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ANOTACE

Tato bakalaiska prace se zabyva chemicko-inzenyrskymi difuznimi operacemi. Prace je za-
méfena na vypocCty absorpce, extrakce a rektifikace se stupnovitym stykem fazi s protiproudym

uspotadanim v prostiedi opensource programu Scilab.

KLICOVA SLOVA

Difuzni operace, opensource program, Scilab

TITLE
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This bachelor thesis deals with the description and solution of chemical engineering diffu-
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UvVOD

Bakalatska prace se zabyva problematikou feseni difuznich operaci, probiranych v rdmci
bakaléiského studia v predmétu Chemické inzenyrstvi I, v prostfedi opensource softwarového
produktu Scilab, coz je voln¢ Sifitelny program pro numerické vypocty, simulace apod. Prace
je zaméfena na feSeni absorpce, rektifikace a extrakce pii stupnovitém styku fazi a proti-
proudém uspotadani a je cilena predevsim pro studijni ucely. Pii feSeni uvedenych difuznich
operacich se jedna nejcastéji o vypocet celkové bilance, zjisténi pribéhu pracovni ptimky a
ptip. limitnich poloh této piimky a nasledné zjisténi poctu teoretickych stupit k realizaci po-
zadované operace tak, aby bylo splnéno pozadované zadani.

Vlastni prace je ¢lenéna do n€kolika kapitol, kdy v tvodni teoretické ¢asti jsou shrnuty
zakladni informace 0 difuznich operacich tykajici se absorpce, extrakce a rektifikace a také jsou
zde shrnuty informace o programech vhodné pro feseni chemicko-inzenyrskych uloh.

Druhou ¢asti této prace je aplikovana Cast, kde je popsan algoritmus pro vybrané vypocty
z oblasti difuznich operaci — absorpce, rektifikace a extrakce. Tato ¢ast je ¢lenéna do nékolika
sekci z divodu detailniho zachyceni veskerych krokti provedenych pii programovani algoritmu
pro feseni uvedenych difuznich operaci.

Ptiklady, na kterych bylo prezentovano feSeni pomoci programu Scilab v ramci této prace,
jsou feSeny na seminafich z Chemického inzenyrstvi 1 pomoci milimetrového papiru, geome-
trickych pomticek a mnoha vypocéti. Postup pouzivany na seminatich je tedy dlouhy, ¢asové na-
ro¢ny a také ve velké mife zavisi na dokonalosti grafického zpracovani pro dostate¢né piesné
vypocty. Proto i cilem této prace bylo naprogramovani takového algoritmu, kde dochazi k mi-
nimalizaci vzniku mozné chyby nebo chyby vlivem nepiesnosti rysovani a to tak, ze uzivatel
pouze zada vstupni hodnoty pro dany typ tlohy do dialogového okna a na zakladé vytvoreného
algoritmu probéhne Vv prostiedi programu Scilab vypocet se zobrazenim pozadovanych vy-
sledkii a grafického znazornéni feSeni. Potom tedy mohou tyto algoritmy slouzit pro kontrolu
feSeni seminarnich piikladd, jez jsou pocitdny a zpracovavany ru¢né na seminafich v pfedmétu

Chemické inZenyrstvi 1.
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1 DIFUZNI OPERACE

V chemickém priimyslu maji velky vyznam déje, pii kterych se méni slozeni smési s Casem,
ale i mistem v daném procesu. Toto se ovSem netyka jen chemickych reakci, ale také dalSich
procest, jako mohou byt destilace, extrakce anebo suseni, kde k chemické reakci nutné nemusi
dochazet. Vysledkem téchto pochodl Casto byva rozdéleni smési na nékolik slozek ¢i frakei
s jinym sloZenim nez méla puvodni smés. Tyto déje nazyvame jako difuzni operace.

Pfi difuznich pochodech se rozdé€luji systémy, jez jsou tvofeny slozkami. Tyto systémy
se z makroskopického hlediska povazuji za spojité. Vyznam téchto pochodt je znacny, protoze
témer pii kazdé chemické vyrobé se latka musi predbézné Cistit a pak odd¢€lovat vysledny pro-
dukt od vedlejsich. Mezi difuzni operace fadime absorpci, adsorpci, suseni, destilaci, rektifikaci
aextrakci [1]. V nasledujicim textu budou popsany difuzni operace, na které je zameéfena vlastni
bakalarska prace (absorpce, rektifikace, extrakce) a postupy feseni pro dané zjednodusujici

ptedpoklady.

1.1 Absorpce

Absorpce je operace, kdy plynna smés, slozena ze dvou anebo vice slozek prichazi do styku
s kapalinou, kde jedna nebo vice sloZek plynné smési se v této kapalin€ rozpousti. Pfenos hmoty
z plynné faze do faze kapalné je zajiStén procesem zvanym difuze. Plynna slozka v kapaling
navic miize reagovat s rozpoustédlem — absorpce spojena s chemickou reakci.

Na zakladé téchto jevi 1ze délit absorpci na dva druhy:

1) Absorpce fyzikalni — pfi které probiha jiz zminovana difuze. Piikladem pouziti této ab-
sorpce muze byt absorpce benzenovych par v oleji nebo absorpce vodnich par v roztoku
glycerolu.

2) Absorpce spojena s chemickou reakei. Prikladem pouziti absorpce s chemickou reakci
je absorpce oxidu uhli¢itého v roztoku hydroxidu sodného a absorpce amoniaku zfedé-
nou kyselinou sirovou.

K absorpci lze vyuzit specidlné upravena zatizeni (absorbéry) tak, aby sty¢na plocha mezi
kapalinou a plynem byla vzdy co nejvétsi. Prikladem zatizeni mohou byt népliové a vypliové
kolony, patrové kolony, probublavaci absorbéry, sprchové absorbéry a mnoho dal$ich. Pricchod
kapalné a plynné faze u téchto kolon je zpravidla protiproudy, avSak lze zaznamenat i SOuU-
proudé usporadani. U baterii vézovych absorbérit dochazi velmi ¢asto ke kombinaci téchto dvou

zapojeni. Rozpoustédlo, jimz slozku absorbujeme, se nazyva absorbent, pohlcovana slozka ma
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nazev absorbendum; ta ¢ast plynné smési, ktera neabsorbuje, se oznacuje jako inert a kone¢né¢,
vysledkem absorpce je absorbat. Absorpce mize byt se spojitym stykem fazi nebo se stupiio-
vitym stykem fazi. Absorpce miize probihat izotermné nebo adiabaticky [2].

Systémy pii absorpci mohou byt viceslozkové. Dalsi text se bude zabyvat pouze systémy,

které obsahuji 3 slozky: tj. pohlcovana slozka, inertni plyn a neté¢kavé rozpoustédlo.

1.2 Rovnovaha pf¥i absorpci

Pii absorpci se nachazi v systému dvé faze — plyn a kapalina. Z fyzikalni chemie dle Gib-
bsova fazového pravidla ma systém 3 stupné volnosti. Je-li teplota a tlak stanoven pak posled-
nim stupném mize byt naptiklad koncentrace pohlcované slozky v plynné nebo kapalné fazi.
Rovnovazna data (koncentrace) lze nalézt v literatufe ve form¢ tabulek, zpracované graficky
nebo zadané matematickou funkei.

Rovnovazna data Ize rozdélit na dvé oblasti:

A) Udaje platné v $irokém rozmezi koncentraci

B) Udaje plati omezené (oblasti nizkych koncentraci)
Nejcastéji jsou zavislosti rovnovaznych dat vyjadiené jako parcialni tlak pohlcované slozky na
slozeni roztoku.

pa = f(ca)Tp . (1.1)
kde c, je obecna koncentrace pohlcované slozky v roztoku pii konstantni teploté a tlaku. V ob-
lasti nizkych koncentraci lze tyto zavislosti vétSinou aproximovat linearni zavislosti. Rovno-
vazné udaje jsou reprezentovany pomoci souciniteld fazové rovnovahy.

Kitivka znazorujici vySe uvedené zavislosti se nazyva rovnovazna. Pokud se vyjadii rov-
novazna kiivka obecnym zptsobem, soucinitel fdzové rovnovahy kteréhokoli bodu na kazdém
grafu lze vyjadfit jako

y, =Pa (1.2)
Ca

Pro W = konst je rovnovazna kiivka ptimkou [3]. Na Obrazku 1 je znazornéna rovnovazna

ktivka soucinitele fa4zové rovnovéhy.
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Obrazek 1 — Rovnovazna kiivka soucinitele fazové rovnovahy
Soucinitel fdzové rovnovahy lze téz vyjadrit jako

= A

m (1.3)

XA

1.3 Absorpce se stupnovitym stykem fazi

Zatizeni, v némz se plyn a kapalina stykaji stupniovité, je nejCastéji v€Z s patry, kterd mohou
mit velmi riznorodou konstrukci. Pii vypoctech se z pravidla nejdiive stanovi pocet rovnovaz-
nych stupnil (pocet teoretickych pater) a pti znalosti u¢innosti se dopocita pocet stupiti skutec-
nych, kdy se vysledné &islo vzdy zaokrouhluje na celé vyssi &islo. ReSeni poétu rovnovaznych
stupiiti vychazi z hmotnostni a entalpické bilance a z rovnovaznych vztahti. Odchazi-li plyn a
kapalina ve fazové rovnovaze z jednoho patra, je toto patro nazvano jako rovnovazny stupefi

piip. teoretické patro.

1.3.1 Vypocet poctu teoretickych pater

Pti vypoctech v aplikované Casti je feSen protiproudy absorbér, proto i teoreticka cast se za-
byva jen odvozenim pracovni ptimky pro protiproudy absorbér. Pracovni pfimka souproudého
absorbéru je az na znaménko totozna. Pfi vypoétech absorpce je nutné piijmout nékolik zjed-
nodusenti, jako napft. faze jsou sloZeny z rozpustné a nerozpustné slozky, absorpce je ustalend a
chemicka reakce neprobihd. V plynné fazi je absorbujici se slozka A a inertni slozka B, v ka-

palin€ je net€kavé rozpoustédlo C a absorbovana slozka A [1]. Pro tento systém lze pouzit pro
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vyjadfeni koncentrace slozek molarni relativni zlomky. Schéma protiproudého absorbéru je

znazornéno na Obrazku 2.

N. patro

YN+ T l XN

Obrazek 2 — Schéma protiproudého absorbéru [4]

Bilancovat lze s pouzitim molarnich zlomkt nebo zlomku relativnich. Molarni zlomKy jsou
vhodnéjsi v pripadé, kdy se jedna o absorpci velmi ziedénych plynti do roztoku. Je-li koncen-
trace absorbované slozky vysoka, pak je lepsi tuto situaci fesit za predpokladu, Ze v systému
se nachazi inertni slozka a netékavé rozpoustédlo (spojovaci slozky) pomoci relativnich
zlomk.
Pak Ize celkovou bilanci zapsat ve tvaru
n;Y; + ngXy = 0;Yng1 + NrXo (1.4)
Upravou rovnice (1.4) pak
n(Yi- Yn+1) = nr(Xo-Xn) (1.5)
Poté dalsi upravou rovnice (1.5) Ize dostat rovnici pracovni pifimky

ng 1.6
Yios = Yi = 22 0y~ Xo) (1.6)

Pracovni piimka je ohranicena body [Xy, Yn+1] @ [Xo, Y1] @ smérnici této ptimky je hodnota

pomeéru latkovych tokl net€kavého rozpoustédla a inertu ? Pocet teoretickych pater se pak
I
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urci, jako pocet pravouhlych krok mezi pracovni ptimkou a rovnovaznou kiivkou [4] tak, jak
je znazornéno na Obrazku 3.
Je-li rovnovaha vyjadiena rovnici pifimky, Ize patra spocitat analyticky. Odvozeni Ize nalézt

napf. V literatuie [1, 4].
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Obrazek 3 — Urceni poctu teoretickych pater u absorbéru se stupniovitym stykem fazi.

1.4 Extrakce

Extrakci rozumime dé&j, pfi némz se sloZzka pfitomna v kapaliné nebo méné cCastéji v tuhé
latce ptevadi ptes fazové rozhrani do jiné kapaliny. Pfitom pti¢inou pfechodu slozky ptes fa-
zové rozhrani mize byt bud’ — sila fyzikalni neboli difuze, nebo se mize uplatiovat také vliv
chemicky. Z hlediska technologického, extrakce téméf vZdy zahrnuje dva na sebe navazujici
postupy:

a) Samotny extrakéni pochod, tj. uvedeni extrahovadla, jimz latku vyluhujeme, do styku
s vyluhovanou latkou, a ptevod této latky do rozpoustédla,
b) Separaci vylouzené slozky (jeji oddéleni od rozpoustédla). Prikladem separace muze

byt destilace, vymrazeni, odpafeni apod., a konecné rekuperaci rozpoustédla.

Podminkou a pfedpokladem pro extrakce o vysoké uc¢innosti je zajisténi co nejdokonalejsiho
styku ptivodni faze (suroviny) s extrahovadlem, Toto rozpoustédlo (extrahovadlo) musi byt vy-
soce selektivni pro latku, jenz ma byt extrahovana. Proces extrakce se uplatiiuje hlavné v téch
ptipadech, kdy naptiklad rektifikace by nebyla dostate¢né ekonomicky hospodarna pro malou
relativni t€kavost slozek (ptfikladem muze byt zpracovani velmi zfedénych roztokl kyseliny
octové extrakci estery kyselin) nebo tam, kde by dochazelo k tvorbé azeotropu. Dobrym
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ptikladem muze byt smes methanolu a benzenu, kterd neposkytne methanol a benzen v naprosto
¢istém stavu, nebot tento systém tvoii azeotropickou smés. Zde se proto nabizi moznost oddé-
leni methanolu z této smési do vody pomoci takovych pochodi, kde dochazi k intenzivnimu
styku fazi s extrahovadlem (v laboratofi proces znamy jako vytfepavani).

Latky, které pfi extrakci prichazeji spolu do styku, mohou byt rizného skupenstvi. Extraho-
vadlo, jimz vyluhujeme, je vzdy kapalné, kdezto piivodni soustava, z niz slozku do rozpoustédla
prevadime, mize byt teoreticky v libovolné fazi. V chemickém pramyslu jde tedy nejcastéji o
extrakci kapaliny kapalinou, v mensim po¢tu piipadi mize byt ovSem vidéna extrakce slozky
Z tuhé faze. Extrahovana slozka mize byt bud’ tuh4 nebo kapalnd. Extrakce slozky v parach
z plynné soustavy jiz byla popsana jako samostatna operace — Absorpce. Extrakce i absorpce
jsou totiz z fyzikélniho hlediska pochody velmi podobné. Podle zplisobu prace a podle povahy
latek podrobenych extrakci mluvime pfi zpracovavani tuhé suroviny extrakci nékdy téz o jejim
louzeni nebo vyluhovani, pfi laboratorni extrakci kapalné faze téz o vyttepavani napt. v délic¢ce
[2].

Extrakci je mozné d€lit na ndsobnou a protiproudou. V dal§im textu bude popisovéana pouze

extrakce protiprouda.

1.4.1 Protiprouda extrakce

Na Obrazku 5 je uvedeno schéma nepftetrzité pracujiciho protiproudého extraktoru se stup-
novitym stykem fazi. Surovina se uvadi do stupné 1 a z téhoz stupné vystupuje kone¢ny extrakt.
Na druhém konci extraktoru se do posledniho stupné N pifivadi extrakéni €inidlo a vystupuje
Z n¢j konecny rafinat. Slozeni extrahovadla, extraktu, rafinitu a suroviny se uvadi nejcastéji

v hmotnostnich zlomcich.

1.4.2 Extrahovadlo a rozpoustédlo jsou omezené misitelné

Pfi zjistovani poctu teoretickych stupiiti pii protiproudé extrakci (Obrazek 4), kdy je roz-
poustédlo a extrahovadlo omezené misitelné se obvykle vychazi od bodu, jenZ reprezentuje
vysledné slozeni extraktu E1. Slozeni rafinatu Ry, ktery je s extraktem E1 v rovnovaze pak lze
zjistit tak, ze se vyhleda prusecik konody, ktery prochazi bodem E1 S druhou vétvi binodalni
kiivky. SloZeni stfetného proudu E k proudu R: se pak zjisti pomoci bilan¢niho vztahu,
coz V grafickém znézornéni znaci, ze se vyhleda prasecik pracovni ¢ary s binodélni kiivkou.

Slozeni rovnovéazného rafinatu Rz se pak opét ur¢i pomoci konody proloZené bodem Ez. Tyto
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kroky pak predstavuji dva teoretické stupné a opakovanim tohoto postupu se dojde k vysled-
nému poctu teoretickych pater. Je nutné ale splnit podminku, Ze obsah extrahované slozky ve
vysledném rafinatu musi byt stejny nebo nizsi nez obsah pozadovany. Poloha diferen¢niho bodu

A je zavisla na hodnoté diference toki, jez muze byt kladna, zaporna a dokonce i nulova [5].

Obrazek 4 — Grafické zjisténi PTP pfti protiproudé extrakci pii omezené misitelnosti slozek

AaB[5]

1.4.3 Extrahovadlo a rozpoustédlo jsou navzijem nemisitelné

V tomto piipad¢ je faze rafinitu binarni smési rozpoustédla a extrahované slozky, faze ex-
traktu je bindrni smési €istého extrahovadla a extrahované slozky. Rozpoustédlo a extrahovadlo
tedy tvofi v obou fazich tzv. spojovaci latky, inerty. Pouzitim hmotnostnich relativnich zlomka
se feSeni prevede na grafické feseni v pravothlém systému soutadnic Y’ v. X, kde X je rela-
tivni zlomek pro rafinat a surovinu a Y* pro extrakt a extrahovadlo [5]. Rovnovaha znazornéna

V tomto soufadnicovém systému se také oznacuje jako tzv. distribu¢ni diagram.

1.4.4 Vypocet poctu teoretickych pater

Bilan¢ni schéma kontinualniho extraktoru je uvedeno na Obrazku 5.

Za ptedpokladu vzajemné nemisitelnosti pivodniho rozpoustédla a nového rozpoustédla maji
slozky A a B v pfipad¢ kontinuélni extrakce vyznam spojovacich slozek (takova latka vstu-

puje/vystupuje do/z extraktoru, nepodléha chemické reakci a neakumuluje se).
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Obrazek 5 — Schéma protiproudné pracujiciho kontinualniho extraktoru s
N stupni [4]

Jejich
hmotnostni toky se podél extraktoru neméni
My = MReXpe = Mpe(1 — X¢o) = konst. (1.7)
Mg = MgN+1YBN+1 = rhE,N+1(1 - YE:,N+1) = konst. (1.8)
Za ustaleného stavu je bilance hmotnosti extrahované slozky vyjadiena rovnici
maXco + MpYeny: = MaXen + MYy (1.9)
Upravou této rovnice lze ziskat rovnici pracovni piimky ve tvaru

Vs = Viarss = 5 (Ko = Xin) (19
mp
Pro urceni teoretickych stupiili je tedy nutné znat rovnici pracovni piimky, ktera vychazi z bi-
lance a nasledné¢ je mozné uréit body, kterymi prochazi. To jsou body [Xcn, Yen+1]
a [X¢o, Yi1]. Déle je potfebné znat pribéh rovnovazné kiivky, kterou lze nalézt v literatufe nebo
na specializovanych internetovych webech zadanou formou tabulky, graficky anebo vyjadre-
nou pomoci matematické funkce. V ptipadé¢, ze 1ze zanedbat vzajemnou misitelnost obou roz-
poustédel, pak rovnovahu lze znazornit graficky jako zavislost rovnovazné koncentrace extra-
hované slozky ve fazi obohacované na koncentraci téZe slozky ve fazi ochuzované. Pomér
koncentraci v obohacovaci a ochuzované fazi v jednotlivych bodech rovnovahy se nazyva roz-

délovaci koeficient a matematicky jej lze zapsat ve tvaru:
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ke = ;’_Ié (1.11)
C

Je-li rozdélovaci koeficient v rozsahu pracovnich koncentraci konstantni, rovnovaha ma li-
nearni priibéh a je vyjadiena ptimkou. Neni-li rozdélovaci koeficient konstantni, rovnovéha je
znazornéna obecné kiivkou.

Vlastni postup pfi feSeni extrakce s nemisitelnymi rozpoustédly je pak dan nasledujicim po-
stupem. Znézorni Sse pracovni ptimka, rovnovaznd kiivka a vykresli se teoretickd patra
mezi pracovni ptimkou a rovnovaznou ktivkou. Pocet teoretickych pater pak odpovida poctu
pravouhlych krokti mezi rovnovéaznou kiivkou a pracovni ptimkou v mezich koncentraci slozky
ato od X, do X¢y tak, jak je znazornéno na Obrazku 6 [4].

Pocet teoretickych pater 1ze stanovit pro linearné vyjadienou rovnovahu i analyticky — me-

todou extrakéniho faktoru. Odvozeni lze nalézt napft. v literatute [1, 4].

Ye
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Obrazek 6 — Stanoveni pocCtu teoretickych pater, ¢isté extrahovadlo a piivodni rozpoustédlo

jsou vzdjemné nemisitelné
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1.5 Destilace

Destilace je d¢j, pti némz dochazi k tomu, Ze se z kapalné faze tvoii pary a oddélené od této
kapalné faze kondenzuji. Vznikaji-li tyto pary z riznych smési kapalin, pak mohou mit jiné
slozeni nez kapalna faze. Destilace tedy mtze slouzit k separaci smési na smes o odliSném slo-
zeni nebo k ziskani prakticky cistého destilatu z ptivodniho nésttiku. Nasttik ochuzeny o téka-
v¢jsi slozku se nazyva destilacni zbytek.

Je-li pfevedena cast kapalné smeési v pary rovnovazného slozeni s kapalnym zbytkem, pfi
¢emz ob¢ faze ziistanou v rovnovaze, poté se hovoii o rovnovazné destilaci.

Opakem rovnovazné destilace je rovnovazna kondenzace, tj. kdy ¢ast par obsahujicich dvé
nebo vice slozek jsou zkondenzovany tak, aby za urcité¢ho tlaku a teploty zlstaly v rovnovaze
s nekondenzovanym zbytkem.

Dalsim typem destilace je destilace diferencialni (neboli jednostupiiova periodicka desti-
lace). Zde se surovina piedlozi do kotle, zahtiva se a udrzuje ve varu. Vznikajici pary vice
tekavejsi slozky jsou béhem operace nepietrzité¢ odvadény, kondenzovany a kondenzat je po-
stupné veden do jedné nebo vice predloh.

Vypoctové metody vesmés vychéazeji z predpokladu, ze kapalina vrouci v kotli a para pte-
chézejici do kondenzatoru jsou ve stavu okamzité rovnovahy. Tento ptfedpoklad je splnén
presné vzato pouze u hladiny vrouci kapaliny a pii malé rychlosti odpafovani. Lze ho splnit
1épe, ¢im vice je kapaliny v kotli. Samoziejmé toto neni jediny pfedpoklad — napf. se uplatituje
1 velikost parniho prostoru, jehoz objem je vSak ur€ovan piedev§im poZadavkem dobré sepa-
raéni funkce (oddélovani kapek) [5].

Jednou z nejznaméjSich typu destilace je frakeni destilace. Pary, které vznikaji destilaci a je-
jichZ slozeni se s ¢asem méni a jsou-li po urcitych davkach odvadény a nasledné kondenzovany,
jsou jednotlivymi frakcemi nastiiku.

Op¢ét 1 zde je znamy proces opacny, tj. frakéni kondenzace, pfi niz se zachycuji z postupné
kondenzujicich par podily, vyznacujici se zpravidla uréitym primérnym pozadovanym sloze-

nim nebo rozmezim slozeni [2].
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1.6 Rektifikace

Rektifikaci Ize formulovat jako mnohonasobné ¢asteéné odpatreni kombinované s ¢astecnou
kondenzaci, které se uskuteciiuje v rektifikacni kolon€. Takova kolona muze byt patrova, kde
kontakt kapaliny pti bodu varu a syté pary je v protiproudém uspotradani. Vysledkem rektifi-
kace je rozdéleni kapalné smési o dvou a vice slozkach na prakticky ¢isté slozky. Nevyhodou
rektifika¢ni kolony a procesu jako takového je obrovska energetickd naro¢nost, nebot’ pfi ni
dochazi k fazové preméné. Do nejspodnéjsi Casti rektifikaéni kolony, nazvané jako varak je
nutné piivést velké mnozstvi tepla a to z ditvodu vytvoieni proudu pary stoupajiciho kolonou.
Druhym vyznamnym energetickym faktorem je nutnost pomoci vhodného chladiciho média
zajistit odvod tepla k vytvoreni kapaliny stékajici kolonou dolt.

Vlastni rektifikace, jak jiz bylo zminéno je provadéna v rektifikaéni kolon¢. Schéma rektifi-
kac¢ni kolony je zndzornéno na Obrazku 7.

Nastiikem rektifikacni kolony je surovina, jez muze byt predehrata a proudi do rektifika¢ni
kolony na nastiikové patro, které rozdéluje kolonu na dvé ¢asti. Horni ¢ast rektifika¢ni kolony,
kde je koncentrace tékavéjsi slozky vyssi nez koncentrace této slozky v nastiiku, se nazyva jako
obohacovaci ¢ast rektifikacni kolony. Dolni ¢ast kolony, kde je koncentrace tékavéjsi slozky
niz8i nez v nastiiku, se nazyva ochuzovaci ¢ast rektifika¢ni kolony.

Veskeré pary, které vystupuji z hlavy rektifikacni kolony, jsou kondenzovany a jimany
do zasobniku. Cast kondenzatu se ovsem vraci zpét do kolony jako reflux, druha &ast se po do-
chlazeni ve vyméniku tepla odebira jako horni produkt, ktery se nazyva destilat.

Kapalina ze spodni ¢asti rektifikacni kolony se ve vafaku z€asti odpatuje. Vznikla para
se vede zpét do kolony, zatimco kapalina se odvadi jako dolni produkt oznaCovany jako desti-
la¢ni zbytek — tato kapalina je ochuzena o vice te¢kavéjsi slozky v porovnani se slozenim na-
stiiku rektifika¢ni kolony. ProtoZe entalpicky obsah destilacniho zbytku je vysoky, vyuziva
se ho k predehrati nastfiku. Rektifikacni kolony lze pouzit se spojitym kontaktem fazi (napft.
napliové kolony) nebo se stupfiovym stykem fazi (napi. patrové kolony) [4]. Nasledujici text a

bilan¢ni rovnice budou pojednévat pouze o binarni smési a feSeni patrovych kolon.
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Mg, Xp

ol
Obrazek 7 — Schéma rektifikac¢ni kolony [4]

|\ /l 1z, Xz Celkovou bi-
lanci rektifi-
kac¢ni kolony lze pak zapsat jako

S vyuzitim molérnich zlomki 1ze dostat slozZkovou bilanci pro t€kavéjsi slozku

ﬁFXF = ﬁDXD + ﬁBXB (113)

1.6.1 McCabeova-Thieleova metoda

Pro vyuziti McCabeovy-Thielovy metody pfi feseni rektifikace je nutné ptijmout urcita zjed-
noduseni a predpoklady. Ztraty tepla a sméSovaci efekty by méli byt zanedbatelné a zaroven by
méla byt vyparna tepla sloZek stejna (nebo alespon ptiblizné stejnd), potom kondenzaci jednot-
kového latkového mnozstvi pary se uvolni presné takové mnozstvi tepla, které by mélo dosta-
covat pravé k odpareni jednotkového latkového mnoZstvi kapaliny. Tento postup 1ze nejen apli-
kovat na izolované patro, ale navic ho Ize rozsifit na jednotlivé ¢asti rektifikacni kolony.

Jsou-li splnéna uvedené zjednoduseni a predpoklady, jsou pak toky latkového mnozstvi ka-
paliny a toky latkového mnozstvi pary v jednotlivych tsecich rektifikacni kolony konstantni.

Pii pouziti této metody, vypocty se provadéji vzdy pomoci molarnich zlomka.
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McCabeova-Thieleova metoda stanoveni poctu rovnovaznych stupid je vlastné metoda, kdy
se jednotlivé Casti rektifikacni kolony fesi od stupné ke stupni. Vzdy se fesi bilanc¢ni rovnice a
rovnovazné vztahy.

K vyjadieni rovnovazného vztahu mezi parni a kapalnou fazi 1ze pouZit napf. relativni t€ka-

vost, kterou Ize vyjadrit jako:

YaXB (1.14)
(04 =
AB XAYB
A tpravou rovnice 1.14 Ize dostat
OABXA (1.15)

y= ((XAB - 1)XA+ 1

V ptipad¢€ systému, které vykazuji malé odchylky od idealniho chovani se relativni t€kavost
Steplotou vyrazné¢ neméni a rovnice (1.15) je tedy rovnici rovnovazné kiivky
ya = f(xa) [4].

V piipad¢ rektifikace binarnich smési 1ze feSeni velmi nazorné prezentovat grafickou for-
mou s pouzitim diagramu ya—Xa. McCabeova—Thieleova metoda se sklada z nasledujicich
kroka:

1) Bilance celkového latkového mnozstvi a latkového mnozstvi tékavéjsi slozky v oboha-
covaci ¢asti rektifikacni kolony.
Na zéklad¢ toho je odvozena rovnice obohacovaci ¢asti rektifikacni kolony [4]
XD R (1.16)
Yo+1 =R + Ry 1
V soufadném systému ya — Xa je rovnice rovnici pracovni piimky. Symbol R v rovnici
(1.16) je oznacovan jako refluxni pomér, ktery lze definovat jako podil n;, a np. Pokud
v kondenzatoru zkondenzuje vSechna pdra, je slozeni kondenzatu identické se sloZzenim
pary
Xo = Xp =1 (L17)
Poté z analyzy rovnice vyplyva, Ze tato podminka je splnéna pro n = 0 (bilan¢nim sys-
témem je kondenzator a d€li€). Tato situace je pak na diagramu ya — Xa zndzornéna bo-
dem o soufadnicich [xp;Xp] Druhym bodem je pak tsek této pracovni pifimky,

tj. [0;-2

'R+17"
2) Bilance celkového latkového mnozstvi a latkového mnozstvi tékavéjsi slozky v ochu-
zovaci Casti rektifikacni kolony.

Na zakladé toho je odvozena rovnice ochuzovaci ¢asti rektifika¢ni kolony [4]
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3)

Npm np (1.18)

Ym = — Xm-1 " — XB
Npm — N Npm — N
wr . ., N - “r s . . o
Tato pfimka se smérnici " L " prochazi bodem [xg; xg] lezicim na diagonale a pri-
Lm~—1UB

seCikem q pfimky a piimky obohacovaci ¢asti rektifikacni kolony.

Zjisténi pruseciku pracovni pfimky obohacovaci ¢asti a pracovni piimky ochuzovaci
¢asti rektifikacni kolony [4].

Poslednim avs$ak, velmi diilezitym parametrem je znalost q pfimky. Tuto piimku lze
zapsat ve tvaru

I (1.29)
qg—1 qg-—1

y

Kazdy bod této ptimky pak tedy predstavuje souradnice mozného priiseciku pracovnich
ptimek obohacovaci a ochuzovaci Casti rektifikacni kolony Vv intervalu soufadnic
[xF; Xg] @ pruseéiku g-pfimky s rovnovaznou kiivkou. K zakresleni q ptimky je nutna
znalost dvou bodd. Prvni z nich lze ziskat feSenim rovnice q pfimky s rovnici diagonaly

(y = x). Takze:

q XF (1.20)

Upravou rovnice (1.20) Ize dostat

X = Xp (1.21)
Prvnim znamym bodem tedy bude bod [Xg; xg]. Tento bod neni ovlivnén entalpickym

stavem nastfiku. Druhy bod se dostane feSenim rovnice q ptimky, kdy se poloZi y=0,

takze:
q XF (1.22)
0= =
q—-1" q-1
Upravou rovnice (1.22) Ize dostat
XF
X=— 1.23
q (1.23)

Druhym znamym bode je tedy bod [%F; 0]. Tento bod je ovlivnén entalpickym stavem

nastiiku [4].
Parametr q Ize vyjadfit jako
— M=t _ o hei-he
9= Ap 1+ AHy '

(1.24)
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1.6.2

1)

2)

3)

4)

5)

Kde, ny; a ny; jsou latkové toky kapaliny v ochuzovaci (j) a obohacovaci (i) Casti rek-
tifikacni kolony, hg;, je molarni entalpie nastfiku pfi bodu varu, hg je molarni entalpie

daného stavu nastiiku a AHy je molarni vyparné teplo nastiiku pfi bodu varu [6].

Ovlivnéni polohy -pFimky entalpickym stavem nastiiku

Jak jiz bylo zminéno v podkapitole (1.6.1), g-pfimka prochédzi dvéma body. Jednim
bodem je bod na diagonale, konkrétné [xg; xg]. Tento bod je dany a neni ovlivnén en-
talpickym stavem nastfiku. Druhym bodem je bod [%F; 0]. Tento bod se nachazi na ose
x a je ovlivnén entalpickym stavem nastiiku [4].

Nedosahuje-li teplota nastiiku teploty bodu varu, potom
tp <tev, hg <hgy (1.25a, 1.25b)
hodnota parametru: q > 1
z ¢eho vyplyva, ze %F < Xg.
Je-li nastiik ptivadén jako kapalina pii bodu varu, potom
tr = tpv, hp = hpy (1.26a, 1.26h)
hodnota parametru: q =1
z ¢eho vyplyva, Ze %F = Xp.
Je-li nasttikem smés kapaliny pti bodu varu a syta para, potom
tpy < tg <t , hpy < hg < AHy + hgy (1.27a, 1.27h)
hodnota parametru: 0 <q<1
z &eho vyplyva, ze XF<%F <0,
Je-li nastiik pfivadén do kolony jako sytd para, potom
te = trr, hp = AHy + hgy (1.28a, 1.28b)
hodnota parametru: g =0
z ¢ehoz vyplyva, ze %F — 0.
Je-1i néstiik ptivadén do kolony jako ptehfata para, potom
tr > ter, he > AHy + hey (1.29a, 1.29b)

hodnota parametru: g < 0.
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2 PROGRAMY PRO RESENIi CHEMICKO-INZENYRSKYCH
ULOH

Pomoci riznych softwarovych produkti (programii) lze teSit problémy tykajici se che-
micko-inzenyrskych uloh, ale lze vyuzit i takové softwary, které simuluji napt. kolonova zafi-
zeni, biologické, fyzikalni a chemické pochody uvniti reaktorti anebo kolon pro vybrané difuzni
operace. Na zaklad¢ toho Ize tyto programy obecné rozdélit na programy specializované a pro-

gramy pro numerické vypocty.

2.1 Specializované programy

Do ptehledu nejznaméjsich programi zabyvajici se difuznimi operacemi Ize radit programy
jako ChemSep [7], Chemcad [8], Mobatec Modeller [9], DWSIM [10], HYSYS [11] a mnoho
dalSich. Vyhodou téchto program je i to, Ze maji vlastni databaze s mnoha uZite€nymi infor-
macemi (termodynamicka data, kinetika apod.).

ChemSep [7] je simulator kolonovych zatizeni pro difuzni procesy jako je destilace, ab-
sorpce, extrakce a mnoho dalSich. Tento program je ke stazeni zdarma ve verzi ChemSep LITE.
Placena licence obsahuje plnohodnotny program Chemsep a navic také databdzi obsahujici in-
formace o vice nez 400 chemikaliich.

Chemcad [8] je vSestranny software na komer¢ni bazi spole¢nosti Chemstations. Tento si-
mulaéni software chemickych procest je volné ke stazeni na 7. dni, poté musi uzivatel Chemcad
zakoupit. V programu Chemcad je mozné napt. simulovat laboratorni pokusy v realném meé-
ritku.

Mobatec Modeller [9] umoznuje dynamické modelovani procest na vysoké trovni. Diky
tomuto softwaru je moZné namodelovat procesy probihajici uvnitt chemického podniku. Vy-
hodou tohoto softwaru je, Ze demo verze je ke stazeni zdarma.

DWSIM [10] je multiplatformni simulator, jenZ je kompatibilni se systémy Windows, Li-
nux, MacOS, Android a dokonce 1 10S. Oproti v§em zminénym programim se jedna o open-
source program, coz oceni hlavné studenti vysokych skol pfi modelovani chemickych procest.
Dtiraz programu DWSIM je zde kladen pfedevS§im na termodynamické operace, kinetiku, ¢i

rovnovahu reakci.
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2.2 Programy pro numerické vypocty

Tyto programy maji z hlediska svého obecného urceni velké uplatnéni v primyslu, védecké
¢innosti anebo na akademické pudé. Tyto programy lze pouzit pro inZenyrské vypocty, tvorbu
algoritmil, modelovani a simulaci, analyzu dat, védeckou a inzenyrskou grafiku, tvorbu aplikaci
(vCetn¢ grafického rozhrani) a mnoho dalsiho. V nabidce téchto programii nalezneme produkty
jak na komer¢ni, tak i na freewarové ¢i open-source bazi. Mezi nejznamé;jsi komeréni programy

patii Matlab a v oblasti freewarovych ¢i open-source programu zaujima popiedni mista Scilab.

2.2.1 Matlab

Ackoli Matlab neni open-source programem, je dulezité o ném zminit a to z divodu jeho vyu-
zitelnosti jak v praxi, tak 1 na akademické piidé. VétSina open-source programil se snazi mit co
nejvyssi kompatibilitu pravé s programem Matlab.

MATLAB (matrix laboratory) je interaktivni programové prostiedi a skriptovaci progra-
movaci jazyk Ctvrté generace. MATLAB umoziuje pocitani s maticemi, vykreslovani 2D i 3D
grafll funkci, implementaci algoritmi, poc¢itacovou simulaci, analyzu a prezentaci dat 1 vytva-
feni aplikaci v€etné uzivatelského rozhrani a mnoho dalSich uzitecnych funkei.

Matlab je vyuzivan pro védecké a vyzkumné Gcely. Své uplatnéni nachazi nejen v sektoru
soukromém, ale i na akademické pudé. Pro jeho multifunkénost je vyuzivan zejména v technic-
kych (inzenyrstvi, matematika, fyzika apod.) a ekonomickych oborech.

Matlab je programovacim jazykem, ktery je urcen pro védeckotechnické ticely, simulace,
paralelni vypocty apod. Zahrnuje matematické vypocty, vizualizaci a programovani do uziva-

telsky ovladatelného prostiedi.

Mezi zakladni vlastnosti Matlabu Ize zahrnout vlastnost, Ze veskeré objekty jsou pova-
Zovany za prvKky pole (matice). Tyto prvky v§ak mohou byt nejen €isla, proménné, ale i slozi-
t&j$i struktury jako naptiklad obrazky. Vykonnost Matlabu je roz§ifovana diky navazujicimu

softwaru, které tvoii predev§im soubory programu tzv. "toolboxy" [12].
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2.2.2 Scilab

Scilab (SClence LABoratory) je bezplatny a zdrojové otevieny software pro numerické
vypocty, ktery poskytuje vykonné vypocetni prostiedi pro inzenyrské a védeckée aplikace. Sci-
lab je vydan pod licenci CeCILL (kompatibilni s GPL) a je k dispozici ke stazeni zdarma.
Rozsiteni a zlepSovani kvality zajist'uji tzv. ,,toolboxy*, jez jsou taktéz ke stazeni zdarma.

Scilab zahrnuje stovky matematickych funkci. Mé programovaci jazyk na vysoké trovni,
ktery umoznuje piistup k pokroc¢ilym datovym strukturdm, 2D a 3D grafickym funkcim. Jako

ptiklad 1ze vy¢ist nékolik moznosti vyuziti open-source programu Scilab:

Matematika a simulace

Pro bézné inzenyrské a védecké aplikace véetné matematickych operaci a analyzy dat.
Vizualizace 2-D & 3-D

Grafické funkce pro vizualizaci, anotaci a export dat a mnoho zplsobt, jak vytvaret a
prizpisobovat rizné typy parcel a grafil.

Optimalizace

Algoritmy pro feSeni omezenych a neomezenych neptetrzitych a diskrétnich optimalizac-
nich problémii.

Statistika

Nastroje pro analyzu a modelovani dat.

Xcos — simulator hybridnich dynamickych systémii

Modelovani mechanickych systémii, hydraulickych obvodd, fidicich systémt ...

Diky své schopnosti Ize Scilab propojit s technologiemi a aplikacemi ,,tietich* stran a
muze pusobit také jako jedinecna platforma, kterd spojuje kody napsané v riznych programo-
vacich jazycich v jediném jednotném jazyce, a tim usnadiiuje jejich distribuci, zalohovani a

pouzivani [13].

2.2.3 Maxima

Maxima je matematicky program pro manipulaci se symbolickymi nebo numerickymi rovni-
cemi v¢etné diferencidlnich. V tomto programu je moZnost integrace, derivace, aplikaci Taylo-
rovy fady, Laplaceovy transformace, obycejnych diferencialnich rovnice, feseni linearnich rov-

nic o vice neznamych. Lze zde feSit polynomy, vektory, matice a tenzory. Maxima pro
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zachovani piesnosti vypocti neprevadi automaticky zlomky na ¢iselnou hodnotu. Maxima umi
vykreslit graficka feseni jak ve 2D, tak i ve 3D projekci. Zdrojovy kod lze sestavit na mnoha

systémech, véetné Windows, Linux i MacOS X [14].

2.2.4 Octave

Jednd se o matematicky program pro numerické feseni linearni algebry, hledani feSeni
nelinearnich rovnic, integraci, praci s polynomy a integrovani diferencialnich rovnic. Vyhodou
programu Octave je urc¢ita kompabilita s dalSimi programy (napt. Matlab). Rozhrani programu

je ve form¢ ptikazového tadku [15].
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3 APLIKOVANA CAST

Pii feSeni uloh tykajicich se chemickoinzenyrské problematiky (rektifikace, absorpce a ex-
trakce), probiranych v ramci predmétu Chemické inzenyrstvi I, byl vyuzit open-source program
Scilab, jenz je ke stazeni zdarma z webovych stranek Scilabu [13]. Byla vyuzita aktualni verze
6.0.1 pro Windows 10 64bits. Jako doplnék (modul, toolbox) k Scilabu verze 6.0.1 byl vyuzit
Stixbox, téz volné stazitelny z webovych stranek [16] a to zejména z ditvodu vyuziti jeho vnitini
funkce polyfit. Dale byl pouzit doplnék GUIBuilder pro tvorbu uzivatelského prostiedi pro pro-
kladani tabulkové zadanych rovnovaznych dat.

Vlastni naprogramované algoritmy pro feSeni uloh byly napsany v editoru SciNotes (sou¢ast
Scilabu) a ulozeny jako skripty (n€kdy nazyvané jako procedury) pro opakované pouziti a jsou
zameéteny na feSeni absorpce pro systémy s netékavym rozpoustédlem, inertem v plynné fazi a
absorbovanou jednou slozkou, dale pro extrakci tfi slozkového systému s nemisitelnymi roz-
poustédly a rektifikaci binarni smési.

V ramci bakalaiské prace byly pouzity pfi numerickém feSeni tloh a programovani algo-
ritmt nasledujici vnitini funkce programu Scilab a dopliiku Stixbox, které jsou dilezité pro

zpracovani feSené problematiky:
e polyfit — prokladani dat polynomem n-tého stupné, dopln€k Stixbox,

e Isgrsolve - minimalizace souctu ¢tverct odchylek nelinearni funkce pomoci Le-

venberg-Marquardtovy metody,
e plot, plot2d — vykresleni dat ve 2D grafu,
o fsolve —feseni systému nelinearnich rovnic,

¢ linsolve —feSeni soustavy linearnich rovnic.

Podrobnéjsi popis parametrl a pouziti téchto funkci 1ze nalézt v ndpovédeé Scilabu piip. do-
kumentaci k doplnku Stixbox.

Mimo téchto hlavnich funkci jsou samoziejmé pouzity i dalsi vestavéné funkce Scilabu a
ptikazy napt. pro tvorbu vlastnich funkei, vétveni programu apod., které ptip. uzivatel skripth
nalezne popsané v napoveéde Scilabu. Grafické vystupy (grafy) vytvorenych skripti jsou zob-
razeny v grafickych oknech, textové vystupy (hodnoty zadanych, vypocitanych veli¢in) jsou
zobrazeny v konzolovém okn¢ programu Scilab.

Tato kapitola v prvni ¢asti popisuje obecny postup pii tvorbé skriptti a algoritmi pro feseni

uvedenych operaci, v druhé ¢asti je zaméfena na praktickou ukézku pouziti skriptii na konkrétni
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uloze. Soucésti bakalaiské prace je také jako ptiloha kompaktni disk (CD) s nahranymi ukaz-
kovymi skripty, vytvofenymi v ramci této bakalarské prace.

V dal8im textu prace, pokud je vypsana ¢ast kodu algoritmu pouzitého ve skriptu v programu
Scilab, je tento kod uveden v ramecku odstavce. Jistou nevyhodou programovani v Scilabu
z hlediska naseho narodniho prostiedi v operacnim systému je to, Ze desetinny oddélovac neni
carka, ale vzdy teCka. To mize obcas vést k jistym problémim pfi prenosu vysledkt do jinych
programil. Proménné, vyskytujici se ve vyvinutych algoritmech, byly pojmenovany tak, aby co

nejlépe popisovaly jejich vyznam z hlediska autora.

3.1 Obecny postup pri reSeni difuznich operaci a tvorbé skriptii v programu

Scilab

Pfi feseni difuznich operaci, na které je zaméfena tato prace, lze postup feSeni zobecnit
do nasledujicich kroku:

a) podrobna analyza piikladu (zadané a pozadované veli¢iny, systém),

b) zjisténi rovnovaznych dat z literatury piip. jejich piepocet do pozadovanych koncen-
trac¢nich velicin,

c) celkova bilance zafizeni a zjisténi priab&hu pracovni piimky piip. limitnich poloh pra-
covni piimky,

d) vypocet poctu teoretickych pater,

e) vypocet dalSich pozadovanych veli¢in.

Z hlediska tvorby skriptd a navrhu algoritma v programu Scilab tedy vyplyva, ze na zakladé
pfedchoziho uvedeného obecného postupu je potieba provést zpracovani nasledujicich krok,
jejichZ potadi zpracovani zalezi na zadani tlohy:

a) formatovani rovnovaznych dat pro nacitani, zapis a vyuziti ve skriptech vytvofenych
algoritmu pro feSeni uvedenych operaci a pfip. jejich ptepocet do pozadovanych kon-
centra¢nich veli¢in v rdmci skriptu,

b) zjisténi nahradni funkce, ktera danou rovnovahu nejlépe popisuje, pomoci prostredkt
programu Scilab (funkce Isgrsolve, polyfit),

€) zadani vstupnich dat Glohy, tvorba dialogového okna pro vyuziti pro jiné varianty zadani
uloh,

d) vyfeSeni bilan¢nich vztaht, zjisténi rovnice pracovni pfimky a dalSich pozadovanych

veli¢in prikladu — feSeni soustavy rovnic (funkce linsolve apod.),

34



e) navrh vypoctu pro limitni polohy pracovni pfimky, pokud je pozadovano,
f) vytvoreni algoritmu pro vypocet poctu teoretickych pater tzv. od patra k patru (cyklus
while apod.),

g) zobrazeni vypoctenych dat graficky — rovnovaha, pracovni piimka, teoreticka patra.

V nasledujicim textu je uveden ptiklad pro feSeni rektifikace binarni smési, ktery je feSen
v ramci pfedmétu Chemické inzenyrstvi I a souCasné i nékteré obecné informace tykajici se
tvorby skriptl a postupti, které se vyuzivaji i pii feSeni absorpce a extrakce. Vytvoieny skript
pod nazvem rektifikace-pr.sce je soucasti bakalarské prace na ptilozeném CD, kde jsou ulozené
1 skripty pro priklady feSeni absorpce a extrakce (absorpce-pr.sce, extrakce-pr.sce). U fislus-
nych soubort je vzdy jako tvodni poznamka zapséan tex zadani ptikladi. Na CD je také ulozen
skript pro nalezeni vhodného tvaru ndhradni funkce rovnovahy systému, ktery ma nazev GUI-

rovnovaha.sce.

3.2 Ukazka reSeni na prikladu rektifikace

Jako ukazkovy ptiklad ze vSech feSenych tloh difuznich operaci je vybrana rektifikace bi-
narni smési etanol-voda pfi normalnim tlaku. Rovnovazna data pro tento systém jSou pievzata

z dopliikovych materialti pro Chemické inzenyrstvi I [6].

Vlastni zadani piikladu je:

Kontinualni rektifikace vodného roztoku etanolu probiha pii norm. tlaku. MnoZstvi nésttiku
je 85 kmol/h, slozeni jednotlivych proudi: nastiik 21 mol. % etanolu, zbytek 5,4 mol.% etanolu,
destilat 70 mol.% etanolu. Nasttik pfivadény do kolony je ohtat na teplotu bodu varu. Konden-
zator pracuje jako totalni, zpétny tok je do kolony vracen pfti teploté bodu varu a jeho mnozstvi
je 19 kmol/h. Uéinnost kolony je 45 %.

Urcete:

1. mnozstvi destilatu a zbytku v kmol/h, mnozstvi destilatu v kg/h a vytézek desti-
lace vzhledem k etanolu,
2. mnozstvi parni faze odvadéné z hlavy kolony,
3. rovnici pracovni piimky obohacovaci ¢asti kolony a rovnici q-ptimky,
4. pocet teoretickych pater a poCet skutecnych pater rektitfikacni kolony.
Z rozboru zadani vyplyva, ze jsou znamy nasledujici daje:
g = 85kmol-h™!, xz=0,210, x5 = 0,054, x5, = 0,700, tp =ty
N0 = 19 kmol -h™1, 1 = 0,45.
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3.2.1 Rovnovazna data — nahradni funkce

Pti feSeni uloh je nejdiive nutno pro systém nalézt rovnovazna data a aproximovat vhodnou
nahradni funkci. Nalezeni vhodné nahradni funkce lze provést napi. v LibreOffice Calc, MS
Office Excelu, Originu, gtiPlotu apod. a nasledné vyuzit vysledky pfi programovani algoritmu
pii feSeni vybranych uloh. Tuto ¢ast Ize samoziejmé udé€lat také v Scilabu, a z tohoto divodu
byl vytvoren skript S grafickym uzivatelskym rozhranim pro vybér vhodné nahradni funkce pro
dana rovnovazna data. Pro tvorbu grafického uzivatelského rozhrani byl pouzit modul GUIBu-
ilder, ktery dovoluje tvorbu tohoto rozhrani bez SirSich znalosti piikazi tvorby gui rohrani, a to
na zakladé¢ vizualniho rozmisténi ovladacich, zobrazovacich apod. prvkl rozhrani pro interakci
s uzivatelem. Po vytvoreni tohoto rozhrani staci tedy uz jen dopsat pozadované kroky algoritmu
pro vyhodnoceni prokladani rovnovaznych dat nahradni funkci. Na zaklad€é pouzivanych dat
v ramci feSenych uloh v Chemickém inZenyrstvi I byly do tohoto skriptu vloZeny nésledujici
nahradni funkce:

e rovnice polynomu (Polynom) — stupen polynomu se voli interaktivné po vybéru

této volby (max. stupen 4)

y=a+b-x+c-x*+d-x3+e-x*, (3.1)
kde a, b, ¢, d a e jsou zjistované parametry polynomu.

e Rovnice ristové kiivky (Rust. kiivka I) s exponencialnim ¢lenem

y=A-e, (32)

kde A a B jsou zjistované parametry funkce.

e Rovnice rastové kiivky (Rust. kiivka IT) s dekadickym ¢lenem

A
Y= 1+10(B-x) +C, (3.3)

kde A, B a C jsou zjistované parametry funkce.
e rovnice (1.15) pro vyjadfeni rovnovahy pomoci relativni t€kavosti

e modifikovand rovnice relativni t€kavosti (Modif. rel. tek.)

_ (a+B+y)x
y= (a—Dx +Bx? +yx3 +1’

(3.4)

kde a, [ ay jsou zjistované parametry funkce. V zavorce jsou uvedeny nazvy pro
dané funkce pouzité ve skriptu.
Prvni tfi uvedené funkce jsou vhodné pro prokladani rovnovaznych dat u absorpce a ex-

trakce, posledni dvé funkce pro prokladani dat u rektifikace.

36



Pted vlastni aproximaci zjisténych rovnovaznych dat nadhradni funkci je dtlezité si na za-
klad¢ zadani fesené ulohy zjistit rozsah pracovnich koncentraci a prokladat data v rozsahu
téchto koncentraci. Timto se zmensi chyba pfi naslednych vypoctech.

Vlastni rovnovazna data pro danou feSenou tlohu musi byt zapsana do textového souboru
ve form¢ matice mx2, kde m je pocet bodl rovnovahy, sloupec 1 ma vyznam slozeni kapalné
resp. rafinatové faze (v ramci skriptu 0znacené jako x) a sloupec 2 ma vyznam plynné (parni)
resp. extraktové faze (v ramci skriptu oznacené jako y). Po otevieni souboru s daty se body
vykresli do grafu a nasledné lze prokladat stiskem ptislusného tlacitka dané nadhradni funkce
tato data. Po této akci se vypiSe tvar ndhradni funkce a vypocitané parametry spolecné se souc-
tem ¢tverct odchylek vypocitanych a experimentalnich hodnot y.

Na zékladé toho postupu se vybere vhodna ndhradni funkce a jeji tvar a pfip. zjisténé hod-
noty parametrt Se dale pouziji pti vlastnim feSeni lohy absorpce, extrakce ¢i rektifikace.

Pro zadany ukazkovy piiklad rektifikace systému etanol-voda se jako nejvhodnéjsi nahradni
funkci jevi rovnice (3.4) a tento piipad je znazornén na Obrazku 8. Proto v dalsich krocich, pti

vlastnim vytvofeni algoritmu feSeni rektifikace se vyuziva tento tvar rovnice.

& Prokladani rovnavahy - grafické okno 0 = | B ||

Tvar rovnice
Oteviit Polynom Rel. tékavost (a+3+7) -z

v= A+(1-a) - z+8-22+v-x8)

Rilstové (5) kfivka- Modifikované rel. t

‘ Konec ‘

o = 21.599992
8= —1.1388102

¥ =—7.2101221
Riistové (S) kfivka-..

Soudet ¢tv.odch. = 0.0003670

T T T T T T T T T T T T T T T T T
0 005 04 015 02 025 03 035 04 045 05 055 08 085 07 075 08 085 08

Obrazek 8 — Grafické rozhrani (skript) pro prokladani rovnovaznych dat — ukézka pro systém

etanol-voda a ndhradni funkci Modifikovana relativni tékavost
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3.2.2 Zadavani vstupnich dat

Pti tvorbé algoritmil je mozné zapsat vstupni data pfimo do proménnych pomoci pfifazovaciho
piikazu, ovSem pro uzivatele tohoto skriptu, ktery si pouze kontroluje vysledky zpracované
napf. ru¢n¢, nemusi byt pii zméné vstupnich parametri snadné zmenit (napf. neznalost progra-
movani v Scilabu) ve skriptu tyto vstupni hodnoty. Proto do veskerych naprogramovanych al-
goritmi byla pfidana vstupni dialogova okna S jejich piednastavenymi hodnotami. Takové
okno je vytvofeno pomoci kodu, kde je mozné ponechat prednastavené ¢i pozmeénit veskeré

vstupni hodnoty, s nimiz bude piiklad vypocitan.

r Pozadavek Vice Hodnot Scilab L&r
E Zadani:
Molarni hmotnost tékavéjéi latky v gfmol 45
Molarni hmotnost [atky méné tékavé v gfmol i8
Molarni zlomek tékavEjsi slodky v nastiiku (xf) 0.21
Molarni zlomek tékaveéjs slodky v destildtu (xd) 0.7

Molarni zlomek tékavéjsi slofky ve spodnim produktu (xb) 0.054
MnoZstwi nastriku v kmol/h 85
MnoZztwi mnoZstvi zpétného toku kmolfh 19
Hodnota parametru q 1

Uéinnost 0,45

1| Zrudit

Obrazek 9 — Dialogové okno Vv Scilabu

Pro nazornost je zde uvedena ¢ast kodu pro vytvoreni tohoto okna a zadani jedné veliciny:

txt = ['"Molarni hmotnost tekavejsi latky v g/mol'] // Velicina
zadane_info = x_mdialog('Zadani:',txt,['46']) //dialogové okno
M_Et = evstr(zadane_info(1)) // Prevod na ciselnou hodnotu double

V prvnim tadku je ptitazovaci piikaz, ktery do proménné txt uloZi nazev pro prvni hodnotu. Ve
druhém fadku je pouzit piikaz x_mdialog, kde prvni polozka je nadpis dialogového okna, druha
polozka nazev veliiny a nasledujici polozka je piednastavena hodnota pozadované veliiny,
ktera se vypiSe pii otevieni dialogového okna. Ve tfetim fadku kddu se vstupni hodnota veliciny
pfevede z fetézcové hodnoty na Ciselnou a ulozi do ptislusné proménné, ktera je pouZzita napitic
algoritmem. Podle potieby Ize dialogové okno rozsifit na pozadovany pocet vstupt.. Priklad

takto sestaveného kodu pro vstupni dialogové okno je uveden na Obrazku 9.
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3.2.3 Bilanéni vypocty, rovnice pracovnich piimek a q-pifimky

Vstupni tdaje pro bilanci jsou pfevzaty ze vstupnich hodnot zadanych na zéklad¢ dialogo-
vého okna, popsan¢ho v piedchozi podkapitole. Pro bilancni vypocty jsou pouzity rovnice
(1.12) a (1.13) , které Ize pocitat napt. pomoci vnitini funkce Scilabu linsolve nebo z hlediska
toho, Ze se jedna o relativné jednoduchou soustavu dvou rovnic o dvou neznamych metodou
substituéni. V tomto piipad¢ je pouzita substitucni metoda, ale moznost pouziti funkce linsolve
je ve vyvinutém kodu zndzornéna u vypoctu pracovni piimky ochuzovaci ¢asti kolony.

Nasledné je ve skriptu vypocitana stredni molova hmotnost destilatu a ur¢en jeho hmotnostni
tok. Na zakladé zjisténého latkového toku destilatu je pak uréen také vytézek rektifikace. Z bi-
lance kondenzatoru je nasledné urcen latkovy tok vstupujicich par do kondenzatoru. VSechny
vysledky jsou pak zobrazeny v konzoli programu Scilab (Obrazek 10).

Urceni smérnice a tseku rovnice pracovni piimky pro obohacovaci ¢ast kolony vychazi
V tomto daném piipad¢ ze znalosti refluxniho poméru, ktery je uréen z poméru zpétného toku
a latkového toku destilatu. Rovnice q-ptimky (1.19) je vypocitana ze zadaného parametru q. Ve
vlastnim skriptu je zabudovana kontrola na hodnotu parametru q, pfi kterém by mohlo dojit
K selhdni“ vypoctu, a to pro hodnoty g=1 ¢i 0 tak, aby vypocty byly spravné a nedoslo k pred-
¢asnému ukonceni vypoctu na zakladé chyby. Vypis ¢asti kodu pro g=1 ukazuje zplsob feseni

této kontroly:

Kod Vyznam
if g==1 then Kontrola parametru q
A=[01;x d1]; matice soustavy pro dva body PPObCK
b=[-usek;-x_d]; hodnoty pravych stran
res_pri=linsolve(A,b) pouZziti funkce linsolve k feseni soustavy linedrnich rovnic
res_pr=res_pri(1)*x_f+res_pri(2) vypocet priise¢iku g-pFimky a prac. pfimky ObCK
X_PPOch=[x_b x_f] x soufadnice PPOchCK pro vykresleni do grafu
y_PPOch=[x_b res_pr] y soufadnice PPOchCK pro vykresleni do grafu

Jak uz je naznaGeno ve vypisu kodu, ze znalosti prisseéiku PPObCK a g-piimky byly uréeny
koeficienty rovnice PPOchCK. Vypis obou piimek ve smérnicovém tvaru je pak uveden taktéz
VvV konzoli programu. Znalosti obou rovnic je pak vyuzito v nasledujici €asti pii ur¢eni poctu
teoretickych pater rektifikacni kolony.

V ramci piikladu je fedena také otazka priibéhu pracovni piimky ObCK pro minimalni re-
flux. ReSeni je zaloZeno na uréeni priseéiku q-ptimky a PPObCK a vysledky jsou zobrazeny

Vv textové podobé v konzoli programu a v grafickém vystupu feSeni (Obrazek 10 a 11).
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3.2.4 Urdeni poctu teoretickych pater

Na zakladé urc¢ené nahradni funkce (podkap. 3.2.1) je jeji tvar pouzit ve vlastnim skriptu pro
feseni rektifikace. Z hlediska studijnich ucelt je ve skriptu provedena i optimalizace parametri
nahradni funkce pomoci funkce Isqrsolve. Tzn., Ze rovnovazna data x, y zjiSténa z literatury
jsou také zapsana ve skriptu ve formé fadkovych vektori (rozmér mx1) a proloZena nahradni
funkci s optimalizovanymi parametry. Pro vypocet poctu teoretickych pater (PTP) kromé& na-
hradni funkce byly vyuzity jesté zjiiténé rovnice PPObCK a PPOchCK v piedchozi podkap.
3.2.3. Vlastni vypocet PTP je naprogramovan pomoci algoritmu od patra k patru, coz je v pod-
stat¢ graficky zpusob pifevedeny do numerického zpracovani a zapsan ve skriptu pomoci cyklu

while ... end. Ukéazka &asti kodu pro vypocet PTP v ObCK je uvedena v nasledujicim vypisu:

Kod Vyznam
GX(1)=x_d pomocna proménna, vyuziti i pro graf
GY(1)=x_d pomocna proménna, vyuziti i pro graf
i=2
//Zjisteni PTP v cyklu while
while GX(i-1) >= res_pr(2) res_pr(2) x soufadnice priseciku PPObCK a PPOchCK
tedy nastfikové patro
GY(i)=GY(i-1) hodnota y na rovnovéze
x_odh=GX(i-1) odhad hodnoty x na rovnovaze
y_p=GY(i) pomocna proménna pro funkci f_resl
GX(i)=fsolve(x_odh,f resl) vypocet x z nelinearni rovnice pomoci fsolve
GX(i+1)=GX(i) hodnota x pro PPObCK
if GX(i+1)>=res_pr(2) then test zda se x nachazi stale v ObCK, res_pr(2) x soufadnice
priseciku PPObCK a PPOchCK
GY(i+1)=smer_PPOb*GX(i)+usek_PPOb hodnota y pro PPObCK
else
GY(i+1)=smer_PPOch*GX(i)+usek_PPOch hodnota y pro PPOchCK
end
i=i+2
end

vypocet pokracuje analogicky pro OchCK

Vysledky v textové podobé (konzole programu Scilab) a grafickém vyjadieni jsou uvedeny

na Obrazku 10 a 11. Na Obrazku 11 je vlozen i popis vyznamu jednotlivych ¢asti grafu.
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Redeni:

Obrazek 10 — Vypis vysledki feseni rektifikace v konzoli programu

Rektifikace

g-pfimka

o7 075 DE 0.es 09 o0es 1

Obrazek 11 — Graficky vystup feSeni rektifikace

41



3.2.5 Reseni absorpce a extrakce

Jak uz bylo zminéno v pfedchozim textu, kromé rektifikace se fesily ulohy také z absorpce
a extrakce. Vytvorené skripty pro feseni téchto uloh jsou ulozeny na piilozeném CD a zde je
uvedena ukazka grafického vystupu s popisem jednotlivych ¢asti grafu — Obrazek 12 a), b). Ve

vlastnich skriptech je vzdy jako uvodni poznamka uvedeno zadani prislusnych priklada.

Abssipes

TH

b)

Obrazek 12 — Graficky vystup feSeni a) absorpce, b) extrakce
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ZAVER

Bé&hem zpracovani bakalatské prace jsem se naucil a nasledné rozsitil znalosti z hlediska
vyuziti softwarového produktu Scilab pfi feSeni chemickoinzenyrskych uloh. Seznédmil jsem se
S prostiedim programu a poté s jeho vnitinimi piikazy a funkcemi jako jsou napt. fsolve,
Isgrsolve, linsolve, function, plot2d a mnoho dalsich dulezitych, které jsem vyuzil pfi vlastnim
feSeni uloh.

V ramci této bakalaiské prace jsem vytvotil algoritmy pro feSeni vytypovanych piiklada
z rektifikace, absorpce a extrakce se stupniovitym kontaktem fazi, které jsou feSeny na semina-
fich v ramci pfedmétu Chemické inzenyrstvi I. Vytvorené algoritmy (napf. pro prokladani rov-
novaznych dat vhodnou néhradni funkci, vypocet bilanci, zjisténi pracovnich piimek, urceni
poctu teoretickych pater apod.) jsem pak pouzil pii psani skriptti v uvedeném programu Scilab
pro feSeni uvedenych jednotkovych operaci. Praktickéd ukdzka vystupu téchto skriptl je uve-
dena v kap. 3.

Vlastni vytvotené skripty pro vypocet vytypovanych piikladi jednotkovych operaci mo-
hou byt pouzity pro studijni tc¢ely na seminafich z Chemického inzenyrstvi I, protoze je u nich
moznost pomoci tvodnich dialogovych oken pro vstupni data obménovat zadani hodnot vstup-
nich veli¢in a naslednym vypoctem ve skriptu ovéfit vysledky ziskané grafickym zplisobem
pouzivanym na seminafich.

Tato prace ukazala, Ze univerzalnost softwarovych matematickych programi, v tomto
ptipadé€ programu Scilab, umoziuje pouzit tyto programy i pii feSeni chemickoinzenyrské pro-

blematiky.
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ELEKTRONICKE PRILOHY

Priloha 1 Kompaktni disk CD s vytvoienymi skripty (*.sce) a rovnovaznymi daty (*.txt)
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