszorber,
.extraktor, stb./, ezeknek egyik legelterjedtebb képvi-
selGje a rektifik&ld oszlop, kdznapi nevén kolonna.
Sajnalatos, hogy t&bb komponensii elegyek rektifikalasa-
nak matematikai modellezése - amely a vegyészmérndki
tudomany alapvetd kérdése - mindmaig nincs kellSen ki-
dolgozva. Munkammal e kérdés tisztazasahoz. szeretnék
hozzajarulni.

A feladat Osszetett, és t&bb oldalrdl megkdzelit-
hetd. Véleményem szerint azonban a kérdés targyaléasa
csak akkor lehet eredményes, ha dialektikus egységbe
8tvoztik a vegyészmérndki, matematikusi és szamitds-
technikai felfogast. Célunk egy mérndki feladat megol-
dasa a gyakorlati életben megkivant pontossaggal. Az
altalanossag tudomanyos igénye miatt matematikai sza-
batossigra toreksziink, és mindvégig szem eldtt tartjuk
a szamitastechnika szempontjait: az egyszeriiséget,

célszeriiséget és a szamitasok gyors elvégezhetdségét.

% Megitélésiink szerint mérndk az, aki ismeretek, mére-
tek és mértékegységek birtokaban méretezni tud. [MKL,
15, No.7. 315.(1960) ]-



A vegyészmérndki szemlélet azt kbveteli, hogy
ne csak felirjuk a megfeleld egyenleteket, hanem
megoldadsi moédszert is adjunk, st meg is oldjuk azo-
kat. Ezért majdnem valamennyi kidolgozott algoritmus
szamitégépi programjat elkészitettiik, ezek segitségé-
vel megoldottunk t8bb mintafeladatot és elemeztiik az
ekdzben szerzett tapasztalatokat.

Amennyire lehetett, igyekeztem matematikailag
egyszeriien foglmazni, eldnyben részesitve - a mate-
matikdban kevésbé jartas vegyészmérntkdk szamara -

a kbzérthetdOséget, az Oncéluvad valhatd formalizmussal

szemben.



..3_

2. A FELADAT MEGFOGALMAZASA

Rektifikald oszlopok matematikai modellezésén
olyan algoritmus kidolgozéasat értjiik, amelynek se-
gitségével - a szabadsagi foknak megfeleld szamu val-
tozd rogzitése utadn - ki tudjuk szamitani oszlop mii-
kbdésére jellemzd Osszes tobbi mennyiséget. Ismeretes,
hogy a kondenzatorral és visszaforraldval ellatott
egyszeri rektifikald oszlop szabadsagi foka - roégzi-
tett geometriai viszonyok és m komponensi betaplaléas
esetén - m+4. Ennek terhére rdgzitjiik a betaplalas
tulajdonsagait egyértelmiien leird m+2 valtozdot: az
anyagaramot, a hOmérsékletet [ezzel egyenértéki le-
het az entalpia vagy a goz-folyadék arany/, a nyomast
és az Osszetételt,tovdbba a fejtermék és fejreflux -
mennyiségét. Bonyolult kolonndnal minden oldalelvé-
tel egy, minden ujabb betdplalas /m+2/ tovabbi szabad-
sdgi fokot jelent, amelyek terhére az oldalelvétel
mennyiségét, illetve a betdpldlas mennyiségét és alla-
potat tekintjilk ismertnek. |

Nem tartozik a targyalds lényegéhez, csupan egy-
szeriiség kedvéért, a nyomast rdgzitettnek és az egész
oszlopban azonosnak tekintjiik és elhanyagoljuk a ho-
veszteségeket is. A kidolgozott algoritmus - ha erre
az adott feladatnal sziikség van - csekély moédositas-
sal alkalmas a nyomasesés és hdveszteség figyelembevé-

telével tbBrténd szamitasra is.

Ezzel szemben a targyalas lényegéhez tartozik,
hogy elméleti tanyérokat tételeziink fel, vagyis ugy
szamolunk, hogy az egyes tanyérokat elhagydé folyadék-
és gOzaram egymassal fazisegyensulyban van.



Feladatunkat tehat szavakban a kévetkezOkép-
pen fogalmazhatjuk meg: rdgzitett betaplalas és
mennyiségi viszonyok mellett keressiik az egyes ta-
nyérokat - és igy az oszlopot - elhagyd anyagara-
mok mennyiségét, hOmérsékletét és Osszetételét,
megkivanva, hogy minden tanyéron teljesiiljenek a
komponens- és homérleg-egyenletek, valamint a fa-

zisegyensuly feltételei.

A feladat matematikai megfogalmazasahoz sziik-
ség van még néhany alapfeltevésre. A fazisegyensuly
feltétele azt jelenti, hogy a hOmérséklet, a nyo-
mids és az egyes komponensek kémiai potencialja az
egyes tanyérokat elhagyd folyadék- és godzfazisban

azonos.

Ez utdbbit az Osszetételek kbzdtti

. = T P . . o : 2.1
yi,] ¢ ( i ’xl,l' 'xi,m) / /
fliggvénykapcsolattal szokas kifejezni.

/Itt is, és a tovabbiakban is - ha mas megkd-
tést nem tesziink - i=1,2,...,n, j=1,2,...,m, vagyis
az egyenlet minden tanyérra és minden komponensre
vonatkozik./

Targyalasunkat idedlis elegyekre korlatozzuk.
|Egészen pontosan: az elegyedést tekintjiik idealis-
nak. /



Ez sulyos megszoritast jelent, mégis meg kell ten-
niink, mert véleményiink szerint igy jutunk el az
alapkérdéshez, amelynek tisztazasa elengedhetetlen
readlis elegyek elvalasztasanak szamitdsdhoz is. Ma-
tematikailag ez azt jelenti, hogy az yi,j moltdrt

csak a nyomastdl, a hOmérséklettdl és az xi,j moltdrt-
to6l fligg, mégpedig az utdébbival aranyos. Miutén

a nyomdst rdgzitettiik, a fazisegyensuly feltételé-

nek matematikai alakja igy:

Yi,j = kj (Ti)xi,j . [2:2]

Ami a k (T) fliggvény alakjat illeti, idedlis
folyadék- és gozfazis esetén a Dalton- és Henry-
torvények alapjan k (T) = po (T) /P addédik, ahol
po (T) jelenti az illetd komponens gdznyomast, ha
az a folyadékfazisban egyediil van jelen. Tiszta
anyagok gdznyomasat a homérséklet filiggvényében az

Antoine-egyenlettel irhatjuk le:

znpo=a+——' /2.3/

~ahol a, b és c az illetd anyagra jellemzd &allandodk.

Ezt a fliggvényalakot nem idedlis esetben is
megtartjuk kdzelitd formulaként, ugy, hogy egylitt-
hatdéit szakaszonként, kisérleti vagy irodalmi ada-
tokbdl, regresszidéval kell meghatarozni. /Egyszeri-
ség kedvéért a tovabbiakban feltételezziik, hogy
c = 273,16/. Igy a [2.2]| bsszefliggés a kbvetkezd
alakot 81ti:



Yy, § = eXP (kj(l)+ kj(Z)/Tabs) X5 .5 [2.4]
Az egyes komponensek parcialis moléaris ental-
piajat a homérséklet fiiggvényében mind folyadék-,
mind g6zfazisban linedrisan koézelitjiikk. E kdzelitd
figgvényeket mérndki szempontbdl egy-egy feladathoz
elegendden pontosnak, szamitastechnikai szempontbdl
pedig - egyszeriiségiik miatt - rendkiviil célszeriinek

tartjuk.

A kolonna vazlatadt az 1. abra, mig egy altaléa-
nos tanyér vazlatat a 2. abra mutatja. Az ezeken lat-
hatdé jeldlésekkel feladatunkat matematikai alakban
a kdbvetkezoképpen fogalmazhatjuk meg:

ROgzitett Fi’ TB,i' Zi," Ll, Ui és Wi mellett
kiszamitandék az Lir Vi, Ty és x, . értékek. A kdvet~-

i,]
kezd egyenletek teljesiilését kivanjuk meg:

a, anyagmérleg /[tOmegmérleg/ egyenletek

Liqg ® Vi + By =L, =V, =W, '= W =0 }2:5]
b, komponensmérleg egyenletek
Ly X351, -(Li+Ui) X4, -(v1+wi) Y3, +

T V31 Yier 9 ™ Ty %3 h&e8]



c, homérleg egyenletek

Lyy By, g-p — (Dy+U) H o= (Vi+W) Hy 4+
sy el ™ T4 805, 12,91

ahol
= ¥ h, , (T, it s
HL,i A L,J ( h & xl,]
HV,i = g hv,j (Ti) yi,j és

Hy 3 = (1= vy g hy, 5 (Tg, 1) 2p,,4,4

s=v P, w0 By
d, a fazisegyensuly feltételei

Yi,9 = K5 (T %y 4 [2.8]

)

e, a moltobrtek Osszegére vonatkozd egyenletek

L x =1 és L Yy =1 12.9]

3 j '3
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3. IRODALMI OSSZEFOGLALAS

Az eldzO pontban megfogalmazott feladat meg-
oldasaval az utdébbi masfél évtizedben kezdtek in-
tenziven foglalkozni. Ez érthetd is, hiszen ha azt

a kettds célt tilizziikk magunk elé, hogy:

- valdsagos méretii feladatot [/és nem tankdny-
vi mintapéldat/

- a mérndki gyakorlatban megengedhetd idora-
forditassal

oldunk meg, akkor a szamitdogép nélkiilézhetetlen se-
gédeszkbzzé valik. Az elektronikus szamitdégép pedig

a miiszaki életben az &tvenes évek végén kezdett meg-
jelenni. Igy a szamitdgép eldtti korszakot tulajdon-
képpen két cikk jelenti: [20] , [32] , amelyek azon-
ban a maguk.idejében inkabb elméletileg levezetett
egyenletek voltak, mint a gyakorlatban hasznalhaté
szdmitdsi moédszerek. Az elsd, szamitdgépre alapozott
munkdk 1958-1959-ben jelentek meg: [1] , [12] ,

2] , [28] , és mindjart négy kiilénbdzd iradnyzat ki-
induldpontjava valtak. A probléma az irodalomban azdta is
dllandbéan napirenden van, ami egyrészt a kérdés fontos-
sdgara és - minden egyszeriisitd feltevés ellenére -
bonyolult voltara, masrészt arra utal, hogy mindmaig
nem sikeriilt a feladatot minden szempontbdl kielégits-

en megoldani.

Mieldtt az irodalom részletes ismertetésére ra-
térnénk, két altalanos kritikai szempontot szeretnék

megemliteni.
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Tulajdonképpen két, egymassal ellentétes ve-
szélyrdl van szd. Az egyik a matematikai formalizmus-
ba vald tulzott elmeriilés, amelynek eredményeként
szép, de gyakorlatban nem vagy alig hasznalhaté egyen-
leteket kapunk.

A masik - ezzel ellentétes - veszély a szik
prakticista szemlélet, a matematikailag nem kellden

megalapozott, intuitiv, ad hoc mdédszerek hasznalata.

Az irodalom targyaldsat iddrend helyett a fel-
adat kiilénbdzd megkdzelitései szerint csoportositjuk.

A kérdés legegyszeriibb és legszemléletesebb
megkbzelitése a kdvetkez6: tételezziik fel, hogy ismer-
jik az i+l-edik tanyérrdél felszalld gdz és az i-edik
tanyérrdl lecsurgd folyadék allapotat. Ezen adatok-
b6l kiszamithatd

- az egyensulyi egyenletek alapjan az i-edik

tanyérrol felszalldé gbz Osszetétele,

- a goz mennyiségét feltételezve az anyagmér-
legegyenletekbdl az i-l-edik tanyérrd6l lecsur-

goé folyadék mennyisége és Osszetétele,

- a buborékpont-egyenletbdl az i-l-edik tanyér

hOomérséklete,

- a homérleg alapjan iterativ uton kiszamithatd

a gbzmennyiség helyes értéke.



.

Ezzel az i-l-edik tanyér szempontjabdél ugyan-
az a szituacid all fenn, mint a szamitas megkezdése-
kor az i-edik téanyérra, igy a szamitasmenet tanyérrdl
tanyérra felfelé folytathat6é. Hasonld eljaras alkal-
mazhatd lefelé is, igy egyszerii kolonndra az egész
oszlop szamitadsa a kdvetkezOképpen szervezhetd meg:

feltételeziink egy fejtermék Osszetételt, és
elinditjuk a szamitast felilrdl lefelé,

- a globidlis anyagmérleg alapjan kiszéamitjuk a
fenéktermék &sszetételét, és tanyérrol ta-

nyérra felfelé haladunk,

- valahol a kolonna k&zepén - célszeriien a be-
taplalasnal - a két szamitas talalkozik és
itt ki kell elégiteniink bizonyos kapcsoloda-
si feltételeket,

- e kapcsolddasi feltételek alapjan korrigaljuk
a feltételezett fejtermék Osszetételt.

Ez a lényege J. Greenstadt és munkatarsai
1958-ban megjelent cikkében ismertetett mdéddszernek
[12], amely azonban nem taldlt kdvetlkre, és lénye-
gében zsakutcat jelentett. Ennek t&bb oka van:
eldszdr is az utolsd pontban emlitett korrekcid tu-
lajdonképpen egy
= 0 [3:1]

F e eI

g L%y pety o 1,m)
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alaku m valtozés nem-linearis egyenletrendszer megol-
dasat jelenti, ahol az egyes Fj figgvények kiszamita-
sa alkotja az egész kolonna-szamitdst. A Newton—-mdd-
szerhez szillkséges parcidlis derivaltak kiszamitéasa
mar a szerzoknek is nagy: nehézségeket jelentett, a
véges differenciakkal vald kOzelités pedig az egész
kolonna m+l-szeri végigszamitasat jelentené egyet-
len lépéshez. Raadasul a filiggvények erdsen nem-line-
arisak, tehat gyors konvergencia sem varhatdé. A masik,
talan még sulyosabb nehézség, hogy a mdédszer a fej-
termék Osszetételének elGzetes ismeretét kivanja meg.
J6 becslést adni - kiildndsen azokra a komponensekre,
amelyek a fejtermékben gyakorlatilag egyaltaldban

nem fordulnak eld, és amelyekre a szamitas pl.

10™°"10
marpedig a szamitas éppen erre rendkiviil érzékeny.

-20 értéket eredményezne - szinte lehetetlen,

W.N. Lyster és munkatarsai 1959-ben t&bb cikkbol
4116 sorozatot tettek kdzzé [22] - [24] , amelyben uj
médszert javasoltak rektifikaldé oszlopok szamitasara.
Lényege, hogy az oszlop végigszamolasa utdn az egyes
komponenseknek a fej- és fenéktermék k&zdtti megoszla-

sat a

b, b.

J J
= O] — /3-2/

a., d



egyenlet alapjan korrigaltdk. A szerzdk az anyagmér-
leg-egyenleteket - az e dolgozatban alkalmazott

koncepciétol formailag eltérden - komponensaramokra
) PP

1.3 i,]
ill.vi 3 a j-edik komponens &ramat jelenti rendre
I

irtak fel, igy e gondolatmenetben bj' d

a fenéktermékben, desztillatumban, betiplalasban, az
i-edik tanyérrdl lecsurgd folyadékban, illetve az
onnan felszalldé gdozben. A © korrekcids tényezdt va-
lamennyi komponensre azonosnak tekintették. Ez valé-
ban zsenialis gondolatnak bizonyult, mert kikiiszébdlte
az eldbb emlitett sokvaltozds egyenletrendszert és a
parcidlis derivaltak szlikségességét.

E helyett minden iteracidban egy-valtozés fiiggvény
zérushelyét kell megkeresni. A komponensmérleg egyen-
let egyszeri oszlopra felirva

dj,kor + bj,kor = fj 1331
amibdl
s N
j, kor = 3.4/
j,kor . .
' 1*(“3“)
3j kor
vagy a [/3.2/-t behelyettesitve:
;
J
dj,kor = bj /3.5/
1+ 0 < . >
s

Mivel a komponensaramok Osszegének ki kell adnia a

teljes desztillatum mennyiségét, ® meghatarozasihoz a



J
g (0) = . - D [3.6/
J
1+ 0 <_.____>
dj szam

fliggvény zérushelyét kell megkeresni. Ez aranylag kdnnyii
feladat, mert a g (0) fiiggvény a (0, + «») intervallum-
ban szigoruan monoton cs&kkend, g (0) = B és g (=)= -p,

igy ebben az intervallumban pontosan egy gydke van.

Feltevodik természetesen a kérdés, hogy van-e
valami elméleti alapja a © korrekcids tényezdnek?
Bar sok kisérlet tdrtént a mdédszer elméleti megalapoza-
sara és értelmezésére, mégis ugy gondoljuk, hogy az igaz-
sadghoz a szerzdk legelsd megdllapitdsa all a legk&zelebb:
"a feladat empirikus Osszefliggés keresése volt a szami-
tott éé korrigalt bi/di értékek kozdtt".
Igy a médszert matematikai szempontbdl intuitivnek kell
tekinteni, haszndlhatdésagéat azonban tdbb szaz eset ta-
pasztalata igazolja. i

A komponensmérleg szamitds - abszorpcids és
sztrippelési tényezdk bevezetésével - ugy van szervez-
ve, hogy az egyes komponensek moltdrtjére explicit mé-
don ne legyen sziikség.

A szamitéds menete a kdvetkezd:
- A kolonna hGmérsékletprofiljanak felvétele,

- A folyadék- és gOzaramok felvétele,

- A komponensmérleg szamitds elvégzése az oszlop

két végérdl elinditva,



- Az oszlop kbzepén kapott bj/dj elvalasztasi

tényezd korrekcidéja a © médszerrel,

- A korrigalt bj]dj értékek és a globadlis anyag-
mérleg alapjan bj és dj szamitasa,

- A komponensmérleg egyenletekbdl adddd vy j/dj'

v 14

illetve li j/bj értékek alapjan az Osszetéte-
I

lek kiszamitasa minden tanyéron.

- A hOmérsékletprofil korrigdlasa a buborék-,
illetve harmatpontok, a folyadék- és ngérambrofilé
a homérleg alapjan,

- Az egész szamitads megismétlése az uj hOmérséklet,
illetve folyadék=- és gbzaramprofil alapjan szami-
tott abszorpcids és sztrippelési tényezdkkel.

A szamitas akkor fejezddik be, ha a g (0) fiigg-
vény zérushelye - az eldirt hibahatdron beliil - a 0 = 1
értéknél van. Ekkor ugyanis a szamitott és korrigalt el-
valasztasi tényezd azonos, és az egyuttal valame nnyi

egyenlet kielégitését is jelenti.

Bidr a szamitasmenet merdben kiilénbdzdnek latszik
a 3.1. pontban ismertetetthez képest, kis atalakitéasa
utdn a rokonsag nyilvanvaléva valik.

A mddszer altalanositasat t8bb betdplalast és
tébb elvételt tartalmazd, bonyolult kolonnadk szamitasa-
ra a szerzdk a sorozat harmadik cikkében irtak le.
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Eszerint minden oldalelvételhez egy ujabb @p korrek-

cibés tényezdt rendeltek hozza, a

3 kor j szam

Osszefliggés alapjan. A korrigalt desztillatum mennyiség

b, : :
1l + 90(__1__> T (2&.1\ +..46 (YELJ.) ‘
1 p\d. 2
3 szam

/3.8]

Osszefiliggéssel szamithatd /ahol 60 jelenti az egyszerii
oszlop ©O-jat/. ‘

A korrekcidé alapjaul szolgald filiggvények

go (eo, el,. .. 'Op) = Jz’ dj ,kor p D
= w i
9, Oyn + A ) Iole, ( dg,j ) i
J j szam

[3.9/

alakban irhaték. A O-kat [3.9/-b0l1l példaul Newton-ite-
racidéval lehet kiszamitani.
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A mdédszer széles kdrben elterjedt, amiben nem

kis része volt C.D. Holland - a cikksorozat egyik
tarsszerzdje - kitiind kényvének [13] , ugyanakkor,
kiildndsen bonyolult oszlopok szamitdsandl, sok bi-
ralat is érte. A biraldk elsOsorban a numerikus - ke-
rekitési - hibdk iranti érzékenységet tették szova,
véleménylink szerint azonban a szamitasok sikertelen-
ségének mélyebb oka is van. Mint emlitettiik, a kom-
ponensmérleg szamitasok igen érzékenyek az induld
értékekre. Ha az oszlopba t&bb helyen tdrténik be-
taplalas, akkor a két végérdl meginditott és vala-

mely betdplalasnal befejezett komponensmérleg sza-
mitasoknak at kell haladniok egy olyan téanyéron,

ahol szintén betéplalas van. Ha most az indulasnal
valamelyik komponensiramot - az iterdcid k&zelitd
jellege miatt - tul kicsinekpélasztottuk,‘el6fordul—
hat, hogy e betadplalasi tanyérrdol a folyadék- és
gbzarammal tavozd komponens szamitott mennyisége

kisebb lesz, mint a betédpladlassal odaérkezd - és
természetesen rdgzitett - mennyiség. Ez az eggyel alat-
ta fekvo tanyérrdol felszalldé gdzben negativ komponenséra?
mot eredményez, ami nemcsak fizikailag irreadlis, hanem
a tovabbi szémitééokban is belathatatlan kovetkezmények-

re vezet.

A 0O médszert veszi védelmébe D.S. Billingsley
- ugyancsak az eredeti cikksorozat tarsszerzdinek
egyike - 1966-ban megjelent cikkében [4] . Kitér a
numerikus instabilitasra és a megoldas konvergencia-
jara. Az elObbire vonatkozdan azt allitja, hogy a
komponensmérlegek szamitasa kdzben nem lépnek fel
nagy kerekitési hibat okozdé kivonasok.
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A szerz® 1970-ben megjelent cikkével [5] kap-
csolatban mindenekeldtt érdekes megfigyelni a két
cikk ko6zdtti rendkiviil nagy szemléleti kiildnbséget.
Ez utdébbiban - igaz, hogy még mindig komponensaramok-
ra és nem méltdrtekre felirva - mar lényegében a
tridiagonalis médszer keriil alkalmazasra. Tulajdon-
képpen helyesen latja meg a hOmérséklet korrigalasa-
nak médjat is, azonban alkalmazasat csak a szamitéas

végén, | e | < 0.0l esetben javasolja.

G.W. Boynton szintén 1970-ben megjelent cikké-
ben [7] a hdmérséklet-korrekciéra aaLiﬁEp (p=1,2,...,n)
a Q hSomérleg kiegyenlitetlenség korrekcidéjara a
aQi / aLp parcialis derivaltak alkalmazasat javasolja.
A cikk szonban inkabb egyenletek felirasat nyujtja,
és nem ad j6l alkalmazhatd szamitédsi médszert. Raada-
sul itt mutatkozik meg az a szemléleti probléma, amit
a komponensmérlegeknek &Aramokra és nem moltdrtekre
vald felirdsa okoz. Ez teszi ugyanis sziikségessé
az egymasba agyazott - és ezért rendkiviil munkaigé-
nyes - iteracidk alkalmazasat.

A két szerzd, D.S. Billingsley és G.W. Boynton
k6z6s cikke [6] lényegében a [7] -ben elinditott
gondolatmenet folytatdsa, és teljes szakitast jelent

a 0 modszerrel.

A 0 modszert sokan atvették, alkalmaztak, ja-
vitottak [11], [29] , és példaul erre alapozva dol-
gozott ki programrendszert a Chemoprojekt csehszlovak
vegyipari tervezdiroda is. Mint azt Z. Lutovski az
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1972. évi CHISA kongresszuson tartott eldadasaban

[21] elmondta, a problémaknak mintegy 90 %-aval
tudtak sikerrel megbirkézni. Ezért t&bb betaplalas
esetére igen bonyolult korrekcids formulat dolgoz-
tak ki. Ez gyakorlati szempontbdél nézve, figyelembe
véve a programrendszer kifejlesztésére mar rafor-
ditott nagy munkat és a sikeres szamitasok magas
aranyat, indokolt lehet, elméleti, tudomanyos szem-
pontbél azonban inkabb arra utal, hogy a problémakat
gybkerestdl csak egy teljesen mas mdédszer alkalmaza-
saval lehet megoldani.

A bevezetOben emlitett négy korai és egymastél
fliggetlen iranyzatot képviseld cikk egyike N.R.
Amundson és A.J. Pontinen 1958-ban ﬁegjelent munkaja .

[1] , amely az un. tridiagondlis matrix médszerek
alapjat fektette le. A szerzdk a szamitdgépek vegy-
ipari alkalmazédsénak e korai szakaszaban rendkiviil
vilagosan foglmazzadk meg a problémat, és matematikai-
1ég helyesen, rendszerezve és attekinthetden irjak
fel a kielégitendd egyenleteket. Mégis a szerzdknek
egy 2gy évvel késdbbi publikacidjan kiviil [2] ’
amely a szamitasi eljarast a kolonnahoz kapcsolt
sztripper esetére terjeszti ki, a legkdzelebbi, e méd-
szert alkalmazd és tovabbfejlesztd munka csak 1966-
ban jelent meg [37] . Azdéta e cikk valt a tridiagona-
lis mbédszer legfontosabb irodalmi forrasava.
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Az alapvetd egyenleteket a feladat matemati-
kai megfogalmazasadnal mar az itt sziikséges formaban
irtuk fel /2.5 - 2.9/ . Ezek megismétlésétdl elte-
kintlink. A komponensmérleg egyenleteket - komponen-
senként kiilén-kiilén - k&nnyen meg lehet oldani,
ha figyelembe vessziik az egyenletrendszer matrixa-
nak specidlis, tridiagonalis szerkezetét. /[lasd
4.1. pont/

A kapott xi,j értékeket a fazisegyensulyi
egyenletekbe helyettesitve uj hOmérsékletprofilt,
mig a homérleg egyenletekbdl uj folyadék- és gdzaram-
profilt szamitunk. A szerzdk nem emlitik ugyan a ka-
pott X4,3 értékek normalasat, ez azonban természetes
lépésként adédik mar [1] -ben is. A k egyensulyi
allanddk homérsékletfiliggését negyedfoku polinommal
veszik szamitasba és a [/2.8/ egyenletbdl az uj Ti
kiszamitasara biztonsadgi okokbdél a Miiller-médszert
hasznaljak a Newton-iteracid helyett. Véleményiink
szerint, ha a k (T) figgvényt a /2.4/ alakban k&zelit-
jik, ez felesleges [lasd 4.2. pont/.

Az eljaras konvergenciaja kiiléndsen a megol-
das kb6zelében nem kellBen gyors. Ezen kivan segite-
ni D.K. Houtby és A.U. Khan [14] intuitiv konvergen-
ciagyorsitd eljarasa. A médszer lényege, hogy harom
iteracidé utan az egyes tanyérok hoOmérsékletét a
/|2.9/ egyenletek megoldasa helyett a varhatd végso
homérsékletprofil eldrebecslésével korrigaljak.

Valdészinli, hogy a médszer az esetek t&bbségé-
ben valdban gyorsabb konvergenciat ad, erre azonban
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éppen az intuitiv jelleg és a matematikai megalapo-
zottsag hidnya miatt nincs biztositék. Az eljaras
elvi hibaja ugyanabban rejlik, amiben az eredeti
Wang-Henke médszeré, azt tételezi fel, hogy minden
8y
t6l filigg. Az igazsag viszont az, hogy minden S;

fliggvény csak az illetd tanyér T, hOmérsékleté~

fliggvény valamennyi tanyér hdmérsékletének filiggvé-

nye.

3.4. Egyenletrendszerek _szimultdn megoldasa

T6bb kisérlet tdrtént a /2.5 - 2.9/ egyenle-
tek szimultan felirdsara és megoldasara. J.S. Newman
[25] a folyadékdram profilt korrigalja a hdmérsék-

let fliggvényében a

oL oL oL
aL, = - ar, + i de + et i
3T AT

9y 2 . n

dTn {310/

formaban. A hOmérséklet-korrekcidkra linearis egyen-
letrendszert kap, amelynek egylitthatdéit azonban csak
nagyon bonyolult iterativ uton tudja kiszamitani. A
kapott eredmények Osszehasonlitasabdl kitiinik, hogy

a szikséges iterdcidk szama valamivel kisebb, mint

az egyéb mdédszereknél, és a szerzd egy mas médszerek-
kel nem kezelhetd feladatot is sikeresen oldott megq.

Az idézett munka fontos szempontokat vet fel
a kiilonb6z6 mdédszerek Osszehasonlitasara. Megallapita-
sa szerint - és ezzel egyet kell érteni - egymagaban

az iterdcidk szamdnak Osszehasonlitasa nem megfeleld
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értékelési alap. Figyelembe kell venni a megbizhaté-
sdgot, a szamitds iddsziikségletét és az elérhetd pon-

tossagot.

A feladat teljesen altalanosan matematikai
kezelésére tdrekedett F.P. Stainthorp és P.A.
Whitehouse [30] , akik végiil is - egyszerii kolonna-
ra - n(2m+4) ismeretlenes, nem-linedris egyenlet-
rendszerhez jutottak. A megoldasra Newton-iteracidt
javasolnak, az ehhez szilikséges parcidlis derivalta-
kat azonban csak kozelit®leg lehet szamitani. Bar
az ezen elven dolgozd szamitdgépi program ismerte-
tésekor [3;] egyszerii kolonnakra a specialis tulaj-
donsagok kihaszndlasa véglil is csak 2n ismeretlenes egyen-
letrendszer megoldasat igényli, a munkat inkabb érdekes
és altalanossagra tdrekvd matematikai levezetésnek,
mint a-.gyakorlatban hasznadlhatd szamitdsi eljarasnak
kell tekinteni.

Ugyanezt az utat kdveti J.W. Tierny és J.A.
Bruno [33] , illetve J.W. Tierny és J.L. Yanosik [34],
akik a feladatot teljesen altalénosan, matrix-egyen-
letek formadjaban irjak fel. Végilil is 2n ismeretlenes
linearis egyenletrendszerhez jutnak, amelynek egylitt-
hatdéit bonyolult matrix-szorzasokkal lehet kiszami-
tani. Igy, bar a mintafeladatokban igen gyors konver-
genciat értek el, ebben a formadban a médszer valdszi-
nileg tulsagosan munkaigényes, és az elég bonyolult
megfogalmazas miatt sem szamithat széleskdrii elterje-
désre. Ami a sziikséges memdériakapacitast illeti, 32K-
sz6 gyorsmemériaval hattérmeméria igénybevétele nél-
kil [33] szerint mintegy 50 tanyéros, a [3{] szerint
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10 komponenst és 25 tanyért tartalmazdé feladatot
tudtak kezelni. A madsodik cikkben Osszehasonlitjak
az Amundson [1 | altal k&z8lt imintafeladatra ka-
pott eredményeiket az eredeti és a Wang-Henke-
mbédszer szerint kapottakkal. Bar kevesebb iteraciod-
ra van szlikségiikk, és a konvergencia a megoldas ko&-
zelében négyzetes, egy-egy iterdcid munkaigénye
valésziniileg sokkal nagyobb, és ezért kétséges, hogy
a szamitas teljes iddszilikségletében elérhetd-e meg-
takaritas.

J.F. Tomich egy 1970-ben megjelent cikkében [35]
szintén a tridiagondlis mdédszert alkalmazza az anyag-
mérleg egyénletek felirasara és megoldasara. A ho-
mérséklet- és gbzaramprofilt szimultan korrigalja,

a megfeleld egyenleteket hibafiliggvény formédban irva
fel:

8y = § Yy,4 - 1L - /3.11/

.

illetve
By = Wopr By ge1 ¥ Tgg B3 = BV Bpog-
- (V1+W1) Hv,i + Fi HB,i + Qi 13 .12

Az Si és Ei
ve, a linearis tagok utén megdllva, a kifejezést

fliiggvényeket Ty és L szerint sorbafejt-

zérussal egyenldvé téve
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a kivant korrekcidkra szintén 2n ismeretlenes linea-
ris egyenletrendszer addédik. A korrekcids egyenlet
egyiitthatéit a szerzd a véges differencidk médszeré-

vel hatarozza meg. Ez azonban az Si és E, értékeknek

(2n+1) -szer vald kiszamitasat igényli,ivagyis egy
Tomich-féle iterdcid munkaigénye k&zelitdleg 2n+l
Wang-Henke-féle iteracidnak felel meg, a korrekcids
egyenlet matrixénak felirédsaig. Ehhez jarul a meg-
oldas nlnal aranyos munkaideje. A harom mintafel-
adat megoldasahoz sziikséges iteracidk szama /8,11,
illetve 11/ nem utal gyors konvergencidra. Mindent
egybevéve, Tomich médszerét nem lehet versenyképes-

nek tartani.

J.W. Gentry [10] szintén linearizalja a globalis
anyagmérleg, a komponens &s hOmérleg, valamint
az egyensulyi egyenleteket. Részletesen elemzi sajat
médszerének idOsziikségletét, Osszehasonlitva az
Amundson-Pontinen-félével. [/Az Osszehasonlitds vald-
jaban- a Wang-Henke-mdédszerrel torténik,/ A kdvetkez-
tetés nem egyértelmii, egyik helyen a szerzd azt al-
litja, hogy mbédszere (0.75 m? + 3.5m + 5) -szdr mun-
kaigényesebb, mas helyen, hogy munkaigénye nem éri
el az Amundson-Pontinen-féle médszer m-szeresét.

Még a masodik, szamara kedvezdbbet tekintve é&s fi-

gyelembe véve azt is, hogy ugyanannak az 5 komponensii



elegyre vonatkozé munkafeladatnak a megoldasa, amely-
hez Amundsonnak 15, Wang és Henkének 6 iteraciodra
volt szilksége, nala 10 iteracidt igényelt, arra a
kbvetkeztetésre kell jutnunk, hogy e mdédszer semmi-
képpen nem jelent eldrelépést a mar ismertekhez ké-

pest.

0. Orbach és munkatarsai [27] ugyancsak Newton-
Raphson-iteracidval korrigaljak a homérsékletprofilt,
a Jacobi-matrixot azonban nem minden iteraciéban
ujitjak fel. A sziikséges iteradcidk szama igy nagyon
magas, 30-50 lesz. A Jacobi-matrix inverzének mé-

dositadsara Brusset [8 ] a Broyden médszert ajénlja.

Az irodalomban még két, az eddigiektdl teljesen
eltérd szamitasi médszert dolgoztak ki rektifikald
oszlopok matematikail modellezésére. Az elsd, a tran-
ziens mérlegegyenletek idd szerinti integralasan alap-
szik, mintegy szimuladlva a stacioner &allapot bedlla-
sat. A médszert eldszdr 1958-ban A. Rose [28] java-
solta, majd W.E. Ball [3] javitott az integrdlds méd-
szerén, végiil J. Jelinek, V.Hlavadek és M. Kubilek
dolgoztak ki hatékony szamitdsi médszert [16] , [17] ,
és vizsgaltak a konvergencia gyorsasagat [;5]

Egyszerii kolonnadra a tranziens komponensmérleg
egyenlet a kovetkezd:
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Lya1%3-1,37V4Y5,9704%5, 3V ie1Y441, 5
dxi '
j
= Z —————L——— .
y —ae /3.14/

ahol Zj a tanyéron lévo folyadékfazis mennyisége
és 1 az idd. Az integralast implicit Euler-mdédszer-
rel végzik, vagyis

(t+1) (t)
dax., . dx, ... dx
S (e /' : W% - i
dt = B\ at + (1 B)—E?Li [3:+15]

ahol 0 < B8 <k

Ebbe az egyenletbe B =l-et behelyettesitve,
az integrdlas mindig stabil és a /3.14/ egyenletbe
a fézisegyensuiyi feltételeket beirva a k&vetkezd
egyenletet kapjuk:

At Li-l AT (Vi 'ki,j+Liij)
- b'e .+ + 1l|x
Zi. i—llj A
b |
(t-1)
K AT Vi et Biad 4 iy a4 =y o /3.16/
zi r IJ

ahol a baloldalon az L, V, k és x értékeket a (t) 1do-
pontban kell venni. Ha az ismeretlen (t) iddpontbeli
L, V és k értékek helyébe azok (t-1) idGpontbeli ér-
tékét helyettesitjiik, megoldhatdéva tettilk az egyenlet-
rendszert, de valamelyest tovabb rontottuk az amugy is
csak linedris konvergenciat. A konvergencia sebessége
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alapvetden az w =At1/Z relaxacidés faktor megvalasz-
tésatdl fiigg. A szerzdk a 10 < W < 1000 tartomanyt
vizsgdltak, és kiilonbdzd konvergenciagyorsitd el-
jarasokat probaltak ki. Végeredményben egy ha kom-
ponensii elegy elvdlasztdsa nyolc tanyéron mintegy
20-50 iteracidt igényelt. Mivel a /3.14/ egyenlet
a fenti helyettesitéssel ugyanolyan tridiagonalis
egyenletrendszerré valik, mint a [4.3/, ezért egy
iterdcidé munkaigénye koriilbeliil megfelel egy
Wang-Henke-iterdcidéénak. A szerzdk mddszeriik eld-
nyét elsSsorban a megbizhatdsadgban és t8bb kolonna-
bol all6 Osszetett rendszerek kSnnyl kezelhetdségé-
ben latjak. Ezeket ismerve is, meg kell azonban alla-
pitani, hogy a médszer lassu.

A masik -az eddigiektdl teljesen eltérd~ mod-
szer az invarians bedgyazas elvén épil fel. Ez két-
oldali peremértékfeladatok megoldasara kidolgozott,
nagymértékben intuitiv médszer, méllyel azonban diszkrét
problémak is targyalhaték. Lee é&s Noh [18] , [19] ,
[26] cikksorozatban mutattdk meg e matematikai elja-
ras alkalmazhatésdgadt rektifik&ald oszlopok modellezésé-
re. Anélkiil, hogy a matematikai részletek targyalasa-
ba belemennénk, ugy véljiik, hogy a matematikai targya-
lds bonyolultsdga, nagy memdéria- és munkaigénye miatt az
eljaréast inkabb ugy kell tekinteniink, mint egy matema-
tikai médszernek a vegyészmérndki problémakdrbdl vett
illusztracidéjat, s nem mint egy vegyészmérndki fela-

datnak a gyakorlatban is haszndlhaté megoldasat.
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Végiil két olyan cikket tartok szilkségesnek
még emliteni, amelyek - minthogy nem uj eljarast,
hanem a problémakdrre vonatkozé altalanos gondola-
tokat tartalmaznak - a mi csoportositasunkba @ nem vol-
tak beleilleszthetdk. J.R. Friday és B.D. Smith

[9 ] 1964-ben részletesen elemezte egyensulyi

egységekbdl al11l6 berendezések szamitasanak problé-
mait. A szerzdk szerint a [2.6/ - [2.9/ egyenletek
felirasa utén a szamitasmenet kialakit&s&hoz hat

lényeges ddntésre van sziikség.

Az elsO az egyenletek csoportositasa hely vagy
tipus szerint. Ez a kérdés elddntdttnek volt tekint-
hetd mar a cikk megjelenésekor, egy kivételével [;Z]
ugyanis minden médszer - addig is, azdta is - a ti-
pus szerinti csoportositast valasztotta, vagyis az
azonos tipusu egyenleteket oldotta meg az egész osz-
lopra egyszerre. A masodik az egyenletek kielégitésé-’
nek sorrendjére vonatkozik. A szerzdk szerint a leg-
célszerilbb - az egyensulyi feltételek behelyettesi-
tése utadn - elSszdr a komponensmérleg, utdna az Osszeg-
zési, majd a hOmérleg egyenletek kielégitése. A har-
madik dontés legfontosabb. Azt kell elddnteni, hogy
a [2.7] és [2.9] egyenletek k&ziil melyiket hasznaljuk
fel a hOmérsékleteloszlas, és melyiket a folyadék-
és g6ééramprofil korrigadlasara. A szerzok szerint
- és ezt szemléletes példaval tamasztjak alad - kdzeli
forraspontu elegyek esetén, vagyis rektifikaldé oszlop-
nal, az Osszegzési egyenleteket, ellenkezd esetben
- vagyls abszorbernél, extraktorndl stb. - a hOmér-
leg egyenletecket kell a hOmérsékleteloszlas korriga-



lasara felhasznalni. Bar harmadik alternativa-

ként az egylittes korrekcidé is lehetséges, a szer-
z0k allaspontjat mégis lényegében helyesnek kell
tartani. A cikk legnagyobb érdeme e kérdés felve-
tése és megvalaszolasa. A negyedik dontés az anyag-
mérleg egyenletek megoldasi moédszerének kivalasz-
tasa. Itt elsOsorban numerikus problémakrdl, a ke-

rekitési hibak propagaciéjarol van szb.

Az 6tddik dontés az uj hOmérsékletprofil sza-
mitasara vonatkozik. Ha a harmadik ddntésnél
- helyesen - az Osszegzési egyenleteket valasztot-
tuk, akkor a szerzdok, a mdltdrtek normalasa utan, a
buborékpont szamitasat javasoljdk. Mivel jelen mun-
ka egésze egy ettdl eltérd koncepcidt fejt ki, ezért
itt ezt a kérdést nem részletezziik. A hatodik, 'utol-
s6 ddntés az uj folyadék- és gbzaram profil kisza-
mitasdra vonatkozik, és ismét elsOGsorban a numerikus
problémak elkeriilését célozza.

J. Willadsen a "Decision, Design and the Com-
puter" szimpdéziumon felkért hozzaszdldéként tdbbek
kdzb6tt a [14] és [15] elBadasokhoz filizdtt kommen-
tart [36] . Allasfoylalasaban, elfogadva a buborék-
pont szamitadst mint a hdmérséklet korrigadlasanak
médjat, a konvergencia gyorsitasara tett erdfeszi-
téseket helyeselte, az egyenletrendszerek szimultan
kezelése helyett. Kifejtette azt a véleményét, hogy
a kiilénbdzd moédszerek Osszehasonlitdsat nagymérték-
ben elGsegitené, ha azokat azonos tesztfeladatokon
lehetne kiprébalni. Ilyen altalanosan elfogadott
mintafeladatok hidnyat jelen munk&kban is erOsen érez-
tik.
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4. A KOLONNA-SZAMITAS UJ MODSZERE

A kidolgozott uj médszer a komponensmérleg
egyenletek megoldasara megtartja . a Wang-Henke-féle
tridiagonalis matrix mdédszert, azonban mas, a fela-
dat természetéhez jobban illeszkedd hdmérsékletpro-
fil korrekcidt valdsit meg.

4.1. A mbédszer ismertetése

Tételezziikk fel ismertnek a Ti'
egyiitt v, / értékeket, és irjuk fel ismét a /2.6/ kom-

ponensmérleg egyenletet egy altaldnos tanyérra ugy,

Li |és ezzel

hogy yi,j helyébe ki,j xi,j_t helyettesitiink:

Ly-1%5-1,5 ~ [Li+Ui+ (V,+W, ) ki,j] Xy 5 *

+V - B 3 : /4.1]

11 Faal, 5 Fpwapy™ T Eg¥yio

Lathatdé, hogy ha a /4.1/ egyenletet valamennyi t&nyér-
ra felirjuk, akkor az xi'j—kre olyan n ismeretlenes
linedris egyenletrendszert kapunk, amelynek matrixa
tridiagonalis, vagyls a fOodiagondlis és a két mellette
1évo elemen kivill az &sszes t8bbi elem zérus. Legyen:

U e

by g == [Ui+L1+ (v, +W,) ki,j]

€y,9 =V ®aia,3 /4.2
ool =Tk s
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Ezekkel a jeldlésekkel az egyenletrendszer a kdvet-

kezd alaku:

Bonas Fip R T
B ¥ TR dl,J
a b C e !
2,9 P25 25 B4 2,
a b c =
Ly T S hed A xllJ dlr]
a .
L n,Jj n,J xnrj dnrj
14 .3/

Ez az egyenletrendszer Gauss-eliminacidéval igen kdny-

nyen és gyorsan megoldhatd. Legyen

- a

Pi,5 = 1,3/ ®1,5 7 31,5 Pi1,5)

és /4.4

Ay, ™ @, 70,5 S, 900 Pyd T 8,4 Py,

Ezzel a fenti egyenletrendszert a kovetkezd alakra
hoztuk:
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1 o Feae ] T ]
P1,3 1,3 9,3
1 Pa5 23 9,5
j I . X . = .
pi,J 1e] qi,J
i | X . .
| | - n:J-J B qﬂr]_

[4.5]

amibdl az x moltdrtek az

i,]

ST M8 T PLd C Pupge Bng = 9

Osszefliggéssel szamithatdk ki. Ezt a szamitast termé-
szetesen valamennyi komponensre el kell végezni,

hogy eredményiil megkapjuk minden komponens folyadékfa-
zisbeli méltdrtjét minden tényéron. Ezzel teljesiilnek
a komponensmérleg egyenletek és a fazisegyensulyi fel-
tételek, de az xi,j méltdrtek Osszege az egyes tanyé-
rokon nem lesz egységnyi, és nincs biztositva a hdmér-
leg teljeslilése sem. A méltdrtek Osszegének egytdl vald

eltérése miatt a kapott x értékek csak egy szamitas

k6zbensd eredményeinek teiigthetGk és semmiféle fizikai-
lag létezd vagy létezhetd allapotot nem reprezentalnak.
Az 6s§zegzési és hOmérleg egyenleték teljesiilését az
eldre felvett T, és Ly értékek korrigalasaval kell elér-
ni. Erre elvileg kétféle lehetdség volna, desztillaciés
szamitadsnadl azonban az a célszerii [9] , ha a hBmérsék-
let profilt az 8sszegzési, a folyadékaram profilt a hd-
mérleg egyenletek alapjan korrigaljuk. Mdédszeriink ennél

a pontnal tér el a Wang-Henke-félétdl.
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Az egyenletrendszer szerkezetébdl kdvetkezden

barmely T, hOmérséklet megvaltoztatédsa maga utan

i
vonja valamennyi Xy 3 érték megvaltozasat. Ezért
14

elvileg 1is hibas a Wang-Henke-médszerben az az el-

gondolds, hogy a T, hOmérsékletet ugy hatarozzuk

1

meg, hogy g ki,j xi,j = 1 legyen. Ehelyett valtoz-

tassuk meg galamennyi Ti-t (Ti 4 AT -re és irjuk

i)
fel ujbdl a komponensmérleg egyenleteket. A tanyér-
hdmérséklet megvaltoztatasa k&vetkeztében természe-

tesen ki'j is megvaltozik, amit linedrisan k&zelitve:

dkj

Ak = AT /4.6
i.] ar p=r, &
1
A /2.4 /egyenlet alapjéan
(2)
kj ‘

A g T ww k AT .
Ry o 1,5 My {8 )

abs,i

Igy a komponensmérlegek:

L (xi-l+Ax1—l,j) - [L1+U1+(Vi+w1)(ki,j+Aki,j)J
(X1,5% 8%, ) * Ve Cia, 5% 8R4, 9 ae, 5 a1, 9)
= -Fizi,j | [4.8]

Kifejtve, és a masodrendiien kis mennyiségeket elhanya-

golva:
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+U .+ (Vi+wi) k

Lyod B450, 5 ™ TR0y -

1,33 *1,3Vie1 K141, 5%041,5 +

= T S O Ml i o LR LW O T TR T I LT

v Ak

= (Vy+Wy) &k g+ Wpen 4%, 1% 4 i)

X o
- % I s

EbbGl a [/4.1/ egyenletet levonva, atrendezve és a . Ak-kat
AT-vel kifejezve kapjuk:

Li Axi-l,j = [Li+Ui+ (Vi+Wi) ki,j] Axi,j +
¥ Viag ki+1,j Ax1+1,j =
i . 0 dk
= ) %y ar — 4%y = Vi ¥4 ,5—33Led ap
dT i+l
/4.10]
vagy &sszevonva:
aiAxi-l,j+b1 Axi,j+ci Axi*l,j = Bi ATi + 71 AT1+1 J4:11 ¢
ahol
dki )
Bi = (V1+W1) xi,j _—_E;J_—_ 18121
és
Y, = =V, .X i 15 P
i 1417141, 5 3T [4.13]
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A [/4.11/ egyenlet bal oldala teljesen hasonld
/|4.1/-hez, a jobb oldalon azonban a szintén ismeret-
len ATi—k allnak. Igy, ha a bal oldalakat Axi,j—re
meg akarjuk oldani, akkor a jobb oldalakat mint szi-
multan egyenleteket kell felfogni és eredményként

., = . . \ . . e 2 -A .
xirJ pirlrJ i = pi,Z,J 2+ o st r] Tn sl

alaku lineéris kifejezést kapunk. A komponensekre
bsszegezve kapjuk a céljainkhoz sziikséges

’

kifejezést, ahol

aS; = ;: Ax, /4.16/
és
W .
ri'k e 1 :‘ i'k’J /4.17/
J

Ezzel eldallt a mdoltdrtek &sszegének megvalto-
zdsa mint tanyérhOmérsékletek megvaltoztatéasanak ko-
zelitd linearis fiiggvénye. A kivéntATi korrekciét
ezen egyenletrendszer megoldasaval szamithatjuk ki,

ha AS, helyébe 1 - I Xy 3 -t helyettesitiink.
j ’

Totalkondenzator esetén a kondenzatorra fel-
irt korrigalt komponensmérleg nem fiigg Tl-t61, igy
a [/4.14/ egyenletben Y 5 és ezért [4.15/-ben

[ S

i3 értéke zérus. Eggyel kevesebb ismeretleniink 1lé-
r
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vén, eggyel kevesebb egyenletet kell venni a

ATi—k, i=2,3,...,n,kiszamitasahoz, Tl értékét pe-

dig abbdl a feltevésbdl szamitjuk ki, hogy a fejtermék
buborékponton 1évsd folyadék, vagyis

Tk, . %X, . =1 [4.18]

A folyadék- és gOzaramprofil korrigédlédséara a
[2.5] bruttdé anyagmérleg és [2.7/ hOmérleg egyenlete-
ket haszndljuk. A szamitassal az oszlop teteéjérdl in-
dulva tanyérrdol tanyérra haladhatunk lefelé. Ha ugyan-
is Li—l és Vi ismert, /marpedig Ll—et és Vz—t ismer-
jiik/, akkor ezek kétismeretlenes linedris egyenlet-

rendszert jelentenek Li és Vi+1—re.

i és Vi értékekkel

a szamitast megismételve az iteracidét addig folytat-

Az igy kapott korrigéalt T,» L

juk, migcsak a méltSrtek Osszege minden tanyéron az
eldirt hibahataron beliil meg nem k&zeliti az egyet,
és a hOmérleg is kelld pontossdggal nem teljesiil.

Az uj szamitasi médszerrel kapcsolatban a kd-
vetkezs kérdések meriilnek fel:

al a I Xy 5= 1l egyenletek teljesiilése bizto-
s r

sitja-e, hogy a gozfazisbeli méltdrtek 8sszege is
egységnyi legyen,

b/ a médszer konvergens-e,

c/ a médszer szamitasi 1idOsziikséglet szempontija-
b6l gazdasagos-e, illetve nem lehetne-e gazdasidgossa-
gat javitani.

A tovabbiakban e kérdésekkel foglalkozunk.
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Irjuk fel a komponensmérleg egyenletet a visz-

szaforralodra:

Lpel *ne1,4 = (UntVoky §) %, 4 7O [4.19/

és Usszegezziik valamennyi komponensre:

By & *n-1,3 ~ Vi *ned ¥y B kn,j xn,j e el
J J J
Ha ;feltételezziik, hogy in e 1, minden i-re, akkor
j ’
L 3 -U -V ga S /4.21]

Lo.q =0, =¥, =0 /4.22]
tehat
§ kn’j % 4= § % = 4 /4.23/

kell hogy legyen.

Most irjuk fel az egyenleteket egy altaldnos tanyérra

Li-lxi—l,j - [Li+Ui + (Vi+wl)ki,j] Xy 5 +

v k /4.24]

11 S Fean, 4 = T Ta%, 4
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és Osszegezziik komponensek szerint

Li g Ry g g™ (L,+0,) § By 5™ (vi+wi)§ ki3 %i,5 %
Vet F Ry Tty Ll
Ismét felhasznéalva, hogy §xi,j = 1 és
L - L,+U, - V,+W, 4V, .= F _ /4.26/

1=1 = S F Mg i+l . |

kapjuk, hogy
(Vi+wi)(l - Lk X

r ) = Vy4y (=L Kk

1#1,3 *141,3)

i,3 71,3

[4.27]

EbbGl i=n-1 helyettesitéssel a [4.23/ alapjan kdvetke-
zik, hogy )

Kn-1,§ *n-1,5 =L - /4.28/

és téanyérrol téanyérra felfelé haladva minden tanyérra
belathatjuk, hogy

Lk
3

Il
(=]
~
=N
N
(¥
-~

Ezzel bebizonyitottuk, hogy ha T X, 2 = 1

és a hOmérleg egyenletek teljesiilnek, akkor algoritmu-
sunk minden kielégitendd egyenletet kielégitett, vagyis
elvezetett a feladat megoldaséhoz.
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Mint azt a bevezetOben emlitettilk, matemati-
kailag mindeddig nem bizonyitott, hogy a /2.5/ -
[2.9] egyenletekkel megfogalmazott feladatnak egyal-
taldn van-e, és ha igen, hany megoldasa van. Es
bar erds szemléletes érv szd6l amellett, hogy a fi-
zikailag redlis tartomanyban léteznie kell egyér-
telmli megoldasnak az irodalomban ismertetett egyet-
len, mdédszerrdl sem bizonyitottak be, hogy bizto-
san elvezet a megoldashoz - feltéve természetesen,

hogy az létezik.

Egzakt bizonyitast e kérdésekre nekiink sem
sikeriilt adni. E fejezetben két, a kivantnal gyen-
gébb allitast bizonyitunk be, amelyek azonban va-
lészinilileg fontos lépések a. teljes bizonyitas felé

vezetd uton.

4.3.1. Allitas: A komponensmérleg egyenletek
mindig megoldhatdk, . és az eredményben Xy 3 >0, min-

’
den i-re és j-re.

Bizonyitds: Tételezziik fel eldszdr, hogy csak

egy betaplalas van, mégpedig a p-edik tanyérra.
Vizsgaljuk meg a komponensmérleg egyenleteket [4.1/.
A jobb oldalon a p-edik egyenletet kivéve csupa

zérus all. Az elsG egyenletbOl

= (Ul+V k =0 /4.30]/

153, %

v 4ot Ve, %03

nyilvanvalé, hogy Xy 3 és X 3 elGjele megegyezik.
I ’
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Ha az egyenleteket a p-l-edikig sorrpa Osszeadjuk,
belathatd, hogy az Xy

14
i=1,2,...,p-re. Ugyanezt az n-edik egyenlettdl

j-k eldjele megegyezik

visszafelé elvégezve belathaté, hogy az xi,j-k
eldjele azonos i=n,n-1,...,p-re, vagyis
i=1,2,...,n-re is [p tagja mindkét sorozatnak/.
Valamennyi egyenlet 6ssze§ét véve viszont azt

kapjuk, hogy:

n
- UtWek, : o = =F : 4,
o i bk o TR R B T
igy az Xy j-k kbz0s eldjele pozitiv.
r

Ha t8bb betaplalas van, akkor a jobboldalt
tekintsilik olyan vektorok Osszegének, amelyek minde-
gyilkében csak egy nem zérus elem van. A [4.1/ egyen-
letrendszert e jobboldalakkal megoldva, az eredmény
- a fenti gondolatok alapjan - minden esetben csupa
pozitiv szambdl fog éllni; s e megoldasok Osszege -
ismét csupa pozitiv sz&m - jelenti az eredeti /[4.1/
egyenletrendszer megoldasat.

Be kell még latni, hogy a /4.1/ egyenletrendszer
matrixa sohasem szinguldris. Ennél azonban t8bbet
is lehet bizonyitani, nevezetesen, hogy a matrix
negativ definit. Legyen a legfelsd betaplalas a p-edik
tdnyéron és végezzilkk el a Gauss-eliminaciét ugy, hogy
minden sorhoz az eldz3d annyiszorosat adjuk, hogy a
f0atld alatti elemek zérusok legyenek. Ekkor a kdvet-
kezd egyenletrendszert kapjuk:



— - F — — —
7
81,3 51,3 = 5O L
r
R2.9 Bay 23 4
0
B 3. C - o | = arl ..
T T X143 P/
r
dp+1, 3
b’ X ar .
n,J nIJ n’J
i pdr ol N
/4.32/
r r
ahol bi,j = (bi,j-ai,j ci-l,j) Ibi-;,j

dirj - di-llj airj) Ibi"lrj'(corj - alrj - O)

Az elsS p-l egyenletbdl belathatd - mivel vala-
mennyl x, .3 és cy 3 pozitiv -, hogy bi 3 < 0,
’
i=l 2,...,p- -re. Ugyancsak léthaté mivel dp j <0 -, hogy
<0.
Pe,3

Ezutdn 1épésrdl lépésre bebizonyithatd, hogy
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4 4 4 [ ¢ I

<
ps1,0” Pper g Tpa gt o %n,4¢ o,y 0

14
UOsszefoglalva: bi<0, i=1,2,...,n-re. Mivel az
eredetl matrix barmely sarokaldetermindnsa a megfeleld

bi-k szorzata, ezért az eredeti matrix negativ definit.
Ezzel allitasunkat teljesen bebizonyitottuk.

4.3.2. A konvergencia - bizonyos feltételek
melletti - biztositasara médszeriinket egy lépéshossz-
csbkkentésl algoritmussal kell kiegésziteni, vagyis
a Ti tanyérhomérsékleteket a [4.15/ alapjéan k;szémi-
tott AT, helyett csak AAT,-vel szabad korrigalni,
ahol A alkalmasan megvalasztott konstans /[O<)A<l/.

A bizonyitashoz rdgzitsiik az Ly értékeket és
definialjuk a

O(Tyreee,T ) = .

L[ e =

. [Ask(Tl,.;.,Tn)]z /4.33])

figgvényt. Ennek értéke sehol nem negativ.‘Zérus is
csak ott lehet, ahol valamennyi ASk zérus, vagyis
éppen a keresett megoldaspontban. Igy a ¢ filiggvényt

a kbzelités mértékének tekinthetjiik. A 4.1. pontban
leirt szadmitasmenet tulajdonképpen gASk = ¢k(Tl,...Tn)
nemlinearis egyenletrendszer megoldasédnak Newton-
Raphson-iteracidval vald kbzelitése. Matrixalgebrai
jel&léseket hasznalva, a



s

AT = AS

lineéaris egyenletrendszert oldjuk meg, ahol J a

S
E parcidlis derivaltakbdl &sszedllitott

i
~ Jacobimatrix.

aT

Allitds: ha a T, hdmérsékletek n dimenzids te-

1
rében J determindnsa sehol sem zérus, és a
2
b el mésodrendii. parcidlisok folytonosak és
BTi aTk

korlatosak, akkor mdédszeriink - alkalmasan megvalasz-

tott A mellett - konvergens.

" Bizonyités: ha det |J| a T = ° pontban nem

zérus, akkor létezik a
AT = J AS /4.34]

korrekcidés vektor. A T = g? +AAT vektor a hOmér-
sékletek terében egyenest reprezental. Ezen egyenes
mentén a ¢ (A) fliggvény A-nak egyvaltozds filiggvénye.
Fejtsik ezt E? kériil Taylor—sorba.

6 (M=o (o) + S4— 3 gekoplleal « 5F
A=0 A=0
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A [4.33]/ egyenletbdl

. 3A S
il & 2 B KBY
oT, 4 i 9 Ty

amit [4.36/-ba helyettesitve

. 38
i o
5 AT, =  -AS
B ik i
amib31
2

i = -2 z(as® ) = -24°
1 et .

~A=0

A masodrendii parcidlis@k korlatos volta miatt
2
(-9—ﬂ-> <R

2
" 7 3=0

/4.36/,

/4.37

A

/4.38]

/4.39/

/4.40/

/4.41]/
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amibdl kdvetkezik, hogy

b () < ¢ () =% - 2% + RA? /4.42]
ahol ¢, (A)a ¢ (A) filiggvény felsd becslése. Ebbdl lat-
hatdé, hogy a op fliggvény a A = O pont kdrnyezetében
csbkkend és minimumat a A= ¢°/R'helyen éri el. Itt

s WO S oy 2 042 =
$onin = ¢ 2 (¢7)°R +(¢7)°YR =

= % (1- ¢°/r ). /4.43]

Ha tehat A-t ¢°/R—nekvvélasztjuk, akkor a
fiiggvény korrekcid uténi- értékére a kdvetkezd becslést

kapjuk
1 L % o
LA = 0° (1 e ) /4.44]
Ezt l1épésrOl-lépésre megismételve a
oF
o= < ¢"(1 - ) /4.45]
R

sorozatot kapjuk. Ez a sorozat monoton csdkkend, nem
negativ, vagyis alulrél korlatos, tehat konvergens.
Hatarértéke nem lehet ¢ > O, mert elég nagy r-re fenn
kell  Allnia a ¢ +e > ¢F > ¢~ . relaciénak. Valasszuk
viszont e-t (¢w)2/R—nél kisebbre. Ekkor

2

(65) &
e 4F = = < ¢F - e < ¢ /4.46/
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lenne, ami nyilvanvalé ellentmondéas, tehat a soro-
zat hatérértéke zérus, vagyis az igy definidlt pont-
sorozat feladatunk megoldasahoz konvergal. |

Ennek a bizonyitasnak elsOsorban elméleti ér-
téke van. A tett feltevések - hogy a Jacobi-matrix
nem szingularis és hogy a.masodik derivaltak korla-
tosak - altaléaban teljesﬁlnek,'és igy azt bizonyitot-
tuk, hogy médszeriink az esetek nagy t8bbségében el-
vezet a feladat megoldasdhoz. A gyakorlati szamitasok
szamara azonban ez a gondolatmenet nem elegendd.

Ez ugyanis csak egzisztenciabizonyitas, vagyis azt
allitjuk, minden iteracidban létezik céljainknak
megfeleld ), de a bizonyitads semmit nem mond arra
vonatkozé6lag, hogy egyaltalan sziikség van-e a lépés-
‘hossz cs8kkentésére, és ha igen, hogyan kell a A-t
kiszédmitani. R-t ugyanis nem ismerjiik, ¢R kiildnben is
nagyon durva becslés lehet.

A szamitdégépi programba /lasd 6.1 pont/ olyan
algoritmust épitettiink be, amely a A = 0 és A =1
pontbeli ASi-k abszolut értéke és ezek A = O pontbe-
1i derivaltja alapjan masodfoku polinomokkal k&zeli-
ti a hibakat, és abban az esetben, ha a hibak abszo-
lut 8sszege A= 1-nél nagyobly mint A= O-ndl, A - t
e k6zelitd parabolak minimuma alapjan szamitja ki.
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5. SZAMITASTECHNIKAI KERDESEK

Bonyolut rektifikaldé oszlopok szamitasara az
utébbi években mar kidolgoztak t8bbé-kevésbé j6 széa-
mitdsi eljarasokat, illetve gépi programokat. Ezért,
ha uj mdédszeriinkkel szemben azzal az igénnyel lépilink
fel, hogy az a gyakorlatban az eddigieknél jobban
haszndlhatdé legyen, akkor alaposan elemezniink kell a
szdmitastechnikai problémékat, elsGsorban a gépidd-
igényt. E fejezetben ezekkel a kérdésekkel és a mod-

szer moédositasi lehet&ségeivel foglalkozunk.

A gépido-igény abszolut értéke természetesen a
hasznalt szamitégéptdl ég programnyelvtdl fiigg, ami-
t8l viszont tudomé@nyos igényii altalanos targyalasnal
lehetdleg el kell vonatkoztatni. Ezt az ellentmondast
ugy igyeksziink feloldani, hogy azt vizsgdljuk, hogy
a szamitési algoritmus egyes lépéseinek munkaigénye
hogyan fligg a feladat méreteitdl, vagyis a komponensek,
illetve tanyérok szamatdl. Ez ugyanis a szamitasi ido-
igényt géptol fiiggetleniil elég jo6l jellemzi. Az Ossze-
hasonlitas alapja ismét a Wang-Henke-mddszer.

Elegendd egy-egy iteracidé munkaigényét és az
iterdcidk szamat vizsgadlni, mert jo kozelitéssel fel-
tételezhetjilk, hogy az eldkészitd szamitasok, illetve
az eredménykiiratas gépidd-sziikséglete elhanyagolhaté.

Mindkét mdédszer alkalmazédsénal m szamu kompo-

nensmérleg egyenletrendszert kell megoldani. Az
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egyenletek szama n, mind a megfeleld a, b, ¢ és d
egylitthatok kiszamitésa, mind a megoldas n-szer le-
futd ciklusban t&rténik, tehat az egész szamitas
idSigénye m x n -nel aranyos. A kapott méltdrteket
normalni kell; ami szintén m X n -nel aranyos mun-
ka. A hOmérséklet korrigadlasa a Wang-Henke-mbédszer-
nél buborékpont szamitast igényel minden tényéron,
amelyhez bels® iteracidéra van szilikség, és minden
iterédcid idOsziikséglete m-mel aranyos, igy az egész
korrekcid idSigénye aranyos a komponensek, tényérok
és belsd iteracidk szamdnak szorzataval. A folyadék-
és gbzaram korrekcidk szintén tanyéronként tdrtén-
nek, kdzben a fajlagos entalpidkat komponensenként
kell 6sszegezni, tehdt szintén m x n -nel aranyos

géplddsziikséglet 1lép fel.

Usszefoglalva elmondhatjuk tehat, hogy a Wang-
Henke-mdédszernél egy-egy iteracidé soran az elvégzen-
a5 miiveletek legnagyobb részének munkaigénye leg-
feljebb m x n -nel aranyos. A legmunkaigényesebb
rész a homérsékletek korrigalasa, ahol belsd itera-

cidra is sziikség van, raadasul a k egyensulyi al-

1
landé kiszamitidsidhoz iddigényes exponencialis filiggvénysza-

mitast is kell végezni.

Az altalunk kidolgozott médszernél minden iteréacid-
ban fellép egy linedris egyenletrendszer megoldas, amely-
nek i1doOsziikséglete n3-nal aranyos, és ezen egyenletrend-
szer egylitthatématrixdnak eldallitasa komponensenkénti
bsszegzéssel tobrténik, ami m x n2 -tel aranyos munkéat
igényel. Ezzel szemben elmarad a Wang-Henke-mdédszer

legmunkaigényesebb része, a homérsékletkorrekcid.
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Mivel nalunk n-nek magasabb hatvanyai szerepelnek,
mindenesetre nyilvanvald, hogy a tényérszam néve-
kedésével moédszeriink versenyképessége romlik. E
"kedvezbtlen tendenciat lassitja az a tény, hogy

a Wang-Henke-médszer alkalmazdsa esetén a feladat
megoldadsdhoz szilikséges iterdcidk szama a tanyérszam
ndévekedésével altaldban nd, mig az uj mbédszernél

attdél lényegében filiggetlen.

Ahhoz, hogy az uj mdédszer versenyképességét
minél nagyobb tényérszamig megtartsuk, szﬁkség van
az uj algoritmus szamitastechnikai finomitéséra,
elsSsorban a mir emlitett k&t kritikus ponton. A
linedris egyenletrendszer megoldasanal kdnnydbh hely-
zetben vagyunk, mert mig a program egésze magas szin-
tli programnyelven [célszerilien ALGOL-ban/ késziil, ad-
dig szinte minden gép programk&nyvtara rendelkezik
kifinomult, gyors, &altaldban gépi kédban irt linea-
ris egyenletrendszer megoldd eljarassal. Ennek ido-
sziikkséglete a sajat készitésiinek 1/5 - 1/20-a is
lehet.

Ezek felhasznalasaval elérhetd volt, hogy
mintegy 30-40 té&nyérndl a linedris egyenletrendszer
megoldasahoz és a szamitas tObbi részéhez szlikséges

1d0 6sszemérhetd volt.

A szamitas gyors elvégezhetdségének kulcslé-
pése tehadt a [4.1/ szimultan korrekcids egyenletrend-
szer gyors megoldasa. Irjuk fel a teljes egyenlet-
rendszert matrix-vektor szorzat formajaban, az egy-
szeriliség kedvéért a j komponens-indexet elhagyva
[1. kOvetkezd oldalt/. Vezessiikk be a k&vetkezd je=-
l6léseket, illetve szamitsuk ki a k8vetkezd mennyi-
ségeket:
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By =By = &Py
Py = cyl5y
Ry Ul 30 15 [5.2]

j = —ti_lpi , ahol £ ™ to=so=al=cn=1 1TL. P,=0

Mint médr a [4.3/-[4.5]| egyenleteknél 1lattuk,
a Gauss-—elimindcidé els® részében minden sorbdl
levonjuk a felette 1évo ai-szeresét, majd a sort
elosztjuk a foatldéban alldé szammal, ami éppen
az [5.2/-ben definialt Sy-
Tekintsiik az [5.1/ jobboldaléanak k-adik so-
rat. Ebben eredetileg csak két nem-zérus elem &ll
[ladsd [5.6] els® oszlopat/. Az elimindcid soran
az elsS k-2 oszlopban &l1l6 zérus nem valtozik, a
k-l-edik sorba Yk[sk—l' a k=adikba
(sk—ak Yk[sk—l) [sk keriil. Ha bevezetjlik a

w 5.3

k=7 Bl = %Sxe1) [Tk
jel8lést, akkor a k=-adik sor Wy alakba irhaté.
[Ezt a helyzetet mutatja a [5.6/ masodik oszlopa./
Az elimindlast a k+l=-edik sortdél tovabb folytatva,
most mar az i-edik elem a felette allé -ai/si-
szerese vagyls az [5.2/ alapjan ri[ri_l-szerese
lesz. Igy kapjuk a [5.6/ harmadik oszlopat. A félig
elimindlt egyenletrendszer bal oldala formailag
megegyezik [4.5/ bal oldalaval. A visszahelyette-
sitésnél ahhoz, hogy a baloldalon az egységmatrixot
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kapjuk, az 1i-edik sorhoz az alatta 1lévd -py-sze-
resét kell adni. A k-adik sorig haladva, bevezet-

ve a

94 % F1 T P14 (qn+1=o> {544

jeldlést, a helyzetet az [5.6/ negyedik oszlopa
mutatja. Tovabb haladva, a k-l-edik sorba

(Y_k/sk_l - wqupk_l) . ettdl felfelé az i-edik
sorba az alatta levd (-pi)—szerese keriill. Ha még
bevezetjiik a

Zx = (lSq = W AkPyoy ) [t 15+5¢
jeldlést, akkor yégeredményben a jobboldal k-adik

oszlopaba a [5.6/ bt8dik oszlopadban lathatdé mennyi-
ségek keriilnek.
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o o o 0 5
9 = Igya g 0 o z,t,
k-2 0 O S R S *L
k=1 Yy 9 Yy-1/5k-1 Ag-1/8k-1 Ye-1/83-1 Zxtr
k B  WrTk Wik Ydk+1 kT4l .
L B R “iFrel k41 kgl

/5.6
A teljes jobboldal ennek megfelelden a kdvetkezd
W19, zztl z3t:L see zntl
ids Wy 235
’ w39, :
.' Zhth-1
wid, wod, - LA i (5.7}
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A gondolatmenetbdl lathatdé, hogy a p, q,
s, t, u, w, és z mennyiségek kiszadmitdsédnak 1dd-
szilkséglete n-nel aranyos, mig nz—tel aranyos
munka csak az [5.7/ matrix kit8ltése [vagy mas széd- -
val a [4.14/ képlet p egyilitthatdinak kiszamitésa/:

Wiy e ha k < 1
P1,k,3

zkti' ha k > i « 1581
Ezt a szamitdst természetesen minden kompo-

nensre el kell végezni, és képezni kell az

Lk T 3 Page NERY

bsszegeket (lasd [4.17/ ) , amely r x mennyiségek
lesznek a korrekciés egyenletrendszer egyiitthatdi.
.Igy az m x n? -tel arényos idOsziikségletii szami-
tast sikeriilt egyetlen ddntésre, szorzasra és &sz-
szeadasra redukalni.

Ebben a fejezetben néhany gondolatot irunk
le, amelynek célja az eldzGekben ismertetett sza-
mitadsi algoritmus mdédositésa, javitasa, kiil&nle-
ges k8rllményekre - nagy tanyérszam, cirkulacids
reflux - valdé alkalmazéasa, '
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5.2.1, Nagy tanyérszamok

Mivel a médszer n ismeretlenes lineéaris
egyenletrendszer megoldasat kivanja, a tényér-
szam ndvekedésével a szamitasi iddigény erGsen
nbvekszik. A korrekcldés egyenletek masféle cso-
portositasaval elérhetd, hogy a megoldanddé egyen-
letrendszer mérete ne a tanyérok, hanem a kompo-
nensek szamaval legyen azonos. Az egyes moltdr-
tek Exi,j korrekciéja ugyanis - tanyérrdl-tanyér-
ra felfelé haladva - kifejezhetd mint a Axn,j-k
linedris filiggvénye. Legyenek mar ismertek a

AXye1,4™ % (BE)
8x, 3 =8y (BE)
BTy, =0y (AX ) | 5.10/

linedris fiiggvények egyiitthatéi. Ekkor a [4.11/
egyenletbdl

xi"l,j = ui’j Ti * (14 (A_)En) 153114

amit a komponensekre 8sszegezve, és ASi—l helyére

az ismert 1 - L X -t irva:
i,]

3
Asi—l = ATi § '“i,j + ag (Agn) [5:12]
és igy
AT, = o (0% 15:13]
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Az [5.11/-be visszahelyettesitye

Ax a7(A X [5.14]

i-llj .
ahol o (Agn)éltaiéban Agn—nek valamilyen lineéris.
fliggvényét jelenti. A masodik tanyérra felirt egyen-
letekig eljutva megkapjuk Axl,j =a8(A§n) fliggvé-
nyek egyltthatdéit. Az elsd tanyérra felirt egyenle-
tekbe behelyettesitve yiszont éppen m szdmu line-

3

aris egyenletet kapunk a Axn -kre,

Ez a médositéds a mdédszer elvét nem érinti,
gépidd-szilkséglete nagy tanyérszamok és kevés kompo-
nens esetén kisebb. Programjat nem készitesttiik el,
ismertetését csak az elvi lehetGség megmutatésira
tartottuk sziikségesnek.

5.2.2. A linearitas javitéasa

A masik gondolat az'eredeti moédszerben a sziik-
séges iteradcidk szamat igyekszik csdkkenteni. A
k (T) fliggvényeknek egyenessel vald k&zelitése na-
gyobb AT-k esetén komoly hibdkat eredményezhet.
Célszerii lenne tehdt a hOmérsékletek helyett olyan
fliggetlen valtozdkat valasztani, amelyeknek fliggvé-
nyében a megoszlasi h&nyadosok linearitasa jobban
biztositott. Magat a ki,j
mert a fliggetlen valtozdénak minden komponensre

értéket nem valaszthatjuk,

azonosnak kell lennie. A megoszlasi hanyadosok hO-
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mérsékletfiiggése [lasd [2.4/] azonban atirhaté a

kdvetkezdképpen:
(2)
Sekd) |
Ink, , =% % Ky s A7 /5.15/
1,9 : T Ki
abs,i
A filiggetlen valtozd
Ky
1n Ty = : 15:16}
Tabs,i

transzforméciéjé utan a k(1) fiiggvény akkor lesz

2
k8zel linearis, ha kj /Ki =1. Ezt a

[5.17}

valasztassal k&zelithatjliik meg. E transzformacidt
végrehajtva, a [4.11/ egyenlet Axi’j-t természe-
tesen a AIi—k fliggvényében adja meg, amit megoldas
utén vissza kell szamolni ATi—re.

5.2.3. Cirkulacidés refluxok

Az asvanyolajipari - t&bb elvételes - rekti-
fik4l6 oszlopoknal k&zbensd hiitésre elterjedten al-
kalmazzak a cirkulacidés refluxot. Ez azt jelenti,
hogy valamely tanyérrdl a folyadék egy részét elve-
zetik, az oszlopon kiviil lehiitik, és néhany ta-
nyérral ﬁagasabban visszavezetik az oszlopba. Ilyen
esetek szamitdsara természetes utnak kinalkozik,
hogy a visszatidplalast mint 8ndlld betaplalast fog-
juk fel, melynek Osszetétele megegyezik az elvétel-
nek az eldz6 iteracidban szamitott Osszetételével
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|kiindulasként eldzetesen fel kell venni valami-
lyen becsiilt Osszetételt/. Ha a szamitads végén
két egymast kdvetd iteracibéban az elvételi Essze-
tételek k8zdtti kiilldnbség kicsinnyé valik, akkor
az elkdvetett hiba 1s kicsi lesz.

Korrekcids algoritmusunk azonban lehetdvé
teszi a cirkulécids refluxok jobb kbzelitéssel
t6rténd szaémitdsat. Ha az elvétel a p-edik tanyér-
r6l van, a visszatdplalas pedig a g-adikra tdr-
ténik, akkor a g-adik tényérra felirt komponens-
mérleg egyenlet a kdvetkezSképpen alakul:

L - |[L+U + (V+W ) k_ ]X, 5 t
q-1%q-1,3 ~ [%q Yq" Vgl q,ﬁ] a3

+V [5:.18]

a+1¥q+1,3%a+1,3 ~ Bq¥p,3 T FaPa,3
és a [4.3] egyenletrendszer g~adik sordban a p-edik
‘oszlopban megjelenik egy gﬁ:j egylitthaté. /Ebben

az esetben természetesen a cirkulacids reflux a
p-edik tényéron szerepel az Up folyadékfazisbeli
oldalelvételben, de F_-ban betdplalasként nem/.

Az egyenletrendszer a [4.4]/ képletek csekély mbdo-
sitadsaval megoldhatd és a szamitasi 1ddigény to-
vabbra is mxn-nel marad aranyos.

A [/4.9/ korrekcidés egyenletrendszer felira-
sanal feltételezziik, hogy a Axp'j korrekcidk ara-
nyosak lesznek x 'j-vel. Igy a /4.11]/ egyenletrend-
szer jobb oldalara egy konstans keriil, illetve az
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[5.1] egyenletrendszer joboldaldhoz egy olyan
konstans vektort kell hozzaadni, amelynek csak

a g—-adik soraban van nem-zérus elem, ami a megol-
das menetét lényegesen nem befolyasolja, legf64
képpen annak 1ddszilkségletét nem ndveli lényege-
sen. Ezzel a szamitasmenettel a cirkuléciés
refluxok Osszetétele sokkal gyorsabban konver-
gdl a helyes értékhez, cs8kkentve az egész sza-
mitdshoz sziikséges lteracidk szamat.



_59_

6. A PROGRAMOK £S AZ ELVEGZETT SZAMITASOK ISMERTE-
TESE

A kidolgozott uj médszer kiprdébalasara, a
kildnbdz6 valtozatok Osszehasonlitasara, ellendr-
zésére és helyességilk lgazolasara a kdvetkezd sza-

mitégépl programokat készitettiik el:

a/ A Wang-Henke-médszer programja total- és
parcialis kondenzatorra, mint 8sszehasonlitdsi alap,

b/ A 4, fejezetben ismertetett mdédszer program-
ja total- és parcialis kondenzatorra,

c|/ A fliggetlen valtozd 5.2.1. szerinti transz-
formacidjara épilild program,

d/ Lépéshossz rdviditést is megvaldsitd program,

e/ A cirkulacidés reflux szamitdsanak az

5.2.3. szerinti javitasat megvalésitd program,

f/ A c/ és e/ kombinacidja.
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A programokat a Magyar Vegyipari Egyesiilés
GIER tipusu szamitdégépére készitettiik el, ALGOL 4
programnyelven. Az egyes programokat igyekeztiink
egységes alapelvek szerint elkésziteni, elsGsor-
ban az egységes adatszolgaltatast biztositani.

A sziikséges kiinduldsi adatok a kdvetkezlk:

a/ a kolonna elrendezésére vonatkozd adatok:
tanyérszam, ‘
betaplalasok szama és helye,
folyadékfazisu oldalelvételek szama és
helye,
gozfazisu oldalelvételek szama és helye,
cirkuldclds refluxok szama, az elvétel

és visszataplalas helye,

b/ a milkkddésre vonatkozd adatok:
a komponensek széma, .
a betdplalasok mennyisége, hOmérséklete és
8sszetétele,
fejtermék mennyisége és halmazallapota,
fejreflux mennyisége,
oldalelvételek mennyisége,
cirkuléacidés refluxok mennyisége és vissza-
térd homérséklete,

c/ a komponensek fizikai tulajdonsagai:
az egyensulyl allanddk értéke két hOmérsék-
leten,
fajlagos entalpidk folyadék- és gdzallapot-
ban két-két hdmérsékleten,
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d/ iteracids kezdOértékek:
tanyérhdmérsékletek,
cirkulacids refluxok 8sszetétele,

A folyadék-, illetve gGzaramprofil kezdd ér-
tékét a program, &llandd molaris Atfolyast felté-
telezve, maga szamitja ki. A 6. feladathoz soro-
zatszamitasra alkalmas valtozatot készitettiink, az
egyes szamitasok kdzdtt csak a refluxaranyt val-
toztatva, kiindulasi adatként - némi médositéssal -

az eldz0 szamitas eredményét hasznalva fel.

A konvergenciat a k&vetkezd hibafliggvények-
kel mértiik:

3.
E, = — L |1 - I x, . [6.1]
1 n & 5 1,3'
‘daibgon Ljfr) _Li(r—l)l ey
- n i o =620 '
i
E3 _ 1 g éel) - x(vissza) 6.3/
m 3 cirk; 3 eirk,3

Szavakban kifejezve, az elsd tipusu hiba jel-
lemzd a méltdrtek 8sszegének 1-tdl vald eltérésére,
a masodik a folyadékdram profil valtozéasara a r-1
és r-edik iteracid k¥zdtt, mig a harmadik a cirku-
lacidés refluxoknal az elvétel és visszaﬁéplélés
k&z8tti 8sszetétel eltérése. A megoldasnal elvben
mindhdrom hib&nak zérusnak kell lennie, szamitésain-
kat akkor tekintettilk kellden pontosnak, ha
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E, < 1074 teljesiilt. Tapasztalataink szerint

ekkorra a tbbbil hiba is erre a nagysagrendre
cs8kkent. A szamitast ugy végeztilkk, hogy a ho-
mérséklet korrekcidéja utédn ismét anyagmérleget
szadmitottunk és ekkor 1is kiszamitottuk az elsd
tipusu hibéat, Ei—et. Ez a gyakorlatban nem fel-
tétleniil sziikséges lépés, a mbébdszer kidolgozéasa
sorédn azonban segitséget nyujtott a hibadssze-
tevdk killdnvalasztasara. Végeztiink - demonstra-
ciés és elemzési céllal - néhany olyan szamitast
is, ahol a tanyérhOmérsékletekhez a szamitott
korrekcidt tiz részletben adtuk hozzd és igy
kdvettiik nyomon a hiba cstkkenését [8. abra/.

Eredményként a program minden iteracidban
kiirja:

- a tanyérhdmérsékletek korrekcidjat,

- az uj té&nyérhdmérsékleteket,

- a folyadék- és gbzaramprofilt,

- a mélt8rtek Usszegének egytdl vald eltéré-
sét minden tanyéron korrekcid eldtt és utéan,

- a normalt mélt8rteket minden tanyéron,

- az Ey, Ei, E, és, ha van, E, értékeket.

Hat kiildnbdzG0 adatrendszerrel végeztiink
szamitasokat. Az elsd adatrendszer egyszeril minta-
feladat volt, a program valamennyi részének kipré-
badlasara. Két, az irodalomban tdbb kil&nb8z0 mbdédd-
szerrel megoldott [1] , [14] , [22] , [37] fela-
datot dolgoztunk ki a masodik és harmadik példaban.
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Az eldbbi 5 komponensi kdnnyl szénhidrogén elva-
lasztésara szolgald l6-tanyéros egyszerii oszlop
volt, mig az utdébbinadl az oszlop két betaplaléas-
sal és két oldalelvétellel [folyadék-, illetve
gozfazisban/ rendelkezett. A betaplalas 11 kompo-
nensi kdnnyl szénhidrogén elegy volt. A negyedik
feladatban egy magyarorszagi nyersolaj desztilléa-
16 oszlop tényleges elrendezését modelleztiik [egy
betdplalas, harom oldalelvétel, két cirkulaciés
reflux/, betaplalasként a harmadik példa 11 kom-
ponensii elegyét vettilk. Igy e fiktiv betéplaléas
miatt az eredményekbdl vegyészmérndki kévetkez-
tetések nem vonhatdék le, célunk csak annak bizo-
nyitadsa volt, hogy az uj mdédszer még ilyen bo-
nyolult oszlop modellezésére is hatékonyan miikédik.
Az 6t8dik és hatodik feladatban mind a kolonna el-
rendezésére, mind a miik&désére vonatkozd adatok
tényleges, magyarorszagi ipari adatok voltak. Az
eldbbi esetben a cél ismét annak bizonyitédsa volt,
hogy a médszer nehéz kdriilmények kdzdtt [a dusitd
szakasz nélkiili kiforrald oszlop nehéz feladatot
jelent/ is kifogastalanul miikddik.

Az utolsd példank egy propan-butédn torony
tervezése volt, Itt igyekeztiink bemutatni, hogy
médszeriink milyen segitséget tud nyujtani a ve-
gyészmérn8kdknek egy ilyen feladat megoldasanal.
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Az 1.-4. feladatokban az egyensulyi allandék
szadmitAsihoz kiinduladsi adatként a Lyster [22] &al-
tal k8z81lt adatokat haszndltuk fel olyan forméban,
hogy az &altala adott k (T)fiiggvények értékeit
1 25-145 °C k8zdtt 10 °C-onként kiszamitottuk, majd
az igy nyert pontokon at ln k- l/Tabs koordinata-
rendszerben regresszidéval egyenest fektettiink a
[2.4] fliggvény allandbéinak meghatarozasara. A
kapott &allanddkat az 1. tadblazat tartalmazza.

A kiindulasi adatok és eredmények Osszefoglal-
va az 1.-8. t&blazatokban és a 3-10. &bran lathaték.
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7. AZ EREDMENYEK ERTEKELESE

Az eredmények értékeléséhez 6sszehasonlitéa-
sl alapként az irodalombdél a Wang-Henke-médszert
valasztottuk, a kdvetkezd indokok alapjan: a ©
mdédszer - és kiilonb6zd valtozatai- biztonsagossag
szempontjabol semmiképpen nem felelnek meg, a
biztosan konvergens dinamikus modelleknek viszont
a konvergenciaja lényegesen lassubb. Ismertek proé-
balkozédsok a mienkhez hasonld, Newton-Raphson-
tipusu iteracidk megvaldsitasara, ezek azonban
vagy 2n ismeretlenes linedris egyenletrendszerre
vezetnek, amelyek megoldasanak munkaidd-sziikség-
lete mintegy nyolcszorosa a miénknek, vagy még
rosszabb esetben véges differencidkon keresztiil
kbzelitbleg szamitjak a parcialis derivaltakat,
amelynél egy iteracid legalabb n+l Wang-Henke-fé-
lével egyenértékii, és igy azzal nem lehet verseny-
képes. Végilil tdrténtek kisérletek a Wang-Henke-
mbédszer javitadsara a varhatd hémérsékletprofil
eldrebecslésével. Ezek viszont elméletileg telje-
sen megalapozatlanok és igy néhény kedvezd ered-
mény kbzlését kritikava kell fogadni. Osszefoglal-
va, a Wang-Henke-médszerrel tdrténd &sszehasonli-
tédst tartjuk a legjobb értékmérdnek.

A hat mintafeladat megoldasa az uj mdédszer
biztonsdgos voltat egyértelmiien bizonyitja. A kon-
vergencia gyorsasaga szempontjabdél vald Osszeha-
sonlitas, a mellékelt tablazatok és diagramok ta-
nusdga szerint, szintén az uj médszer eldnyds vol-
tat bizonyitja.
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Meg kell emliteni, hogy nem volt célunk
a szilkkséges gépldd mindendron vald csbkkentése.
Ezért médszeriink rutinszerii felhasznidlis esetére
tovabbi tartalékokkal rendelkezik. Igy pl. a
. hOmérsékletkorrekcidé utani masodik anyagmérleg
szamitdsra nincs szlikség. A kidolgozas soran
szigorubb pontossagi k&vetelményt irtunk eld,
mint amilyenre a gyakorlatban sziikség van. A
szamitas yégén nem kell a korrekcids egyenleteket
minden iteracidban ujbdél felirni, hanem, jb6 szer-
vezés esetén, fel lehet haszndlni az eldzd itera-
cidéban mar megoldott egyenletrendszert,

‘ Az uj médszer legnagyobb eldnyének ezért
nem azt tartjuk, hogy gépiddigénye mintegy fele
a Wang-Henke-félének, hanem ami ennél fontosabb,
azt, hogy a sziikséges iterdcidk szama szinte tel-
jesen fiiggetlen a probléma méretétdl és a kiindu-
lasi adatoktdél. Az 6tddik feladatot kivéve egy
uj feladat megoldésa &ltaldban 5-7 iteracidét igé-
nyelt, mig sorozatszamitasndl a megoldds k&zelébdl
kiindulva 3-5 iteraciéra volt szilkség., E tekintet-
ben az irodalomban taldlhatd minden médszer sokkal
nagyobb bizonytalansdgot mutat.

_ Kiildn kell vizsgalni a hatoedik feladat ered-
ményét. Itt ugyanis nemcsak azt a célt tiztiik ma=-
gunk elé, hogy megkapjuk egy probléma matematikai
megoldasat, hanem azt is igyekeztiink bemutatni,
hogy hogyan lehet az altalunk kidolgozott eszk&dzt
a gyakorlatban hasznalni, milyen segitséget tud
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egy ilyen szamitds nyujtani a vegyészmérndknek.
A feladat egy propan-butén kolonna tervezése volt,
ahol a fejtermékben a nehezebb komponensek mennyi-

sége nem haladhatta meg az 1 %$-ot.

A szamitasok soran valtoztattuk az elméleti
tanyérszamot, a refluxaranyt és a fejtermék meny-
nyisdgat. Az eredményekbdl lathatd, hogy van egy
olyan k&zepes tényérszéﬁ érték /18 tanyér/, amely-
nél az eredmény, vagyis a fejtermék pentantartalma,
erGsen fiigg a miikddési kOriilményektdl. Ennél ma-
gasabb tanyérszamoknal [22-26/ egy minimalis reflux-
arany felett a kivant cél biztonsdgosan elérhetd,
mig kis tanyérszamok esetén [10-14/ még a magas
refluxarany sem biztosit kellGen tiszta terméket.

A desztillatum mennyiségének cstkkentésére a 18
tanyéros oszlop érzékenyen reagdl, mig a 10 tanyér
esetén ezzel sem lehet a kivant tisztasagot elérni.

Tudasunk jelenlegi szinvonalédn egy ilyen osz-
lop tervezése nem lehet kiz&rdélag szamitdgépi rutinfela-
dat. Az egymasnak ellentmondd tényezOknek /[tényérszam,
refluxarany, desztillatum mennyiség/ kiilénbbz0 miisza-
ki és gazdasagi kihatasai vannak. Ezek elemzése és a
déntés a vegyészmérntk feladata. Amiben a szamitdgép
segitséget tud nyujtani, az a kiilénbdzd tényezdk ha-
tasédnak megismerése, érzékenységvizsgdlat, a lehetsé-
ges alternativak kijelblése, és nem utolsd sorban alapadatok
szolgaltatasa az oszlophoz kapcsolddd egyéb milveleti egy-
ségek szamitéasahoz.
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Ez utébbi gondolathoz kapcsolddva kiilén ki kell
emelni a homérleg jelentSségét. A folyadék- és
gdzaramok, valamint a fej- és fenékhOmérséklet
ismeretében megadhatd a visszaforraléban, illet-
ve a kondenzatorban atadanddé, illetve elvonandd
hdmennyiség, ebbdl szamithatd a sziikséges £iitd-,
illetve hiitGfeliilet, stb.

Nem célunk rektifikald oszlopok tervezési
és lizemeltetésil problémédinak részletes targyala-
sa, e gondolatmenettel csupan be akartuk mutatni
a matematikai modellezés és a vegyészmérndki -

els6sorban tervezdi - munka sokrétii kapcsolatat.

Ratérve az uj médszer kiilénb®zd valtoztai-
nak Osszehasonlitasara, a 4.3.2. pontban bebizo-
nyitottuk, hogy a konvergencianak - bizonyos fel-
tételek mellett - elégséges feltétele a lépéshossz
megfeleld roéviditése. A gyakorlatban minddssze
egyetlen feladat egyetlen lépésében tapasztaltuk,
hogy a korrekcid utéan Ei hiba nagyobb volt, mint
El' a korrekcid eldtti hiba. Erre az esetre alkal-
maztuk lépéshosszrdviditd algoritmusunkat.

Bar hasznalataval abban a lépésben valéban
az El hiba csdkkenését lehetett elérni, végered-
ményben a szillkséges iteracidk szama ndvekedett.
Igy azt a kdvetkeztetést vontuk le, hogy a lépéshossz
réviditést csak ott célszeril alkalmazni, ahol a méd-
szer nélkiile, az egész szamitast tekintve, divergens

volna.
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Teljes mértékben sikeresnek bizonyult a
cirkulacidés refluxok szamitdsanak javitasara

tett lépés.

A fliggetlen valtozé /5.16/ szerinti transz-~
formacidéja nem hozott lényeges javulast, amibdl
azt a k&vetkeztetést kell levonni, hogy az egyen-
letrendszer nem-linearis voltaért - és igy a
korrekcidé utani maradék-hibaért - elsBsorban nem
a k (T) fiiggvények nemlinearitéasa a felelds.

Befejezéslil néhany sz6t a médszer tovabbfej-
lesztésének lehetOségérdl. Az [5.16/ transzforma-
cid sikertelenségébdl, és az Eq és E, hibak kézel
parhuzamos lefutdsabdl az a gondolat adddik, hogy
a konvergencia szempontjabdl a hdmérlegnek, illet-
ve az L, folyadékaramprofil valtozasanak van "sebes-
ségmeghatarozé" szerepe. Tovabbi lényeges javuléast
tehat ugy lehetne elérni, ha a AT hOmérsékletkor-
rekcidk szamit&sanal ezt eleve figyelembe lehetne
venni, de mindenképpen glkeriilve a 2n ismeretlenes
linearis egyenletrendszer fellépését.
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a [4.2] egyenlettel definialt egylitthatdk

desztilldtum anyagarama (mdl/sec)

belépd anyagaram (mbé1 /sec)

fajlagos entalpia (cal/mél)
goz-folyadék egyensulyi allandé

goz-folyadék egyensulyi allanddé hOmérséklet-
fliggésének konstansail

folyadékaram az oszlopban (mél/sec)
komponensek szama 5

tanyérok szama

nyomas

a [4.4/, illetve [5.2] egyenlettel definialt
segédvaltozd

a /4.4/, illetve [5.4]/ egyenlettel definialt
segédvaltozd

cirkulédcidés reflux anyagaram (mdl/idd )

az [5.2] egyenlettel definidlt segédvaltozdk

a mdéltdrtek Osszege

a mdéltdrtek Osszegének korrekcidja
hdmérséklet (c°)
hdmérsékletkorrekcid (Co)
abszolut homérséklet (K°)
folyadékelvétel (mdl /sec)
gbzaram az oszlopban (mdl/sec)

az [/5.3]/ egyenlettel definidlt segédvaltozd
gdzelvétel (mbl /sec)
méltdrt a folyadékfazisban

moéltdrt a gozfazisban

méltdért a betaplalasban
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B a [4.12] egyenlettel definidlt egylitthatd
Y a [4.13] egyenlettel definidlt egylitthatd
A lépéshossz=-cstkkentd tényezd

o az [5.8] egyenlettel definialt egylitthatd
v gbzarany a folyadékfazisban

¢ a [4.33/ egyenlettel definialt fliggvény
Indexek

B betéaplalas

L1 tanyér-index ({=1,2,...,n)

j komponens-index (j=1,2,...,m)

L folyadékfazis

v gozfazis

szam szamitott

kor korrigalt

cirk cirkulacids reflux

Felsd index

t t-edik 1iddpillanat

¥ iteréacidé szama

(el) cirkulacidés reflux elvétel

(vissza)cirkulacidés reflux visszatéplaléas

0]

alappont
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1, TABLAZAT

3 (T) figgvények egylitthatéi.
* Komponens 1.-4, feladat - 5. feladat _ . 6. feladat

. @ L (2) (1) L 2) (1) A2
metén 4,22 ~ 446 3,56 ~ 345 = -
etdn 4,30 ~1001 5,47 -1349 4,51 - 938
_ propilén 4,22 ~1258 - - - -
propan 4,05 ~1241 5,99 -1857 5,33 -1569
i-butéan 4,30 <1548 - - 5,70 -1927
n-butan 4,51 -1696 6,43 ~2316 6,21 -2192
n-pentan 5.40 ~2283 6.75 -2653 6,40 -2557
n-hexan 6,23 ~2832 5,25 -2471 6,77 -2956
heptan 7,07 -3393 - - 7,44 -3466
oktan 7,89 ~3974 - - w -
egyéb, C8+ 10,09 -5332 - - - -




2. TABLAZAT [l. rész/[
A kiindulasi adatok.

A feladat sorszama 1 2 3 4 5 6
tanyérok szama 15 16 215 38 8

komponensek széama 5 5 11 11 6 7
betaplalas helye 7 9 8 7 A3 34 2

betaplalds mennyi-

sége 2,000 1,000 1,000 |0,345 0,665 1,000 1,000 1,000
kondenzator tipusa total parc parc totéal parc total
desztillatum

mennyisége 1,000 0,225 0,230 0;125 0,142 -
reflux arany 2,500 6,85 3512 5,00 o} 3
oldalelvétel helye 4 13 - 4 16 14 22 28 - -
oldalelvétel

allapota gdz foly - gdz foly|foly | foly | foly - -
oldalelvétel

mennyisége 0,250 0,250 - 0,15 0,250,125 0,129 0,125 - -
cirkulaciés

reflux elvétel 5 - - 6 19 - =
helye

visszatapléalas

helye 3 - - 4 18 - -
visszatéaplalas

mennyisége 0,500 - - 0,250 0,250 = =
lehiités mértéke 40 c® - - 30 ¢ 30 c° - -

X 14s4d 2.

tablazat 2.

része.




2. TABLAZAT [2, rész/

A 6, feladat kiindulasi adatai,

Tanyér- betdpl. | desztillatum 3
szam helye mennylsége it
: 1,00. .. 2,25 0,50 1,75 2,00 2.¢25 2,50 2D 3,00 3,50
10 6 0,2887 + 4 3
0,2837 + +
0,2787 + +
0,2687 + +
0,2587 +
14 8 0,2887 + + + + + -
18 10 0,2887 + + + + + +
0,2837 +
0,2787 + + + + +
00,2687 + + + + +
22 12 v s 2887 + + .+ + +




3. TABLAZAT
A betdplalasok Osszetétele.

+

A kompo- A feladat 2 4 5 6
nensek sorsza-
neve ma
metan - - - 0,058 - 0,001 0,0894 -
etan - - 0,030 0,300 = 0,010 0,0779 0,0271
propilén - - - 0,174 0,015 0,100 - -
propan 0,150 0,100 0,200 0,338 0,107 0,100 0,1448 0,0978
i-butéan 0,150 0,200 - 0,029 0,061 0,100 - 0,0546
n-butéan 0,250 0,200 0,370 0,087 0,260 0,100 0,2359 0,1092
n-pentan 0,200 0,200 0,350 0,014 0,232 0,149 0,1950 0,1706
~ n-hexan . 0,250 0,300 0,050 - 0,137 0,150 0,2570 0,1540
heptan - - - - 0,069 0,150 - 0,3867
oktan - - - - 0,066 0,100 = —hed
egyéb, C8 - - - - 0,053 0,040 - -




-4, TABLAZAT

Egy iteradcid iddigénye.

[pexc|

A feladat sorszama 1 2 3 4
Wang-Henke-mbédszer 0,35 0,35 0,72 1,6
Uj moédszer 0,63 0,63 1,43 3,1
Uj médszer cirk.javitéassal 0,70 - - 3:5




A sziikséges iterdcidk szama .

5, TABLAZAT [l.rész/

A feladat sorszama 1 2 3 4
Wang-Henke-médszer [6.l1/a program/ 13 30 52 22
Uj médszer, [6.1/b program/ ) 6 6 9
Fiiggetlen valtozd transzformécidval

/6.1[c program/ - 5 =
Lépéshossz rdviditéssel [6.1/d program/ - - -
Cirkulacids reflux szamitas javitassal,

/[6.1/e program/ , - - — 6
Fliggetlen valtozd transzformacidja és

cirkulacidés reflux szamitas javitasa

[6.1/f program/ - - - 5




5. TABLAZAT [2. rész/

A sziikséges lterdcidk széma a 6. feladat megoldasanal.

P, refluxarany
Tzzggr Desztillatum
1,00 . 1,25 1,50 1,75 . 2,00 .2,25 2,50 . 2,75 3,00 3,50
10 0,2887 @ 3 3
0,2837 @ 3
0,2787 @ 3
0,2687 ®G 3
0,2587. ®
14 0,2887 ® 3 3 3 3 3
18 0,2887 5 4 @ 3 3 3
0,2837 5 5 4 ©)
0,2787 5 5 4 ©)
0,2687 5 5 4
22 0,2887 5 5 4 4 @

Megjegyzés: A bekarikdzott szamok uj szamitdst jelentenek, a be nem karikdzottakndl a kiinduléasi
adatokat ugyanazon sor kordbbi eredményébdl szamitottuk.
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6, TABLAZAT /1, rész/

hibdk alakulésa [E1 x

10%1

a Wang-Henke-médszernél

[(6.1/[a program/.

;gg;ig;g 2. ADATRENDSZER 3. ADATRENDSZER 4. ADATRENDSZER

; 204218 710705 161567
5. 12574 45950 31251

10. 10467 13351 10510

15. 9321 6060 1409

20. 8465 3233 158

25, 1837

30, 1078 [
35. 645

40. 389

45, 237

‘805 145




6. TABLAZAT /2. rész/

A hibak alakuldsa az 1. feladat megolddsandl [E x 1087+
ITERACIO 6.1/a program 6.1/b program
sorsz. #y E, E, E:'L
1. 307605 34473 128145 13696
25 93575 24128 22403 451
3. 33539 7288 8273 65
4, 19032 5463 1008 1
5, 10447 3898 252 0
6. 5536 2338 48 o
7. 2920 1230
8. 1570 665
9. 842 359
1o. 451 194
11, 241 104
12 129 56
13, 69 30




6. TABLAZAT /3. rész/
A hibak alakulédsa a 2. feladat megoldaséanal |[E x 106/'

ITERACIO 6.1/b program 6.1/c program 6.1/d program

SORSE: E, E{ E, E, E{ E, E, E{ E,
L.s 204218 81626 88357 204218 81626 88357 204218 81626 88357
2 106188 193503 55007 106188 260173 61415 106188 90254 13466
3. 195072 33079 24654 261072 56987 23225 90937 80678 11925
4. 34526 2500 5448 57793 6878 8728 81071 67526 15505
54 2270 12 574 7061 165 1770 68386 21521 24827
6. 36 o] 18 134 0 47 .24504 3014 5175
dw - 0 i 1696 6 481
8. 52 0 27




6. TABLAZAT /4. rész/

A hibak alakulasa a 3. feladat megoldasanal [E x lo6l'
ITERACIO 6.1/b program 6.1/c program
SORSZ.

El E]'. E2 El Ei E2
2s- 599561 202416 129942 599561 202416 129942
2. : 219567 70918 50561 219567 82134 53896
F 86782 10103 9832 98783 10368 12806
4, 8142 119 2041 8370 228 2578
% : 139 (0] 76 95 0 51
6. 16 (0] 3




6. TABLAZAT [5. rész/

A hibdk alakuldsa a 4. feladat megoldasanal [E x |6/
ITERACIO 6.1/b program 6.1/e program 6.1/f program
SORSZ.
Ey Ei E, E; E{ E, E) Ei ' E,
§ 161567 17857 234612 242662 28496 189438 242662 28396 189438
2. 46810 27924 31970 72847 10792 27733 72847 8942 28766
34 39303 2098 8908 16334 277 8615 16755 222 6333
4, 9637 114 3287 1757 4 716 1161 1 524
S 2834 - 12 1019 301 (0] 74 203 (0] 56
6. 1117 2 394 42 (o) 15 29 (0] 1l
T 414 0 140
8. 159 o} 51
9. 61 o] 19




A hibdk alakuladsa az 5. feladat megoldaséanal [E x

6. TABLAZAT /6. rész/

10

6/.

6.1/b program

6.1/c program

Iterégié
sorszama
El Ei Fz El Ei E2

1 103035 19568 128935 103035 19568 128935
2 60352 5909 38627 60352 16377 48853
3 10568 175 8059 19134 866 13362
4 2812 28 3144 5783 116 5530
5 1134 4 " 1183 3002 14 2187
6 574 1 535 1024 3 747
7 195 0] 180 494 0] 390
8 120 (o] 93 151 0 120
9 28 (o) 27 71 0 52




7. TABLAZAT
X 6. feladat eredményei.

A pentdn méltérje a fejtermékben

r af It x arany
tanyérok fejtermék :
szama mennyisége 1,00 1,25 150 b By 2,00 2,25 2,50 2,15 3,00 3,50
10 0,2887 0,041 0,038 0,036
0,2835 0,033 0,027
0,2737 0,026 0,021
0,2687 0,017 0,013
0,2587 . 0,012
14 0,2887 0,020 0,017 0,015 10,013 0,012 0,010
18 0,2887 - 0,028 0,016 0,011 0,008 0,006 0,005 0,004
0,2837 0,0457 0,0202 0,0078 0,0030 0,0027 '
0,2787 0,0418 0,0149 0,0043 0,0010
0,2787 0,0357 0,0091 0,0024 0,0006
22 00,2887 0,042 0,017 0,007 0,004 0,003




Fi, Tei, Hei,zi

A

Vi; i, Hv,iyij

~

Lia, Tia, HL i Xie

i-edik elmeleti tanyer

Viny, Ti+1,Hv,i+1,yi+hi

LijTi, HuiXi)j

1.abra. g :
EGY ELMELETI TANYER VAZLATA




D*UA" W,

hites

oc

oldalelvetel ( foly )U

o2

W

cirkulacios reflux

W3

hités

betaplalds F

¥ ¢ Vot

—\/

~oldalelvétel (gdz)

tites

2.abra.

BONYOLULT REKTIFIKALO 0SZLOP

VAZLATA




A hiba

3.abra.
logaritmusa - ' A HIBAK ALAKULASA A 2.FELADAT
MEGOLDASANAL.
0+
-11
-2+ Ey X
H
E' [ ]
-3t Ez o
-40
-5+
-6+
iterdciok szama
1 2 3 4 :

4 5 6 7 '



A hiba
0 + logaritmusa

-6+

4. abra.

A HIBAK ALAKULASA A 3. FELADAT
MEGOLDASANAL

Az iterdciok szama

o




il |

-6+

5.dabra.
A HIBAK ALAKULASA A 4. FELADAT
‘ MEGOLDASANAL

A hiba (61 /b program)
logaritmusa

[
az iteraciok szdama

-+
-
+
+
-
+

1 2 3 4 5 6 7 8 9



-2

6.abra.

A HIBAK ALAKULASA A 4 FELADAT

MEGOLDASANAL
(61 /e program)

o 3

st

o+

Y

EC2 a



—1-1

3

+w;

7 abra.

AZ Ej HIBA ALAKULASA A 4. FELADAT
KULONBOZO MEGOLDASAINAL

x 6/a program
® 6/b program

O 6/e program

25 30 35

i —

Geépido (perc)



0,03 A

0,02

0,01

1,00

moltort ' ,8.abra '
A PENTAN MOLTORTJE A FEJTERMEKBEN
(6. feladat, D=0,2887)
10 tanyer

T

e eldirt ertek \”

reflux arany

1,00 150 2,00 2,50 3,00 3,50

-

+
+



—~+

moltért
004 T 9. abra
A PENTAN MOLTORTJE A FEJTERMEKBEN
(6.feladat , 18 tanyer)
003 +
002 +
D=02787
D~=02687 \
x L) ' 1
0,01 \ \\ eloirt ertek
\\0-0,2887
Do =0,2837 e
| Refluxarany
50

100 ! 2,00 2,50 300



0,04

003

002

001

moltort

10.abra

A PENTAN MOLTORTJE A FEJTERMEKBEN
(6. teladat, 10 tanyér)

*

refluarany =25

refluxarany=3,0

eldirt ertek

desztillatum mennyisege

0,2587

0,2687

—

02

-

/

87

-+

0,2887




A TANULMANYOK sorozatban eddig megjelentek:

1/1973

2/1973

3/1973
4/1973

5/1973%

6/1973

T/1973
8/1973

Pésztor Katalin: Médszerek Boole~fiiggvények
minimdlis vagy nem redunddns,{A,V, 7} } vagy
{NOR)} vagy {NAND} bdzisbeli, zdrdjeles vagy
zéréjel nélkiili formuldinak elfdllitasdra
BawxeBu lurBaH: PacuneHeHue MHOI'OCBABHHX
MPOMBIIJIEHHHX IIPOLECCOB C IMOMOLBI BHUYMCIIN-
TEJBHOI MalllTHH

Addm Gydrgy: A szdmitSgépipar helyzete LY(2
masodik felében

Banydsz Csilla: Identification in the
presence of drift

Gylirki J.-Laufer J.-Girnt M.-Somlé J.: Opti-
malizdldé adaptiv szerszdmgépiréanyitdsi rend-
szerek

Szelke Erzsébet-T4éth Kdroly: Felhaszndléi
Kézikonyv /USER MANUAL/ a Folytonos Rendsze-
rek Szimuldciéjdra késziilt ANDISIM program-
nyelvhez

Legendi Tamds: A CHANGE nyelv/multiprocesszor

Klafszky Emil: Geometriai programozds és né-

- hdny alkalmazdsa

9/1973
10/1973

11/3973

R.Narasimhan: Picture Processing Using Pax
Dibuz Agoston-Gdspdr Jdnos-Varszegi Séndor:

MANU-WRAP hédtlaphuzalozd, MSI-TESTER integrdlt

dramkdrdket mérd, TESTOMAT-C logikai hdléza-
tokat vizsgdlé berendezések ismertetése
Matolcsi Tamds: az Optimum szdmitds egy uj
médszerérdl

12/1973 Makroprocesszorok, programozdsi nyelvek.

Cikkgyiijtemény az NJSzT és SzTAKI kOzOs
kiaddsdban. Szerkesztette: Legendi Tamds

3'--ga]’_ Jeldlt kivételével a TANULMANYOK megrendelhetdk
intézet Konyvtdrdndl /Budapest, I., Uri u. 49./

az



MAGYAR
SUDOMANYOS AKADBMIA
~ KONYVIARA
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