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ANOTACE
Prace pojednava o aplikaci kancelafskych a opensource programu pii feSeni chemicko-
inzenyrskych uloh. Prace je zaméfena na feSeni kontinualni rektifikace McCabe-Thieleovou

a Ponchon-Savaritovou metodou v programu Excel a Scilab.
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Application of office and opensource programs in solving chemical engineering tasks
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This thesis deals with application of office and opensource programs for solving chemical-
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Ponchon-Savarit method in program Excel and Scilab.
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UvoD

Prace pojednavé o feSeni chemicko-inzenyrskych uloh s vyuzitim kancelafskych a opensource
programu. Jedna se o ulohy tykajici se vypocti kontinualni rektifikace dvouslozkovych
systéml McCabe-Thieleho a Ponchon-Savaritovou metodou. Algoritmy pro feSeni rektifikace
pomoci uvedenych metod byly vytvoreny v prostfedi kancelafského programu Excel
a programu Scilab, ktery patii do skupiny opensource programu pro numerické vypocty.
Vytvorené algoritmy umoziuji opakované feseni prikladi pro rizné hodnoty zadani a rizné

dvouslozkové systémy latek.

Prvni Cast prace je vénovana teoretickému rozboru destilace a rektifikace se zaméfenim na
McCabe-Thieleho a Ponchon-Savaritovu metodu. Cilem této Casti je seznamit Ctenare
s podobou a principy kontinualni rektifikace, pro jejiz vypocty uvedené metody slouzi, a popsat
princip obou metod. Ten je dulezité znat pro pochopeni a vytvafeni algoritmi feSeni
v pouzitych programech, jelikoz vytvofené algoritmy pracuji na principu podobném tomu,
ktery se uplatiiuje pii ruénim grafickém feseni McCabe-Thieleoho a Ponchon-Savaritovou

metodou.

V druhé Casti prace je pojednano obecné o kancelarskych a opensource programech. Je uveden
jejich strucny piehled a popis. Tato Cast obsahuje i prehled specializovaného software
vyuzitelného nejen pro feseni vypoctu rektifikace a destilace, ale ¢asto i pro celé technologické

navrhy.

Treti Cast popisuje zpusob, jakym byly algoritmy vytvofeny a podobu vytvorenych feSeni.

Algoritmy a feSeni konkrétnich ptikladl 1ze nalézt nahrané na pfilozeném CD.
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1 DESTILACE A REKTIFIKACE

Destilace je diftzni operace k déleni kapalnych smési na zakladé odlisnych bodua varu slozek.
Slozky se lisi svoji t€kavosti. Jako u ostatnich difuznich operaci je zdkladem ptestup hmoty
mezi fazemi. V pripadé destilace mezi kapalnou a parni fazi. Zahtivanim kapalné smesi dochazi
k tvorb¢ par, v nich je zastoupena t€kavejsi slozka/slozky ve vyssi koncentraci nez v kapaling.
Pary se odvadi a kondenzuji. Pivodni kapalna smés se ochuzuje o t€kavéjsi slozku. Mozny je
1 obraceny postup, tzv. parcialni kondenzace [1, s. 398]. T€kavost vyjadiuje snadnost odpateni
kapaliny. Kapaliny s velkou tékavosti maji velky tlak par nad hladinou. To se projevuje
za konstantniho tlaku okoli nizkou teplotou varu. Podminkou vyuzitelnosti destilace je

dostateCny rozdil v bodech vart slozek, tedy rozdil v t€kavosti slozek.

Ohftivani kapalin k varu, odpafovani a kondenzace jsou spojeny s vyménou tepla, proto je

potieba pii vypoctech fesit i bilance entalpie [2, s. 687].

Priklady pouziti destilace a rektifikace jsou zpracovani ropy, destilace zkapalnéného vzduchu,
Cisténi surovin ¢ produktd chemickych vyrob, dale regenerace rozpoustédel z chemickych

vyrob nebo v potravinaistvi napt. vyroba lihu. 3, s. 122]

Nevyhodou oproti jinym separa¢nim difuznim technikam je fakt, Ze separace se neda ovlivnit
volbou druhé faze (napt. volba rozpoustédla u extrakce), protoze slozeni parni faze je dano

fazovou rovnovahou [2, s. 687]. Vyhodou je moznost ziskani téméf Cistych slozek.

1.1 Fyzikalné chemicky popis — fazové rovnovahy

Féazova rovnovaha mezi kapalinou a parou se ustavuje na zékladé vyrovnani chemickych
potencialu slozky v kapaliné a v pafe. Ur¢ité koncentraci slozky v kapaliné bude pii vzniku
pary, po ustaveni rovnovahy (po dostate¢né dlouhé dob¢), odpovidat urcita koncentrace v pare.
Rovnovazné koncentrace uruje kromé povahy systému (obsazenych slozek) i celkovy tlak
ateplota. PoCet stupni volnosti, tedy pocet intenzivnich veli¢in (veliin nezavisejicich
na mnozstvi — tlak, teplota, koncentrace), které lze zvolit tak, Ze ostatni pak budou podle nich

jiz ur€eny a nevymizi zadna z fazi, vychazi z Gibbsova zakona fazi [4, s. 422-423]:

v+f=s+2 (1-1)
kde:

v ... je pocet stupnua volnosti,
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f... poCet fazi,
s ... pocet slozek systému (chemickych individui).

Naptiklad pro dvouslozkovou smés dokonale misitelnych kapalin s kapalnou 1 parni fazi bude

y=2.

Lze tedy napftiklad zvolit celkovy tlak a teplotu. Koncentrace v kapalné i parni fazi pak bude

jednoznaéné udana.

Z rovnosti chemickych potenciali slozky v obou fazich lze pro idealni systémy odvodit

Raoulttv zakon, ktery vyjadfuje nasledujici rovnice:

pi =i X (1-2)
kde:
pi .... parcialni tlak slozky 7 nad roztokem,
p ... tlak par Cisté slozky i nad hladinou kapaliny (tenze par Cisté slozky i),
X; .... molarni zlomek slozky 7 v kapaling.

Raoultiv zakon ukazuje, ze parcialni tlak slozky i v pafe zavisi na jeji koncentraci v kapaliné

x; a na tlaku par Cisté slozky p,°.
Dalsim zakonem pro popis fazovych rovnovah je Daltontv zakon:
pi=yi' P (1-3)
kde:
Vi .... molarni zlomek slozky 1 v pare,
P ... celkovy tlak pary (za varu roven tlaku okoli).

Pro vypocet tenze par Cisté slozky p; pii urcité teploté slouzi napt. Antoineova rovnice. Dalsi
moznosti vypoctu tenze par Cisté latky je empiricka Augustova rovnice. Pripadné Clausius-
Clapeyronova rovnice, viz napf. literatura [S, s. 9 kapitola 4]. Podle Daltonova zakona
je p; umérny zastoupeni slozky v pare y;. V opacném pohledu je zastoupeni slozky v pare

umémé jejimu parcialnimu tlaku. Z Daltonova zakona a z podminky Y, y; = 1, vyplyva, Ze
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soucet parcialnich tlaka vSech slozek v pafe je roven celkovému tlaku pary, jak ukazuje rovnice

(1-4).

ZPi =P (-9

Pro popis fazovych rovnovah se zavadi relativni t€kavost. Je to pomé&r absolutni t€kavosti dané
slozky a slozky nejméné t€kaveé [3, s. 130]. Absolutni te¢kavost se definuje nasledujicim vztahem

[3,s. 130]:

Pi 0 (1-3)
3

kde v; .... absolutni t€kavost slozky 1.

Pro realné systémy by Raoultiv zakon a vSechny ostatni zakony obsahujici molarni
zlomek x; platily obdobng, ale je potieba jej nahradit aktivitou slozky a;. Podrobngjsi informace

lze nalézt napft. v literatute [3, s. 135-136].

1.1.1 Dvouslozkové systémy
Pro dvouslozkovou smes o slozce A (t€kavejsi slozka) a B (méné tekava slozka) je relativni

tékavost dana vztahem [3, s. 130-131]:

_Ua _Pa_Paxp _pa(1—xy) (1-6)
ap = — =% =

0 . .
Up Pp X4'DB Xa " PB

Po dosazeni z Daltonova zdkona a vyjadfenim y4 se ziska analyticky vztah pro rovnovahu

dvouslozkové idealni soustavy [3, s. 131]:

Aup " X4 (1-7)
1—2x4(1—ag)

Ya =

Predstavu o rovnovaze dvouslozkovych systéma poskytuji také rovnovazné diagramy.
Stanovuji se experimentalné a poskytuji informace o rovnovaze i pro systémy realné. Podle
Gibbsova zakona fazi (1-1) je slozeni fazi zavislé na tlaku a teploté systému. Pokud by byl tlak
i teplota proménnymi, fazové diagramy by byly trojrozmérné. Stavy systému by popisovaly
body plochy. Toto vyjadieni je pro vypoclty nepraktické. Zaroven neodpovidd redlnému
provedeni destilace, kdy se se teplota nebo tlak voli konstantni. To vede k zjednoduseni

na dvojrozmérné izotermické nebo izobarické diagramy.

15



Rozlisuji se tii typy diagrami:

1. Izotermické p-x-y diagramy — zavislost tlaku par smési na slozeni kapalné a parni faze
pfi konstantni teplotée.

Ukazku a popis diagramu 1ze nalézt v literatute [3, s. 127-128].

2. lzobarické t-x-y diagramy — zavislost teploty smési na slozeni kapalné a parni faze
pii konstantnim tlaku. Ziskaji se z p-x-y diagramu sestrojenych pro rizné teploty.
Ukazku a popis diagramu lze nalézt v literatute [3, s. 128].

3. lzobarické x-y diagramy — zéavislost rovnovazného slozeni kapalné a parni faze
udavana za konstantniho tlaku. Forma vhodna pro vypocty destilaci a rektifikaci. Lze

ho ziskat z t-x-y diagramu.

Slozeni kapalné faze x a parni faze y se v diagramech v této praci uvadi jako molarni zlomky

t€kavejsi slozky.
Systémy s azeotropem

Realné systémy vykazuji odchylky od Raoultova zédkona. Ty se projevuji deformaci kiivek
v rovnovaznych diagramech a mohou vést az ke vzniku azeotropnich bodu. V p-x-y nebo t-x-y
diagramech mista dotyku kfivky varu a kondenzace. V x-y diagramu misto pruseCiku
rovnovazné kfivky s diagonalou. Smeési o slozeni charakterizovanym té€mito body
jsou tzv. azeotropni smeési  (azeoptropy).  Koncentrace @ vobou  fazich  jsou
shodné: Xaeorrop = Yazeorrop. Azeotropni smesi nelze délit ani rektifikaci. Musi se uzit zvlastnich
postupu (napf. azeotropni rektifikace) nebo ovlivnit jeho polohu tlakem. ZvySeni tlaku posouva
azeotropni bod smérem ke slozce s vySsi vyparnou entalpii [1, s. 227]. Existuji dva typy

azeotropu:

e Azeotrop s pozitivni odchylkou od Raoultova zakona (s minimem bodu varu). Priklad
ukazuje Obrazek 1.
e Azeotrop snegativni odchylkou od Raoultova zékona (s maximem bodu varu).

Piikladem je systém kyselina dusi¢na — voda [1, s. 22].
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Obrazek 1: Azeotrop s minimem bodu varu: aceton-1-hexen Rovnovazna data pievzata z literatury [6].

1.1.2 Viceslozkové systémy
Popis rovnovahy ve viceslozkovych systémech je komplikované§i nez u dvouslozkovych
smesi. Pro tiislozkové systémy lze jesté rovnovahu vyjadrit graficky, a to v ternarnim diagramu.

Podrobngjsi informace 1ze nalézt napft. v literatute [1, s. 25-31].

1.2 Prehled zpiisobii a provedeni destilace/rektifikace

Prosta destilace:

e diferencialni — pretrzita, odpafenim a zkondenzovanim casti vsadky se ziska destilat,
e mzikova (rovnovazna)— hrubé déleni, nastfik kontinualné pifivadén a po expanzi

do délice separovan na kapky zbytku a pary, které se kondenzuji na destilat.
Rektifikace:

e kontinualni, viz oddil 1.3
o vsadkova — diskontinualni, vhodna pro mens$i mnozstvi nastfiku nebo pretrzite
vznikajici potfebu jeho zpracovani, jde o varak s kolonou, ma dva zpiisoby provedeni:
o zakonstantniho refluxniho poméru,

o za konstantniho sloZeni destilatu.

Existuji 1 dalSi postupy, napt. azeotropni nebo extraktivni rektifikace. V néasledujicich
kapitolach je pozornost vénovana pouze kontinualni rektifikaci, jelikoz jejiho feSeni se tykaji

metody zpracované v kancelarskych a opensource programech.
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1.3 Kontinualni rektifikace

Rektifikace je opakovana destilace provadeénd v jednom zafizeni — rektifikacnich kolonach.
NejrozsifenéjSim zpusobem je kontinualni rektifikace, které je vénovan tento oddil.
V nejjednodus§im uspotadani se do kolony nepfetrzit€¢ privadi d€lend smés, tzv. nastiik F.
Z horni ¢asti (hlavy kolony) se odvadi proud obohaceny o tekavéjsi slozku, destilat D.
Ze spodni Casti (paty kolony) odchazi proud obohaceny o méné tékavou slozku, destilacni
zbytek B. Smés dvou latek je v koloné mozné rozdélit az na téméf Cisté slozky.
Pro viceslozkové smesi se da s vyuzitim jedné kolony ziskat jedna ze slozek Cistd, napt. jako
destilat, ostatni pak ve smési. Kolony se mohou zapojovat za sebe a Casto se uplatiiuji i slozité)si
usporadani, napt. s bo¢nimi odtahy. Dale bude popsano de€leni dvouslozkové smési, ale

uvedené principy a konstrukéni uspotradani kolon se uplatiiuji 1 pro viceslozkové smési.

Pro dvou 1 viceslozkové smési se Casto pfi navrhu rektifikacnich kolon uziva modelovani
v simula¢nich programech. Techniky modelovani jsou zalozeny napt. na feSeni prestupu hmoty

(rate-based models) [7, s. 137].

1.3.1 Popis zarizeni a principu

Rektifikagni kolona (v&2) je valec s vestavbami, tzv. patry nebo s naplni. Uselem pater & naplné
je maximalizovat styk kapalné a parni faze. Kolonou smérem vzharu stoupa para a dolu stéka
kapalina. Na patrech je para nucena prochazet kapalinou, kondenzuje a predava teplo kapaling.
Kapalina se tak odpatfuje a z patra stoupa para obohacena o tekavejsi slozku. Naopak kapalina,
ktera obsahuje méné t€kavé slozky nez para, stéka z daného patra dolt. V patrovych kolonach
je styk obou fazi stupiiovity, v napliiovych spojity. Potfebné teplo se smési dodava varakem ve
spodni ¢asti kolony. Zpétny tok do hlavy kolony neboli reflux, je zajistén kondenzaci
odchazejicich par a vracenim ¢asti zkondenzované kapaliny do hlavy kolony. Pomér zp&tného
toku k toku destilatu se nazyva refluxni pomeér R, viz rovnice (1-13). Nasttik se pfivadi do
vypodteného mista v kolon& (na nastiikové patro). Cast kolony nad nastiikovym patrem se

nazyva obohacovaci ¢ast kolony, pod nastfikovym patrem ochuzovaci ¢ast kolony.

Pokud z daného stupné (patra) odchazi para, ktera je s kapalinou stékajici z patra v rovnovaze,
nazyva se tento stupefl rovnovaznym stupném nebo teoretickym patrem. Obrazek 2 ukazuje
zakladni Casti kolony, ktera je feSend jako patrova s naznaCenymi klobouckovymi patry.
Zarovei jsou na ném oznaceny jednotlivé stietné a rovnovazné proudy. Kolona v tomto piipadé
ma 5 pater a varak. Proudy y; a x; odchazejici z i-tého patra jsou teoreticky v rovnovaze. Patra

kolon jsou obecné fesena jako prepazky s prepady ¢i bez nich. Na patrech je udrzovéana vrstva
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kapaliny atou probublava para. Priklady nejCastéji uzivanych pater jsou klobouckova,
ventilova, tunelova ¢i sitové, ale existuje jich mnohem vice. Napln€ jsou téliska o velkém
mérném povrchu, napt. Raschigovy krouzky. Spojity styk fazi lze zajistit i pomoci rizné

skladanych siti vypliujicich kolonu, coz jsou vyplné.

Destilat xp
>

Kondenzéator I

[
Xa

Nastiik x
— T <

— Ve

Destila¢ni zbytek xe

>

Varak (duplikator
5 topnou parou)

Obrazek 2: Schéma rektifikacni kolony

Na skutecném patie se nestihne ustavit rovnovaha, protoze kapalina a para jsou v kontaktu jen
kratkou dobu. Skute¢ny pocet pater 1ze urcit na zdklade celkové ucinnosti kolony. Ve vypoctu
je pocCet teoretickych pater zmensSen o 1, protoze varak funguje jako jeden rovnovazny stupen.
Protoze pocet teoretickych pater muze byt i necelé Cislo, musi se poCet skuteCnych pater

zaokrouhlit, a to vZzdy nahoru, aby bylo spolehlivé zajisténo pozadovaného de€leni.

PTP -1 (1-8)
PSP = [—]
n
kde:
PSP ... poCet skuteCnych pater,
PTP ... pocet teoretickych pater,

n ... celkova ucinnost kolony.
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U napliovych kolon se vyska napln€ da vypocitat z PTP vynasobenim vyskovym ekvivalentem

teoretického patra.
h =PTP-VETP, (1-9)
kde:
h[m] ... vySka naplng,
VETP [m]... vySkovy ekvivalent teoretického patra.

Utinnosti i vyskové ekvivalenty zavisi nejen na typu pater & naplng, ale i na vlastnostech
systému a provoznich podminkéch a zpracovavaném mnozstvi. Ur¢uji se asto experimentalng.
Pro navrhovy vypocet kolony je kromé znalosti PTP a PSP potieba vypocitat i pramér kolony,

a jiné parametry. Podrobnosti 1ze nalézt napt. v literatute [1].

Pro dvouslozkové systémy existuji grafické metody urCeni P7P. V nésledujicim textu jsou
popsany pouze ty metody, které jsou pak vyuzity pii feSeni kontinudlni rektifikace

v programech Excel a Scilab.

1.3.2 McCabe-Thieleova metoda

Tato metoda je zalozena na feSeni zji§t€éni poctu teoretickych pater v x-y rovnovazném
diagramu. Obecny postup je naznaCen na Obrazek 3. Popisy proudi koresponduji s ozna¢enim
v Obrazek 2. Na rovnovazné kiivce lezi body charakterizujici koncentrace rovnovaznych
proudt, na pracovnich ¢arach koncentrace stietnych proudi. Pfi zjistovani P7P se postupuje
od hlavy kolony a spojuji se body charakterizujici rovnovazné slozeni proudud a slozeni
stfetnych proudi. U této metody jsou pracovni Cary piimky, protoze se predpoklada konstantni
latkovy tok pary a kapaliny v kolon€. Ten se ale lisi pro obohacovaci a ochuzovaci ¢ast. Latkové

toky jsou konstantni za nasledujicich zjednodusuyjicich predpoklada [3, s. 161]:

e Molarni vyparné entalpie slozek se vyrazné nelisi (se zménou slozeni smési se jeji
molarni vyparna entalpie pfili§ nemeni),
e SmeéSovaci tepla jsou nulova,

e Ztraty tepla do okoli se daji zanedbat.

Podminka stejnych moldrnich vyparnych entalpii je nejlépe splnéna pro pribuzné ldatky nelisici
se prilis bodem varu [8, s. 252]. Napt. molarni vyparna entalpie hexanu je 2,9 - 10* kJ/mol

a heptanu 3,2 - 10* kJ/mol [2, s. 707]. U vétsiny latek se nelisi o vice jak 10 % [9, s. 566-567].
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Dalsimi ptedpoklady pro pouziti McCabe-Thieleovy metody jsou [9, s. 566-567]:

e relativni tékavost v rozmezi 1,3 — 5,
e refluxni pomér vetsi jak 1,1ndsobek minimalniho refluxniho poméru,

e PIP <25

Pokud nejsou vyse uvedené predpoklady a predpoklady konstantnich latkovych toku splnény,

doporucuje se pouziti Ponchon-Savaritovy metody [9, s. 567].

Diagramy pouzité v tomto pododdilu jsou sestaveny zrovnovaznych dat ze zdroje [10].

Znazoriuji tedy konkrétni systémy, ale zde jsou pouzity pro potieby teoretického popisu.

10

eyl o
% Nastfikové patro byl ,2 ,»,,1»—;'1“[ :
+2'0] . = -~ Xo,Xo
e [,y \ 3 [X‘Yzl
Rovnovaina kfivka =" il
\ AR ) ‘\47, 7’ [Xe.y5] Yo
7 i il [%a.yi]

Pracovni Eara

06 4 obohacovaci ¢asti kolony

] jrr[xs,ys]
[xa,y5]

04

“NPracovni ¢ara ochuzovaci
tasti kolony

03 1

02

0,1

o0 01 02 0.3 04 05 06 07 08 03 1.0
X

Obrazek 3: Rovnovazny diagram s popisem proudu

Rovnice pracovnich primek a uréovani poctu teoretickych pater PTP
Rovnice pracovnich pifimek vychazi z bilance obohacovaci a ochuzovaci ¢asti kolony.
Pro obohacovaci ¢ast (kondenzator je totalni) [8, s. 250-252]:
Ny =ng +np (1-10a)

. . . (1-10b)
nv'y:nL'x‘l‘nD'xD
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Pro ochuzovaci ¢ast:

nl =) — i (1-11a)

(1-11b)

kde:

Ny, Ny, [kmol/h] ... latkovy tok pary obohacovaci, resp. ochuzovaci ¢asti,
ng, 1y, [kmol/h] ... latkovy tok kapaliny obohacovaci, resp. ochuzovaci ¢asti,
np , ng [kmol/h] ... latkovy tok destilatu, resp. zbytku.

Rovnici pracovni pfimky obohacovaci Casti kolony PPOBCK [8, s. 252] pak 1ze vyjadrit:

T'lL T'lD (1-12)
==X + —Xp
ny ny

Po definovani refluxniho poméru (pomer zpétného toku k toku destilatu) a dosazeni z bilance
(1-10a) a (1-10b) ptejde rovnice PPOBCK do pouzitelného tvaru:
n 1-13
p=t (1-13)
nNp
_ R L% (1-14)
YTR+1 TR+1

Rovnici pracovni ptimky ochuzovaci €asti kolony PPOCHCK lze vyjadiit vztahem:

_hp g (1-15)
y= Ex - h_‘,/xB
Pti rucni konstrukei pracovnich ptimek se sestroji nejprve PPOBCK. Na ni bude lezet bod
o soufadnicich [xp; xp], ktery charakterizuje slozeni pary odchazejici z hlavy kolony i kapaliny
do hlavy vracené (je uvazovan totalni kondenzator). Prvni bod pro ru¢ni konstrukci PPOBCK
tedy lezi na diagonale. Druhy bod pro ru¢ni konstrukci ma souftadnice [O; %]. Jeho y-nova
soufadnice je usekem PPOBCK. Nasledné se sestroji g-primka, kterd souvisi se stavem

nastfiku. Ta je dana vztahem [8, s. 255]:

q Xp (1-16)
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Lze ji odvodit z latkové bilance proudii na nastfikovém patfe, bilan¢nich rovnic obohacovaci
a ochuzovaci ¢asti a vyjadieni tepla potiebného k ohrati/ochlazeni nasttiku na teplotu varu.
Toto teplo se ziska kondenzaci par stoupajicich z ochuzovaci Casti nebo odpafenim Casti

kapaliny stékajici z obohacovaci ¢asti. [3, s. 165-168]
Hodnota parametru ¢, popisujiciho stav néstriku se vypocte [8, s. 254] ze vztahu:

he — hy (1-17)

’

q=1-
AH vyparné

kde:

hr [kJ/kmol] ... moléarni entalpie nasttiku,

hr, [kJ/kmol] ... molarni entalpie nastiiku jako kapaliny pfi bodu varu,
AH vyparne = by — hr [kJ/kmol] ... molarni vyparna entalpie nasttiku,
hy [kJ/kmol] ... moléarni entalpie nastiiku jako syté pary.

Pro rtizné entalpické stavy nastfiku bude mit tedy g-primka jinou polohu. Jednotlivé stavy

nastiiku jsou shrnuty v Tabulka 1: Stavy nastfiku a naznaCeny na Obrazek 4.

===PPOBCK

—q-pfimka

0,7 0,8 0,9 1,0

Obrazek 4: Polohy g-pFimky
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Tabulka 1: Stavy nastiiku [3, s. 169]

v Popis déju po privedeni
Stav nastriku | A [kJ/kmol] q q/(q-1) nastriku
Ohfeje se na teplotu varu
Podchlazena kondenzaci par
. < > > s "
kapalina he = he ! ! z ochuzovaci €asti a stéka
do ochuzovaci ¢asti
Vrouct he— 1 © Stéka do ochuzovaci Zasti
kapalina
Smés vrouct Vrouci kapalina stéka do
kapaliny asyté | h <hr<hy | 0 <q <1 <0 ochuzovaci Casti, syta para
pary stoupa do obohacovaci
L -~ Stoupé do obohacovaci
Syta para hr = hy 0 0 Sasti
Ochlazuje se na sytou paru
w yviis s odpatenim kapaliny
> < < -1) < 3 D s
Prehfata para he = hy 0 0=qfq-1)=1 stékajici z obohacovaci Casti
a stoupa do ni

Pro konstrukci g-primky se vzdy vyuzije bod na diagonale [xr; x#], jako druhy napt. [x7/q; 0].
Prasecik g-primky a PPOBCK slouzi pro konstrukci PPOCHCK. Druhym bodem pro zakresleni
PPOCHCK je pak [xs5; xp] lezici na diagonale.

Postupnym spojovanim rovnovazné kiivky a pracovnich pifimek pravouhlymi kroky, dochézi
k urCovani koncentraci proudu vychazejicich z pater a stietnych prouda. Takto se postupuje az
je koncentrace v kapalin€ opoustéjici urcité patro rovna nebo nizsi pozadované koncentraci ve
zbytku. PTP je roven poctu vodorovnych spojnic. Pokud neni koncentrace na vystupu

z posledniho patra praveé xz, dopocte se zlomek teoretického patra Z a pficte se k poctu celych

pater V:
7 = XN — XB (1-18)
AN T XN+1
PTP =N+ Z, (1-19)
kde:

Xy ... koncentrace t€¢kavejsi slozky v kapalin€ na vystupu z posledniho celého patra,

Xn+1 ... koncentrace tekave)si slozky v kapaling na vystupu z posledniho (necelého) patra.
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Prechod z PPOBCK na PPOCHCK se provede v okamziku piekro¢eni praseCiku PPOBCK a g-
primky. Toto patro je pak nastfikové. Polohu nasttikového patra ovliviiuje sklon g-primky, tedy
entalpie nastiiku. Cim v&tsi je podil kapaliny v nastiiku (nizsi teplota nastiiku), tim v&tsi Sast
nastfiku bude stékat do ochuzovaci ¢asti. Na nastfikovém patie se oddéli do obohacovaci ¢asti
jen malé mnozstvi pary. Péara tak bude obsahovat vétsi mnozstvi t€kave)si slozky nez pro nastiik
s vysokym podilem pary. Proto v obohacovaci Casti postai méné pater a nastrikové patro se
posune smérem k hlavé kolony. Tuto uvahu lze pozorovat pii vyzkouSeni raznych hodnot

parametru ¢ pii feSeni piikladi nahranych na pfilozeném CD.
Urcovani minimalniho poétu teoretickych pater PTPin

Déle Ize z x-y diagramu urcit minimalni pocet teoretickych pater, ktery musi kolona mit, aby
bylo viibec mozno dosahnout pozadovaného déleni (pozadovanych xp, xz). Tento minimalni
poCet teoretickych pater P7P..» by staCil pouze pii totdlnim refluxu, kdy by se veskery
kondenzat vracel do hlavy kolony, 71, = 0 a R se blizilo nekone¢nu. Se zvétSovanim R klesa
PTP a zaroven se PPOBCK 1 PPOCHCK blizi k diagonale, az s ni pfi totalnim refluxu splynou.
PTPmin se pak uri jako pocet stupfi mezi rovnovaznou kfivkou a diagonalou. P7P ., maze byt
opét necelé Cislo, zlomek posledniho patra se dopocte stejn€ jako pii urCovani P7P. Postup

uréeni PTP i, je znazornén na Obrazek S.

1
0,9 - —
0,8 - s
0,7 - .

0,6 - _
0,5 - - |

el o _ y
031 §

el f ” il

0,1
0

I I I I I I I I I

o0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1,0
X

Obrazek 5: Graficke uréeni PTPmin v x-y diagramu.
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Urceni minimalniho refluxniho poméru Ryn

Rovnovazny x-y diagram slouzi i k ur€eni minimalniho refluxniho poméru Ruin, ktery by byl
zapotiebi k pozadovanému déleni v koloné s nekonecnym poctem pater. Se snizovanim K roste
usek a klesa smeérice PPOBCK. Prisecik PPOBCK a PPOCHCK, ktery lezi na g-primce, se
posouva k rovnovazné kiivce a roste P7P. Pi1 R, kdy se PPOBCK nebo PPOCHCK dotkne
rovnovazné kiivky (stane se jeji te€nou) nebo ji protne ve stejném bodé jako g-primka nastava
mezni situace. P7P roste k nekonecnu a dany R je Run. Zaroven nesmi byt R zaporny
(jde o pomér latkovych toku). Pro R=0 je PPOBCK vodorovna cara prochazejici
bodem [xp; xp]. Pro hodnotu R = 0 ovSem v koloné€ neni pfitomen zpétny tok a nejednd se
o rektifikaci. Rui» se tedy v nékterych pripadech muze blizit nule. Posledni moznosti, kterou se
muze ureni Ry, fidit, je varianta, kdy by PPOCHCK méla byt kolmice nebo mit zapornou
smérnici. To vzhledem k definici jeji smeérnice jako poméru latkovych toki kapaliny a pary
v ochuzovaci Casti kolony nelze. Pokud se muze uplatnit nalezeni R podle vice uvedenych
pravidel najednou, bude Ry, vzdy ten nejvétsi z nalezenych (PPOBCK bude pii Ryin nejblize

diagonale). Uvedené moznosti shrnuje Obrazek 6. Ry se nejsnaze dopocte z useku PPOBCK.

o ‘ d)

Obrazek 6: Urceni Rumin: @) PPOBCK je te¢na k rovnovazné kiivece b) PPOBCK prochazi prusecikem
q-primky a rovnovazné kiivky ¢) Rmin jdouci k nule d) R, limitovano sklonem PPOCHCK
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Obecny postup pii ruénim uréeni PTP a Ryui» shrnuje Obrazek 7. Cary jsou odislovany podle

potadi, v jakém se konstruuji.

09 1 ,.x“-}- g

0,8 1

0,7 4

06 4

=05 1
-PPOBCK
04 1 — j-piimia
== PPOBCK pfi Rmin
= PPOCHCK

+ xD
+ xB

+ xF

v - ' v - .
0,0 0,1 0,2 03 04 X 05 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0
q X

Obrazek 7: Grafické feSeni McCabe-Thieleovou metodou.

1.3.3 Ponchon-Savaritova metoda

Tato metoda se fadi rovnéz mezi grafické metody pro feSeni rektifikace. Oproti McCabe-
Thieleoveé metodé pouziva krome x-y diagramu i entalpicky diagram, ktery znazoriuje zavislost
molarni entalpie pary Ay a kapaliny /7 na jejim slozeni pii konstantnim celkovém tlaku okoli
[3, s. 137] . Soufadny systém je tedy nasledujici: na vodorovné ose se vynasi koncentrace
t€kavejsi slozky v kapalin€x a vparey. Na svislé ose entalpie kapaliny Ay piislusejici
k hodnotadm x a pary s k hodnotam y. Vznikaji tak dvé kiivky — spodni tzv. kfivka varu a
vrchni tzv. kiivka kondenzace. Ty d¢€li diagram na 3 oblasti. Pod kiivkou varu je oblast
kapaliny, mezi kiivkami koexistence vrouci kapaliny a syté pary a nad kfivkou kondenzace je
oblast pary. Zahteje-li se smes S o slozeni xs na entalpii /s lezici mezi kiivkami, rozd€li se na
vrouci kapalinu charakterizovanou bodem [x; /.] a sytou paru [y; hr]. Toto slozeni bude dano
izotermou, ktera prochézi bodem charakterizujicim danou smés. Dana smés se tedy rozd¢lila
podle teploty, kterou ma, na dvojici fazi v rovnovaze. Slozeni kapaliny a pary v rovnovaze
popisuje x-y diagram, ktery lze vyuzit ke konstrukci izoterem. Izotermy jsou mezi kiivkami
varu a kondenzace ptimkové. Uvedena fakta shrnuje Obrazek 8 Mnozstvi vzniklych fazi lze
uréit pakovym pravidlem [3, s. 139]. Ciselné hodnoty entalpie zavisi na jejich jednotkéch,
uzivaji se napt. kJ/kmol, kJ/kg (molarni nebo mérné entalpie — vypocet 1ze provadét s obéma
typy jednotek, koncentrace je potfeba uvadet jako molarni nebo pro mérnou entalpii jako

hmotnostni zlomky) [9, s. 582-583]. Déle i na volb¢ standardniho stavu, pro ktery je nulova.
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Muze byt zvolen napf. stav, kdy jsou obé slozky kapalné a maji 0 °C [2, s. 701]. Rovnovazna

data v diagramech v kapitole Ponchon-Savaritova metoda jsou pievzata z literatury [11].

Entalpicky diagram oblast prehfaté
a
700 kiivika kondenzace Rary
[yshn]
a0 |
|
|
o2
500 "{lo"e :
E‘ I
|
3 am S [xshe] I
= |
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x0 vrouci kapalinya |
b | syté pary 1
- - |
: kFivika wvaru |
a0
| |
: ohlast |
100 |podchlazeng |
| kapaliny :
. l l
[n] 01 0.2 I o3 04 (s} 0,6 o7 lfl.'é aa 1
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1 I = I /a
[it) : l /
‘ | | 7
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Obrazek 8: Entalpicky a x-y diagram

Urcovani poctu teoretickych pater PTP

Pro urovani rovnovaznych stupiiti je potieba znat nejen koncentrace proudu v rovnovaze, ale
i koncentrace stfetnych proudt. Udavaji je prusecCiky tzv. prufezovych piimek a rovnovaznych
kiivek. VSechny prufezové piimky obohacovaci ¢asti prochazi jednim bodem, tzv. destilaénim

pélem. Obdobné vSechny prafezové piimky ochuzovaci Casti prochazi zbytkovym poélem.
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Soutadnice destilatniho polu jsou 4p: [xp; hp + gp], zbytkového polu 4g: [xs; hs — gB]. Na

spojnici obou polu lezi bod F'[xr, Ar] charakterizujici nastiik. [3, s. 177-180]

Poloha poélu souvisi se spotiebou tepla podle nasledujicich rovnic:

Qp =qp " 1p (1-20a)
Qs = 45 " "p, (1-20b)
kde:
QD, QB [kJ/h] ... teplo odebirané z kondenzéatoru (totdlni kondenzator, destilat se dale

neochlazuje) resp. teplo dodavané do varaku,

qp, qg [kJ/(kmol)] .... teplo odebirané z kondenzatoru na jednotkovy tok destilatu, resp. teplo
dodavané do varaku na jednotkovy tok zbytku [3, s. 177-178],

hp, hg — molarni entalpie destilatu, jako vrouci kapaliny, resp. zbytku jako vrouci kapaliny.

Pti ur€ovani PTP je potieba po konstrukei kiivky varu a kondenzace do entalpického diagramu
urcit polohu 4p, 4p a bodu F. Bod F se zakresli na kfivku varu v ptipad¢€ nasttiku jako vrouci
kapaliny nebo na kfivku kondenzace v ptipad¢€ nasttiku ve forme syté pary. Pro ostatni ptipady
(podchlazena kapalina, smés vrouci kapaliny a syté pary, prehrata para) je potieba znat hodnotu
molarni entalpie nastfiku 47 MnoZzstvi tepla qp a tim 1 poloha Ap z&visi na refluxnim poméru R.
Jejich  vzajemna  zévislost vychdzi zbilance kondenzatoru, viz Obrazek 9.

[3,5.138-139, 177-181]

o

/

Pary z hlavy kolony nvi, hw / Destilat no, ho

—»

e—

Kondenzator %

Tt T II‘ Reflux  Nuwo, o

Obrazek 9: Schéma k bilanci kondenzatoru
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Latkova bilance kondenzatoru je vyjadiena vztahem [3, s. 181]:
Ny, = Ny + Np (1-21)
Entalpicka bilance kondenzatoru mé tvar [3, s.181]:
fyy " hyy = Tio - hyo +1p - hp + Qp (1-22)

Dosazenim do entalpické bilance za 0y, zlatkové bilance, definice refluxniho

pomeéru ;o = R np arovnosti hp = hjy se ziska vztah mezi R a 4p[3 str. 181]:

R— hp +qp—hyy (1-23a)
th - hD
hp+qp =R (hyy — hp) + hyy (1-23b)

Pro urceni polohy 4p se zgrafu odeCte molarni entalpie pary odchazejici z hlavy
kolony Ay a entalpie destilatu /p. Pak se zkonstruuje 4p, spoji s /' a protahne az na Groven xz.
Z xp se vede kolmice k vodorovné ose. V bod¢€, kde protne protazenou spojnici 4p a F' se

nachazi 4z. [3, s. 180]

Postupnou konstrukci izoterem a prufezovych pfimek od hlavy kolony k paté kolony se pak
stanovi PTP. Nejprve se vede izoterma z bodu [y;; /v;]. Prislusné x; se nalezne pomoci x-y
diagramu. Prufezova pfimka se zkonstruuje spojenim bodu [x;; /2] s Ap. Dalsi izotermy se
konstruuji obdobné, az néktera znich protne spojnici polu. Toto patro je pak nastiikové.
Nasledny postup je podobny, ale prafezové piimky se zakresluji podle 45. Ve chvili, kdy je
dosazeno platnosti x < xp, konstrukce se ukonci a spocte se PTP, vCetn€ piipadného zlomku

posledniho patra. [3, s. 180-181]

Postup shrnuje Obrazek 10 V uvedeném grafu je P7TP = 3,45, nasttikové patro je druhé.
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Obrazek 10: Stanoveni P7P v entalpickém diagramu
Uréeni minimalniho poctu teoretickych pater PTPyin
Zvysovanim refluxniho poméru roste podle rovnice (1-23b) entalpie destilacniho pdlu /p + ¢p.

Pti urCovani PTP.. se vychazi zpolohy destila¢niho polu, ktery je pro totalni reflux

v nekone¢nu. Prifezové pfimky jsou pak svislice, izotermy se konstruuji jako pfi

ur¢ovani PTP, jak je znazornéno na Obrazku 11. [3, s. 182]
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Obréazek 11: Ur€eni P1Pun v entalpickém diagramu
Urceni minimalniho refluxniho poméru Ryn

Pii snizovani refluxniho pomeéru dochéazi k posunu destila¢niho polu smérem ke kfivce
kondenzace. Tim roste PTP. Smérnice spojnice polu tak klesa a spojnice se stava méné strmou.
Refluxni pomér Ize snizovat pouze do chvile, nez spojnice polu splyne s nékterou z izoterem.

Tomu stavu odpovida hodnota refluxniho poméru Ryin. [3, s. 182]

Dalsim omezenim R je, ze destilacni pdl se nesmi nachazet pod kiivkou kondenzace. Pokud pii
snizovani R nebylo jesteé dosazeno splynuti spojnice s izotermou, ale poloha 4p klesla az na
kiivku kondenzace, pak Rpui» — 0. To vyplyva i zrovnice (1-23a), kde hp+ gp = hv.

Pii R = 0 se, ale nejedna o rektifikaci. Oba popsané piipady jsou znazornény na Obrazek 12.
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Obrazek 12: a) Uréeni R,.i» pomoci splynuti spojnice pélu s izotermou b) Ry —0

1.3.4 Souvislost McCabe-Thieleho a Ponchon-Savaritovy metody

Svisla vzdalenost mezi kfivkami entalpického diagramu udava vyparnou entalpii dané smési.
V ptipadé x = 0 sejedna o vyparnou entalpii mén¢ t€kavé slozky a pii x = / se jednd o vyparnou
entalpii tékavejsi slozky. Pokud jsou vyparné entalpie Cistych slozek stejné (nebo alespon velmi
podobné) a se zménou slozeni smesi se prili§ nemeni, 1ze povazovat kiivky varu a kondenzace
za piimky, které jsou rovnobézné. To je jeden ze zakladnich predpokladi McCabe-Thieleovy
metody, uvedené v pododdile 1.3.2.. Naopak, ¢im rozdiln€j§i je prabéh kiivky varu
a kondenzace, tim vice se lisi prabéh pracovnich Car v x-y diagramu od piimkového. Postup
konstrukce pracovnich Car/ptfimek je naznaCen v Obrazek 13. Po zkonstruovani nékolika
libovolnych prifezovych piimek je mozné vynést pracovni Cary a feSeni rektifikace provést
v x-y diagramu 1 pro systémy, které nespliiuji podminky McCabe-Thieleho metody [2, s. 700].
Porovnani obou metod poskytuje Tabulka 2Tabulka 2: Srovnani McCabe-Thieleho a Ponchon-

Savaritovy metody.

Tabulka 2: Srovnani McCabe-Thicleho a Ponchon-Savaritovy metody

Vyhody Nevyhody
McCabe-Thielova | Dostupnost rovnovaznych dat, Nelze aplikovat pro vSechny
metoda snadna graficka konstrukce systémy
Ponchon-Savaritova Lze aplikovat pro vSechny Nedostupnost entalpickych dat,
metoda systémy, moznost proveést i slozit&)si grafickd konstrukce
entalpické bilance (poloha pola nékdy velmi
odlehld od entalpickych kiivek)
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Obrazek 13: Spojeni entalpického a x-y diagramu. a) neidealni systém s pracovnimi ¢arami b) idealni
systém s pracovnimi primkami
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2 SOFTWAROVE PRODUKTY POUZITELNE PRO RESENI
DESTILACE A REKTIFIKACE

V této Casti je uveden strucny prehled softwarovych produktt (programii), ve kterych je mozné
feSit chemicko-inzenyrské ulohy. Jedna se o programy urCené pro kancelarské aplikace,
matematické opensource programy ¢i specializované programy piimo pro feSeni chemicko-

inzenyrskych aloh.

2.1 Kancelarské a opensource programy

2.1.1 Kancelarské programy — tabulkové kalkulatory

Jsou urCené pro zpracovani dat z riznych oblasti lidské Cinnosti. Nejznaméjsi je program Excel
z kancelarského baliku Microsoft Office. Existuji 1 jiné, napif. opensource program
LibreOftice Calc z kancelatského baliku LibreOffice. Jejich prostiedi je feseno jako jednotlivé
listy s tabulkami. Na listech je mozné vytvaret nebo vybirat z nabidky fady matematickych
a jinych funkci. Obsahuji 1 néstroj pro hledani feSeni pomoci numerickych metod. V Excelu se
jedna o dopln&k Resitel, ptipadn& Hledani feeni. Je mozné vytvatet celé algoritmy a sledy
kroku, tzv. makra. Ty pak dovoluji velmi rychlé opakovani operaci pro rizné vstupni hodnoty
(napf. rizna =zadani prikladd). Kancelaiské programy jsou univerzalnim nastrojem
pro nejruznéjsi vypocty. V chemickém inzenyrstvi jsou predev§im uzite¢né pro zpracovani
laboratornich vysledkl a jinych dat €i pro rutinni a opakované vypocty. Priklady pouziti
tabulkovych kalkulatort k feseni chemicko-inzenyrskych uloh z oblasti difuznich operaci l1ze

nelézt napt. v pracich [12], [13], [14].

2.1.2 Matematické opensource programy

Jedna se o skalu programu, predevsim pro numerické vypoCty. Priklady jsou Scilab [15],
GNU Octave [16], SageMath [17], Maxima [18]. Znamy program Matlab [19] neni
opensource, ale spada pod programy pro numerické vypocty. Pro tvorbu graft a prokladani dat
funkcemi lze uzit napf. 1 program Geogebra [20]. Programy obsahuji fadu jiz vytvorenych
funkeci, napt. pro prokladani experimentalnich dat funkcemi, feSeni nelinearnich rovnic atd.
Umoznuji tvorbu grafii (2D i 3D). Vyhodou oproti komerénim programim pro numerické
vypocty (Matlab) nebo kancelarskému programu Excel je moznost voln€ upravovat vlastni kod
programl a vytvaret v ném nejrizngjsi funkce a soucasti, které lze podle potfeby instalovat.
Ptiklad pouziti opensource programu k feSeni chemicko-inzenyrskych uloh z oblasti difuznich

operaci 1ze nalézt napt. v praci [21].
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2.2 Specializované chemicko-inZenyrské programy

Jedna se pfevazn€ o programy pro obecné simulace chemickych procest, urCené nejen pro
vypocty destilace a rektifikace. Tyto softwarové produkty umoznuji simulaci jednotlivych
operaci, ale i navrh celkové technologie vyroby. Jejich piehled 1ze nalézt napft. v literatute [22].
Zde je uveden struény piehled vybranych programu (produkti) nebo spoleCnosti, které je

nabizi:

e DWSIM - opensource program pro simulace chemickych procesu [23],

e AspenTech — spolecnost poskytujici software, pro simulaci a optimalizaci procesu [24],

e ProSim —spole¢nost poskytujici simula¢ni software, napf. BatchColumn — simulace
vsadkovych destila¢nich procesu [25],

e Corys [26],

e CHEMCAD - sada software pro simulace v chemickém pramyslu [27],

e CADSIM Plus [28],

e (COCO simulator [29],

e ChemSep — simulator kolon pro destilaci a jiné diftzni operace [30],

e DDB - VLE databaze [6].
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3 POPIS ALGORITMU RESENI V PROGRAMECH EXCEL A
SCILAB

Pro feSeni McCabe-Thieleho a Ponchon-Savaritovy metody byl pouzit kancelafsky program
Excel (Microsoft Office 365 verze 2205 16.0.15225.20204) a opensource program Scilab
(verze 6.1.1). Vytvotrené postupy a programy jsou ur¢eny pro pedagogické ucely. Lze je vyuzit
v ramci seminaii z chemického inzenyrstvi, pro kontrolu ru¢niho grafického feSeni nebo
k posuzovani vlivu zmén vstupnich udaji na feSeni. Vyuzitelné jsou i pii samostudiu

uvedenych operaci.

Na prilozeném CD jsou nahrany soubory s algoritmy feseni vypracovanymi v programu Excel
i Scilab. Reseni jsou ukazany na konkrétnich piikladech. Na CD je nahran i soubor se slovnim
zadanim feSenych prikladi a popisem jak vytvofené algoritmy pouzivat (Popis-
navod+zadani_prikladu.pdf). Detailni popisy, jak algoritmy pouzivat jsou 1 v souborech
s vytvofenymi feSenimi.

Pred vlastnim popisem vytvorenych algoritmt je vhodné se zminit i o tom, Zze obsahuyji 1
zakladni kontrolu spravnosti zadani vstupnich dat. Napf. upozornéni uzivatele, pokud
zada R < Ruin nebo kontrolu spravnosti zadani pro vypocet latkové bilance. Dalsi kontrolou
je napt. zda uzivatel nezadal pozadovanou koncentraci destilatu niz8i nez koncentraci nastiiku
nebo jestli zadal pro feseni McCabe-Thieleovou ¢i Ponchon-Savaritovou metodou molarni
zlomky néstfiku, destilatu a zbytku v rozmezi Oazl. Algoritmy obsahuji 1 kontrolu
kompletnosti zadani. 1 pfesto je pfi pouzivani potfeba byt obezietny a zkontrolovat zadané
udaje. Spravnost feSeni se pak doporucuje posoudit podle zobrazeného grafického teseni, zda

nedoslo napt. k viditeln€ §patnému prolozeni rovnovaznych dat nédhradni funkci.

3.1 Excel

V programu Excel je algoritmus feSeni kontinualni rektifikace obou metod zalozen na vyuziti
maker, které dovoluji spustit automatické feSeni uloh bez dalSich akci uzivatele. V kombinaci
s tabulkami v listu seSitu, takto vytvofené makro umoznuje zadavat razné dvouslozkové

systémy (rovnovazna data) a vstupni hodnoty veli¢in nezbytnych pro vlastni feSeni.

3.1.1 Pouzité funkce a zpusob zpracovani
Refeni je provedeno na jednom nebo vice listech, do jejichz bunék jsou zapsany potiebné
vzorce. Makro snimi operuje, provadi pfipadné numerické feSeni rovnic pomoci

Resitele a vysledky uklada do bungk listu pro potieby vypisu mezivysledkd a vyslednych
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hodnot pozadovanych veliin. Makro také vyuziva rizné cykly, napi. cyklus while, ktery
provadi obsah cyklu, dokud plati ur€itd podminka. Pomoci n& jsou napt. postupne
vypocitavany a vykreslovany rovnovazné stupné, dokud neni dosazeno pozadované
koncentrace zbytku obdobné jako pii postupné rucni konstrukci grafi. Dalsi ¢asto uplatnény
cyklus je if slouzici pro rozhodovani, zda plati ¢i neplati urcita podminka, napt. zda je
splnéno R 2 Ruin. V algoritmu se 1ze setkat 1 s cyklem for, ktery provede predem dany pocet
opakovani cyklu. Zminény néastroj Resitel je zv1ast uZiteény pii aproximaci rovnovaznych dat
pomoci ndhradni funkce. S jeho vyuzitim se hledaji koeficienty nahradni funkce na zékladé
minimalizace sumy druhych mocnin odchylek (U€elova funkce) vypoctenych a tabelovanych
rovnovaznych udaji. ResSitel se uplatiiuje i napt. pfi hledani priisedikli riznych piimek
s rovnovaznou kiivkou. Nastroj Resitel je ve vytvorenych seditech nastaven na Gradientni
metodu hledani feSeni. Dal§i konkrétni nastaveni Resitele si lze prohlédnout v seSitech

s feSenymi priklady na piilozeném CD.
Obecny postup fesent:
1. Prolozeni rovnovaznych dat nahradni funkei:

_ (P1+D2+Dp3+ps)-x (3-1)
P1+ P2 x+p3-x?+pyx®

kde:

P1, P2 Ps3, P4 ... Jsou koeficienty uvedené rovnice, jejichz hodnoty jsou urCeny na zakladé
numerickych vypo&tl pomoci Resitele.

Tato rovnice je navrzena na zakladé UspéSného pouziti modifikace
rovnice (1-7) v préci [21].

Pro aproximaci dat v entalpickém diagramu se daji vyuzit napt. polynomy, u nich ale
obCas dochazi k rozkmitani. Proto je pro kifivku varu 1 kiivku kondenzace zvolena

rovnice nahradni funkce, jejiz tvar je pfevzaty z prace [12]:

V1 + V" X (3-2a)
hL = 14+ . . 2

V3" X+ Vs X

kl + kz b y (3-2b)
hy

1tk y+key?
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kde:
V1, V2, V3, V4, tesp. k1, k2, k3, k4, ... jsou koeficienty rovnice kiivky varu, resp. kondenzace
v entalpickém diagramu, jejichZz hodnoty jsou opét ureny na zakladé numerickych
vypolti pomoci Resitele.

2. UrCeni  prubéht  nezbytnych piimek a bodd pro vlastni  feSeni
rektifikace, napt. diagonaly, destilacnich polu atd.

3. Nalezeni Ruin a porovnani s R ze zadani — pokud je R < R rektifikaci neni mozné fesit
a uzivatel je na tuto skuteCnost upozornén.

4. UrCeni PTP.

5. Urceni PTP min.

6. Vykresleni x-y pfipadné entalpického diagramu s feSenim uréeni Rypin, PTP a PTP pin.

V programu Excel je v samostatném seSitu zpracovano 1 feSeni latkovych bilanci
kontinualni rektifikace. Lze feSit vSechny mozné varianty bilancnich vypoctl, i kdyz
v praktickych vypoctech se ne vS§echny uplatiiuji. Entalpickd bilance je vzhledem k potiebé

entalpickych dat fesena spolu s Ponchon-Savaritovou metodou.

3.1.2 Popis vytvorenych algoritmu

Postupy fesSeni kontinudlni rektifikace pomoci McCabe-Thieleovy a Ponchon-Savaritovy
metody jsou zpracovany jako samostatné seSity programu Excel. Pti zavedeni té€chto sesita do
Excelu se zobrazi list pro zadani koncentraci proudi a R, voliteln¢ i GCinnosti kolony.
U Ponchon-Savaritovy metody se zvoli stav nasttiku a ptipadné zada jeho entalpie. U McCabe-
Thieleovy metody se zada hodnota parametru q. Déle je potfeba zadat uobou metod
rovnovazna data pro vybrany dvouslozkovy systém. V piipadé pouziti Ponchon-Savaritovy
metody je nutné zadat i entalpickd data pro kfivku varu a kfivku kondenzace, ktera musi
korespondovat s rovnovaznymi daty. Dale je mozné zadat odhad koeficientd nahradnich funkci
pro rovnovazna a entalpicka data, které vyuZije doplndk Resitel jako nastielové hodnoty pro
nalezeni vhodnych koeficientd. Nalezené koeficienty se zobrazi ve stejné tabulce, do které byly

zadany jejich odhady.

Vysledky teSeni kontinualni rektifikace pomoci uvedenych metod se po klepnuti
na tlagitko Resit McCabe-Thieleovou, resp. Ponchon-Savaritovou metodou zobrazi ve stejném
listu jako je zadani. Grafické tfeseni ureni PTP a Rmn se zobrazi na samostatném listu.
Na samostatném listu se zobrazi rovnéz grafické feSeni urCeni P7P . V piipadé Ponchon-

Savaritovy metody se navic na samostatném listu zobrazi x-y diagram. Podobu grafu pro uréeni
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PTP pomoci McCabe-Thieleovy metody, i kdyz mirné upravenou, lze vidét na Obrazek 7.

Graf pro ur€eni P7P pomoci Ponchon-Savaritovy metody 1ze vidét na Obrazek 10.

Sesit pro feSeni bilance rektifikani kolony obsahuje jeden list pro zadani hodnot vstupnich
veliCin i zobrazeni vysledkd. Pro zadani vstupnich veliin i zobrazeni vysledka slouzi jedna
tabulka. Kromé bilance proudu se vypocte i vytézek rektifikace. Pro veliCiny, které maji byt
vypocteny se zapiSe 0. Dale obsahuje list, ktery vyuziva makro pro pomocné mezi vypocty
pozadovanych veli¢in. Tento list je skryty a uzivatel s nim pro feSeni bilance nemusi nijak
operovat. Stejné tak jsou skryty i pomocné listy pro feSeni pomoci McCabe-Thieleovy

a Ponchon-Savaritovy metody.

Vsechny uvedené listy pro zadavani vstupnich udaju obsahuji tlacitko Nové zadani, které slouzi

k vymazani zadanych hodnot a vysledka, aby bylo mozné fesit dalsi priklad.

Detailni postup vSech algoritmt feSeni v Excelu 1ze nalézt po zobrazeni maker a skrytych lista
v souborech ulozenych na ptilozeném CD. V listech 1 makrech jsou poznadmky a popisy pro
lepsi orientaci. Jak pracovat s vytvofenymi algoritmy je popsano piimo v seSitech s feSenymi
piiklady a v seSitu pro feseni bilance na pfilozeném CD. Vlastni CD tedy obsahuje soubor pro
feSeni bilance rektifikaCni kolony (Rektifikace latkova bilance xlsm), soubor pro feSeni
kontinualni rektifikace pomoci McCabe-Thielovy metody (Rektifikace McCabe-Thiele.xlsm)
a soubor pro fteSeni kontinudlni rektifikace pomoci Ponchon-Savaritovy metody
(Rektifikace Ponchon-Savarit.xIsm). Soubory pro McCabe-Thieleovu a Ponchon-Savaritovu
metodu obsahuji na ukdzku, jak jiz bylo uvedeno, 1 feSené ptiklady pro vybrané dvouslozkové

systémy.

Soubor s McCabe-Thieleovou metodou obsahuje prednastavena rovnovazna data pro systém
aceton-voda za atmosférického tlaku prevzatd zliteratury [10, s. 16]. Soubor s Ponchon-
Savaritovou metodou obsahuje pirednastavena data pro systém propan-n-butan za tlaku

1,47 MPa prevzata z literatury [10, s. 25].

3.2 Scilab

I kdyZz kancelafsky program Excel je pro vétSinu uzivateli pocitace dobfe znamym a hojné
pouzivanym programem v mnoha oblastech zpracovani dat, neni vzdy upln€¢ vhodnym
nastrojem, napf. pro numerické vypocty. Do této skupiny programu urCenych napi. pro
naro¢né&jsi numerické vypocty patii i opensource program Scilab. Cilem prace bylo, mimo jiné,
ukazat, ze takovéto programy jsou vhodné k TfeSeni chemicko-inzenyrskych uloh

a programovanim v jejich prostfedi lze vytvofit zautomatizované postupy pro opakujici
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se vypocty. Jejich pouziti pfina§i 1 vyhody v SirSim vybéru jiz naprogramovanych
algoritmu napf. pfi prokladani prubehu kfivek, feSeni soustavy rovnic apod. V prostiedi tohoto
programu jsou feSeny ulohy kontinualni rektifikace pomoci McCabe-Thieleovy i Ponchon-
Savaritovy metody. Ve skriptu feSeni pomoci McCabe-Thieleovy metody je pfidano i feSeni
latkové bilance. Entalpicka bilance je, stejné jako v Excelu, fesena spolu s Ponchon-

Savaritovou metodou.

3.2.1 Pouzité funkce a zpusob zpracovani

Zpracovani je pro ob€ metody a latkovou bilanci provedeno opét tak, aby bylo mozné meénit
hodnoty v zadani vstupnich veli&in a vypodet provadét pro riizné dvouslozkové systémy. Reseni
probiha postupnym provedenim jednotlivych piikazu, tak jak jsou zapsany ve vytvofeném

skriptu. Algoritmus skriptu je zapsan v poznamkovém bloku programu, v tzv. SciNotes.

Pro feseni je vyuzito i riznych funkci, které Scilab nabizi. Nékolik ptikladi je uvedeno v tomto
odstavci. Pro nalezeni koeficientli rovnice prolozeni pomoci minimalizace sumy druhych
mocnin odchylek je pouzita funkce Isgrsolve vyuzivajici Levenber-Marquardtovi metody.
Pro feSeni nelinearnich rovnic je pouzita funkce fsolve. Grafické uzivatelské rozhrani pro
zadani prikladu je vytvoreno pomoci dopliku GUI builder (Graphic User linterface builder).

K vykreslovani grafi slouzi funkce plof nebo plot2d.
Sled jednotlivych kroka pfi feSeni je stejny jako v programu Excel, ktery je shrnuty v Sesti

bodech v pododdilu 3.1.1. Pouze pii feSeni McCabe-Thieleovy metody je pouzit mirné

upraveny tvar nahradni funkce pro prolozeni x-y rovnovaznych dat:

__ (atprtpstpatps)x (3-3)
Y b TP s AR APy Xt A psxt

kde:

pi1, P2, p3, P4, Ps ... Jsou koeficienty uvedené rovnice, jejichz hodnoty jsou uréeny na zakladé

numerickych vypoc¢ta pomoci funkce Isgrsolve.

Rovnice byla pouzita v tomto, v porovnani s rovnici (3-1) slozitéj§im, tvaru s umyslem zvysit
ptresnost prolozeni rovnovaznych dat. Tento efekt 1ze vyzkousSet porovnanim feSeni stejné¢ho
zadani pro stejné systémy soucasn¢ v Excelu a Scilabu, tak jak je ukéazano v souborech
s feSenymi piiklady na pfilozeném CD. Takovéto porovnani neni sice naprosto vypovidajici,

protoze neprobiha ve stejném programu s vyuzitim stejnych nastroju pro nalezeni koeficienti
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rovnic, ale 1 tak rozdil v pfesnosti prolozeni a vysledcich neni pfili§ vyrazny at’ uz je pouzita

rovnice (3-1) nebo ( 3-3).

3.2.2 Popis vytvorenych algoritmu

Po otevieni souboru, s ptisluSnym skriptem pro McCabe-Thieleovu nebo Ponchon-Savaritovu
metodu, se automaticky otevie konzole Scilabu a SciNotes. Ve SciNotes je zapsan algoritmus,
do kterého je mozné nahlédnout. Algoritmus obsahuje popisy a poznamky pro lepsi orientaci.
Nasledng je potieba program spustit pomoci tlacitka Spustit, které se nachazi na horni liste.
Tim se otevie grafické okno, kam se zadavaji viechna vstupni data. Cast grafického okna se
zadanim Ponchon-Savaritovy metody zachycuje Obrazek 14. Po klepnuti na prislusné tlacitko
k feSeni pomoci jedné z uvedenych metod se provedou kroky algoritmu zapsaného ve SciNotes.
Oteviou se tak nova grafickd okna s vykreslenym grafickym feSenim. V ptfipadé McCabe-
Thieleovy metody x-y diagram surfenim Ruin, PTP a x-y diagram surcenim P7TPuin.
Pro Ponchon-Savaritovu metodu se zobrazi entalpicky digram s uréenim Rq.i» a PTP, entalpicky
diagram s uréenim P7P i, a také x-y diagram. Obrazek 15 zachycuje vysek z grafického okna
s uréenim Rmin a PTP, které se otevie po vyfeSeni kontinudlni rektifikace Ponchon-Savaritovou
metodou. Vysledky v textové formée se zobrazi v konzoli programu Scilab. Obrazek 16 ukazuje
vysledky vypsané v konzoli. V pfipade feSeni latkové bilance se vysledek vepiSe piimo do
grafického okna se zadanim, zaroven 1 do konzole Scilabu. Vytézek rektifikace se ale vypise

pouze do konzole Scilabu.

Soubor steSenim  konkrétniho pifikladu McCabe-Thieleho metody a  bilance
(Rektifikace McCabe-Thieletbilance.sce) i soubor s piikladem Ponchon-Savaritovy metody
(Rektifikace Ponchon-Savarit.sce) je nahran také na pifilozeném CD. Jak pracovat
s vytvorenymi algoritmy je popsano v grafickych oknech pro zadani vstupnich adaji ptiklada,

které se zobrazi po spusténi skript s feSenymi pfiklady na pfilozeném CD.
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Zadani Vyberte stav nastriku

xD 0.95] @ Vroud kapaiina

xF 0.45 (O Syta péra

xB 0.1 (O Ostatni pfipady, zadejte i hodnotu entalpie
R ‘5.2 hF [k3/kmol]

Uéinnost kolony |0.75

Rovnice nahradni funkce x-y diagramu

y = 'UJI +p2+p3+ p;) T
Y opi+pr-x4p3-2?4py-2d

Rovnice nahradni funkce kiivky varu

- N+ -z
14v3-z+4vy-22

h!,

Rovnice nahradni funkce kfivky kondenzace

. l!-'| + A'j - T
~ 14ks-z 4+ k-2

h’-l‘

Regit Ponchon-Savaritovou metodou

Zavrit okno zadani

Obrazek 14: Cast grafického okna Scilabu se zadanim Ponchon-Savaritovy metody

Soubor s McCabe-Thieleovou metodou obsahuje prednastavena rovnovazna data pro systém
aceton-voda za atmosférického tlaku prevzatd zliteratury [10, s. 16]. Soubor s Ponchon-
Savaritovou metodou prednastavena data pro systém propan-n-butan za tlaku 1,47 MPa
prevzata z literatury [10, s. 25]. Data rGznych dvouslozkovych systéml pro vyzkouseni

vytvorenych algoritmt v Scilabu a Excelu 1ze nalézt v literatufe, napft. [6], [10].
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Entalpicky diagram - feSeni PTP
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Obrazek 15: Cast grafického okna Scilabu s uréenim Ry, a PTP pomoci Ponchon-Savaritovy metody

"Rmin"

0.9642842

npTPw™

5.7517998

"Nastfikové patro™

"PTPmin"

3.0635445

Vysledky Ponchon-Savaritovy metody-----

"qD [Jednotky dle zadani entalpickych dac]"™
38560.826
"gB [Jednotky dle zadani entalpickych datc]™
16760.747

"PSP bez vardku"

Obrazek 16: Vysledky Ponchon-Savaritovy metody v konzoli Scilabu
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4 ZAVER

Tato prace pojednava o vyuziti kancelarskych a opensource programt pro feSeni chemicko-
inzenyrskych uloh z oblasti difuznich operaci. Konkrétn€ pro vypocty poctu teoretickych pater,
minimalniho refluxniho poméru, minimélniho poctu teoretickych pater, nastfikového patra
a poctu skutecnych pater pti kontinualni rektifikaci, a to pomoci McCabe-Thieleovy a Ponchon-
Savaritovy metody. ReSeni pomoci t&chto metod a feSeni latkovych a entalpickych bilanci
kontinuélni rektifikace bylo provedeno s vyuzitim kancelafského programu Excel a opensource
programu Scilab. Prace je tedy ukazkou vyuzitelnosti nespecializovanych programa pii feSeni
chemicko-inzenyrskych tloh z oblasti difuznich operaci. Tyto programy lze ale samoziejme

vyuzit i pfi vypoctu jinych nez difuznich operaci.

Vytvorené algoritmy feSeni jsou ukdzany na konkrétnich prikladech nahranych na
piilozeném CD. Zadani pfikladl je mozno ménit, jak napf. z hlediska koncentraci proudi tak
i zmény dvouslozkového systému, pro ktery je vypocet provadén. Vyuziti té€chto algoritmi se
tedy nabizi pfi vyuce chemického inzenyrstvi a samostudiu. Studenti mohou snadno zkouset
rizné varianty zadani nebo napf. poznavat chovani pracovnich pifimek v diagramech pii zméné
refluxniho poméru. Vytvorené programy mohou také slouzit k ovéfeni vysledku piiklada
feSenych rucni grafickou konstrukci. Algoritmy obsahuji 1 zdkladni kontrolu zadani vstupnich
udaju. I pfesto je pii pouzivani potieba byt obezietny, zkontrolovat zadané tidaje. Spravnost
feSeni se pak doporuCuje posoudit podle zobrazeného grafického feSeni. Na ném by se mohli

ptipadné chyby ¢i nedokonalosti v algoritmu projevit.

Jako prostor pro dalsi praci a vylepSeni zapisu algoritmu feSeni se nabizi napft. fesit problém
tykajici se smési s azeotropem. V napsanych programech je feSeni mozné pouze pro ¢ast kiivky
x-y-diagramu nachézejici se nad diagonalou. V Excelu by se tento problém mohl odstranit
otoCenim sloupct pro x a y rovnovazna data tak, aby ¢ast kiivky lezici pavodné€ pod diagonalou
leZela nad ni. Dalsi prostor pro vylepSeni by byl napf. v grafické apraveé vypsani vysledki v
Scilabu, kde by pro prehlednost bylo mozné vypsat je do grafického okna misto do konzole.
Rovnéz by bylo mozné vytvotit zadavani rovnovaznych dat do Scilabu ve formé tabulky nebo
vytvofit malou databazi s rovnovaznymi daty ve formatu vhodném pro vytvorené algoritmy.
Navrhované upravy nebylo mozné z ¢asovych divodu uskutecnit. Mohou ale spolu s algoritmy
vytvofenymi v této praci poslouzit jako namét pro tvorbu jinych studentt a inspiraci k napsani
vlastnich algoritmt pro feSeni chemicko-inzenyrskych uloh s vyuzitim nespecializovaného

software.
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Jak jiz bylo feCeno, vytvorené algoritmy jsou urCeny predev§im pro pedagogické ucely.
Vyuzitelnosti pfi navrhu primyslovych zafizeni brani skutecnost, ze McCabe-Thieleova i
Ponchon-Savaritova metoda slouzi pouze pro vypocty rektifikace dvouslozkovych systému.
Déle také fakt, ze ob& metody poskytuji pouze =zakladni informace o procesu
(PTP, Ruin, PTPmin apod.), ale pro celkovy névrh destilacniho zatizeni je potieba feSit mnohem

vice otazek. Tato prace si ale nekladla za cil kompletni feSeni vypoctl rektifikacnich zafizeni.
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6 PRILOHY

Ptiloha 1 CD s algoritmy FeSeni v pouZitych programech
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