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1. ⁄vod

V chemickÈm pr˘myslu se setk·v·me s v˝robnami s vel-
k˝m mnoûstvÌm vz·jemnÏ propojen˝ch apar·t˘ a s v˝znamn˝-
mi interakcemi hmoty, energie a hybnosti. V za¯ÌzenÌ se zpra-
cov·vajÌ sloûitÈ smÏsi rozmanit˝ch chemick˝ch l·tek Ëasto
nestandardnÌho chov·nÌ v öirokÈm rozmezÌ pracovnÌch pod-
mÌnek (teplot, tlak˘, koncentracÌ apod.). Modely jednotliv˝ch
apar·t˘ obvykle vyûadujÌ ¯eöenÌ soustav neline·rnÌch algebra-
ick˝ch a diferenci·lnÌch rovnic, v nÏkter˝ch p¯Ìpadech (kolo-
ny) i velmi rozs·hl˝ch. P¯esto je modelov·nÌ jednotliv˝ch
operacÌ dob¯e propracov·no a pat¯Ì ke standardnÌm metod·m
chemickÈho inûen˝rstvÌ. Naproti tomu chov·nÌ v˝robnÌ linky
jako celku nelze p¯edpovÏdÏt bez sloûit˝ch v˝poËt˘. Vzhle-
dem ke sloûitosti systÈmu se ¯adÌ simulace celÈ v˝robnÌ linky
mezi obtÌûnÏjöÌ ˙lohy. U kontinu·lnÌch v˝rob ve stacion·r-
nÌm stavu bylo ¯eöenÌ tÏchto problÈm˘ v˝znamnÏ usnadnÏno
existencÌ univerz·lnÌch simulaËnÌch program˘. Problematice
je vÏnov·na rozs·hl· literatura, z nejdostupnÏjöÌch pracÌ lze
uvÈst1ñ3.

RelativnÌ dokonalost a snadnÈ ovl·d·nÌ v p¯ÌjemnÈm uûi-
vatelskÈm prost¯edÌ vytv·¯Ì zidealizovanÈ p¯edstavy o bezpro-
blÈmovÈm pouûÌv·nÌ univerz·lnÌch simulaËnÌch program˘.
Zkuöenosti se simulaËnÌmi programy vöak ukazujÌ, ûe p¯es

jejich univerz·lnost a uûivatelsk˝ komfort by mÏl b˝t uûivatel
i po pot¯ebnÈm zaökolenÌ maxim·lnÏ obez¯etn˝. P¯i ¯eöenÌ re-
·ln˝ch pr˘myslov˝ch ˙kol˘ se vyskytujÌ problÈmy, nap¯. s v˝-
bÏrem model˘ apar·t˘, s popisem fyzik·lnÏ-chemick˝ch vlast-
nostÌ, se zÌsk·v·nÌm provoznÌch a konstrukËnÌch dat apod.,
kterÈ zp˘sobujÌ, ûe v˝sledky modelu neodpovÌdajÌ skuteËnÈ-
mu chov·nÌ v˝robnÌho za¯ÌzenÌ. O nÏkter˝ch z tÏchto problÈ-
m˘ se diskutuje v tÈto pr·ci.

2. CÌle simulaËnÌch v˝poËt˘ v chemickÈm
pr˘myslu

PovrchnÌmu pozorovateli by se mohlo zd·t, ûe simulaËnÌ
v˝poËty slouûÌ na jednÈ stranÏ pracovnÌk˘m vÏdy a v˝zkumu
k vytv·¯enÌ publikacÌ a zÌsk·v·nÌ p¯Ìsluön˝ch bod˘ a na druhÈ
stranÏ pracovnÌk˘m pr˘myslu, kter˝m osvÌcen˝ öÈf umoûnil
pr·ci se simulaËnÌm programem, k p¯ÌjemnÈmu vyplnÏnÌ ne-
mnoh˝ch voln˝ch chvil testov·nÌm r˘zn˝ch moûnostÌ systÈ-
mu. Ve skuteËnosti by vöak simulaËnÌ v˝poËty mÏly slouûit
jednomu hlavnÌmu cÌli, a to ˙spo¯e finanËnÌch n·klad˘, resp.
vytv·¯enÌ zisku. Toho lze dos·hnout r˘zn˝mi zp˘soby, z nichû
lze uvÈst :
1. ZÌsk·nÌ d˘kladn˝ch znalostÌ o chov·nÌ celÈho systÈmu,

zejmÈna o interakcÌch mezi jednotliv˝mi jednotkami v˝-
robnÌ linky, kterÈ jsou v chemii spojeny recykly nejr˘znÏj-
öÌ ˙rovnÏ, sdÌlenÌm tepla apod.

2. UrËenÌ funkce v˝robnÌ linky p¯i zmÏnÏ vstupnÌch proud˘
(zejmÈna odezva na zmÏny jakosti surovin, koncentrace
zpracov·van˝ch l·tek apod.).

3. UrËenÌ chov·nÌ linky p¯i zmÏnÏ nÏkterÈho apar·tu (pomÏr-
nÏ Ëast· v˝mÏna apar·t˘ vynucen· v chemickÈm pr˘myslu
zejmÈna korozÌ b˝v· spojena se zmÏnou rozmÏr˘, pop¯.
typu apar·t˘, nÏkdy i zmÏnami propojenÌ a rozmÌstÏnÌ).

4. Zjiöùov·nÌ ˙Ëinku zmÏn provoznÌch podmÌnek na reûim
v˝roby (jde zejmÈna o zjiötÏnÌ citlivosti nÏkterÈ veliËiny,
nap¯. stupnÏ p¯emÏny v reaktoru na zmÏny teploty, tlaku
apod.).

5. Vyhled·v·nÌ ˙zkoprofilov˝ch Ël·nk˘ v˝robnÌ linky, simu-
lace n·vrh˘ na jejich odstranÏnÌ a n·sledujÌcÌ intenzifikace
v˝roby.

6. ⁄pravy technologickÈho reûimu vedoucÌ ke snÌûenÌ ener-
getickÈ n·roËnosti v˝roby, kter· b˝v· v chemickÈm pr˘-
myslu vysok·.

7. ⁄pravy technologickÈho reûimu vedoucÌ ke snÌûenÌ zatÌ-
ûenÌ ûivotnÌho prost¯edÌ, kterÈ pat¯Ì v chemickÈm pr˘mys-
lu mezi z·kladnÌ problÈmy.

8. ZlepöenÌ ¯ÌzenÌ technologickÈho procesu, resp. v prvnÌ f·zi
zÌsk·nÌ podklad˘ pro n·vrh automatizovanÈho systÈmu
¯ÌzenÌ.

9. äkolenÌ obsluhy, zejmÈna zÌsk·nÌ citu pro ˙Ëinnost jednot-
liv˝ch z·sah˘ do provoznÌho reûimu a moûnÈ zdroje potÌûÌ
pro velk˝ rozsah provoznÌch podmÌnek (schopnosti i dob¯e
vyökolenÈ obsluhy ¯eöit havarijnÌ problÈmy p¯i dlouhotr-
vajÌcÌm bezporuchovÈm provozu prudce klesajÌ, k n·pravÏ
m˘ûe slouûit pr·vÏ simulace).

Chem. Listy 95, 283 ñ 287 (2001) Refer·ty

283



Ke splnÏnÌ stanoven˝ch cÌl˘ je t¯eba, aby v˝sledky simu-
laËnÌch v˝poËt˘ byly verifikov·ny a kriticky posouzeny z hle-
diska p¯esnosti a pouûitelnosti, a aby z nich byly vyvozeny
praktickÈ z·vÏry.

3. N·stroje simulace chemick˝ch proces˘

Simulace chemick˝ch proces˘ vyûaduje znalosti simulo-
vanÈho procesu (technologie), chemickÈho inûen˝rstvÌ (mo-
dely apar·t˘), fyzik·lnÌ chemie (metody termodynamickÈho
popisu chemick˝ch systÈm˘) a v˝poËetnÌ problematiky (nu-
merickÈ metody, nalezenÌ po¯adÌ v˝poËt˘ u systÈm˘ s recykly,
zrychlov·nÌ konvergence a optimalizace). Proto byla k usnad-
nÏnÌ v˝poËt˘ vyvinuta ¯ada univerz·lnÌch simulaËnÌch pro-
gram˘, kterÈ osvobozujÌ uûivatele od rutinnÌ pr·ce (aù uû prac-
n˝ch ruËnÌch v˝poËt˘ nebo sestavov·nÌ program˘) a umoûÚujÌ
se soust¯edit na tv˘rËÌ Ëinnost. Z p˘vodnÌch implementacÌ na
s·lov˝ch poËÌtaËÌch spojen˝ch s d·vkov˝m zpracov·nÌm se
vyvinuly modernÌ interaktivnÌ programy implementovanÈ na
osobnÌch poËÌtaËÌch a opat¯enÈ souËasn˝mi standardnÌmi prv-
ky grafickÈho uûivatelskÈho rozhranÌ (okna, menu, inteligent-

nÌ formul·¯e apod.). Z nejzn·mÏjöÌch jmenujme nap¯. PRO/II,
ChemCAD, HYSYS nebo ASPEN PLUS. Jejich struktura,
filozofie pouûitÌ i moûnosti jsou velmi podobnÈ a liöÌ se spÌöe
z hlediska komunikace s uûivatelem.

JednotlivÈ simulaËnÌ programy majÌ nÏkolik spoleËn˝ch
z·kladnÌch Ë·stÌ1, mezi kterÈ mj. pat¯Ì:
a) komunikace s uûivatelem (vstup dat, prezentace v˝sled-

k˘),
b) algoritmy pro ¯ÌzenÌ simulaËnÌho v˝poËtu ñ ve vÏtöinÏ

p¯Ìpad˘ se pouûÌv· sekvenËnÏ-modul·rnÌ metoda,
c) knihovna jednotkov˝ch modul˘,
d) knihovna fyzik·lnÏ-chemick˝ch vlastnostÌ a datab·ze fy-

zik·lnÏ-chemick˝ch dat,
e) n·stroje pro ovlivnÏnÌ simulaËnÌho v˝poËtu uûivatelem ñ

zpÏtnovazebnÌ smyËky, citlivostnÌ anal˝za, optimalizaËnÌ
procedury,

f) pomocnÈ sluûby ñ grafickÈ prost¯edky, zpracov·nÌ expe-
riment·lnÌch dat regresnÌmi metodami, odhad konstant
fyzik·lnÏ-chemick˝ch vztah˘, ekonomickÈ vyhodnocenÌ,
aj.
Z·kladnÌ struktura  obecnÈho  simulaËnÌho programu  je

p¯ehlednÏ zn·zornÏna na obr. 1.

Obr. 1. Struktura simulaËnÌho programu
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4. NÏkterÈ problÈmy p¯i realizaci simulaËnÌch
v˝poËt˘

V tÈto kapitole vych·zÌme ze sv˝ch dlouholet˝ch zkuöe-
nostÌ se simulacÌ pr˘myslov˝ch proces˘. Jiû v letech 1973ñ76
jsme se ˙Ëastnili prvnÌ takovÈ akce v tehdejöÌm »eskosloven-
sku ñ simulace v˝robny kyseliny sÌrovÈ ve SpolanÏ Neratovice
pomocÌ simulaËnÌho programu PacerovskÈho typu na dÏrn˝ch
ötÌtcÌch4,5. V simulaËnÌch v˝poËtech jsme d·le pokraËovali
(nap¯.6) aû po zatÌm poslednÌ simulaci za¯ÌzenÌ na ËiötÏnÌ
surovÈho gener·torovÈho plynu7.

P¯ed zah·jenÌm simulacÌ je nutn˝m prvnÌm krokem stano-
venÌ dob¯e definovan˝ch, realistick˝ch a ˙Ëeln˝ch cÌl˘. Od
nich se odvÌjÌ n·roky na p¯esnost a z·kladnÌ p¯edpoklady
model˘, v˝bÏr promÏnn˝ch a postup simulace. KoneËn˝ cÌl
v˝poËt˘ by mÏl b˝t ekonomick˝ (snÌûenÌ n·klad˘, minimali-
zace poËtu experiment˘), i kdyû se pracuje p¯ev·ûnÏ s fyzik·l-
nÌmi parametry. Od zaË·tku je t¯eba sledovat, zda vynaloûenÈ
prost¯edky jsou adekv·tnÌ cÌl˘m simulace. Proto se po celou
dobu testuje, zda nelze pouûÌt jednoduööÌch model˘ (line·r-
nÌch), zda nelze pouûÌt jednoduööÌch (modelov˝ch) smÏsÌ l·-
tek, zda nelze zjednoduöit v˝poËetnÌ schÈma atd.

4 . 1 . A n a l ˝ z a t o p o l o g i e p r o c e s u
a s e s t a v e n Ì v ˝ p o Ë e t n Ì h o
s c h È m a t u

P¯i sestavov·nÌ v˝poËetnÌho schÈmatu podle technolo-
gick˝ch v˝kres˘ je t¯eba si kl·st ot·zky typu: kter· potrubÌ
se skuteËnÏ pouûÌvajÌ, kter· slouûÌ jen k najÌûdÏnÌ/odstavo-
v·nÌ linky Ëi k havarijnÌm ˙Ëel˘m (nouzovÈ p¯eËerp·v·nÌ).
D·le, kterÈ Ë·sti v˝roby jsou relevantnÌ cÌl˘m ˙lohy, zda je
nutnÈ zahrnout i chladicÌ hospod·¯stvÌ, vodnÌ okruhy apod.
Maxim·lnÌ ˙silÌ je t¯eba vÏnovat snaze o zjednoduöenÌ to-
pologickÈho schÈmatu. Na druhÈ stranÏ je t¯eba se pt·t, zda
jsme nezapomnÏli na nehmotnÈ proudy, nap¯. energetickÈ
(prostup tepla z kondenz·toru jednÈ rektifikaËnÌ kolony do
va¯·ku druhÈ v za¯ÌzenÌ na dÏlenÌ vzduchu4), konanou pr·ci Ëi
vstup elektrickÈ energie do dmychadla p¯i v˝robÏ kyseliny
sÌrovÈ4,5.

NemÏlo by se zaËÌnat s plnou formulacÌ ˙lohy, na zaË·tku
by se uûivatel mÏl vyhnout zbyteËn˝m recykl˘m.

4 . 2 . M o d e l y a p a r · t ˘

Protoûe simulaËnÌ program m· pro nÏkterÈ jednotkovÈ
operace k dispozici nÏkolik model˘, musÌ b˝t uûivatel schopen
posoudit vhodnost pouûitÌ jednotliv˝ch model˘ pro danou
˙lohu. ZaË·teËnÌk obvykle volÌ modely co nejp¯esnÏjöÌ a tudÌû
nejsloûitÏjöÌ, zatÌmco zejmÈna v prvnÌch f·zÌch simulace by se
mÏli up¯ednostÚovat modely jednoduööÌ (bilanËnÌ). Komplex-
nÏjöÌ uzly se simulujÌ oddÏlenÏ a postupnÏ se za¯azujÌ do
simulaËnÌho programu. OdstraÚov·nÌ problÈm˘ s modely ob-
vykle ztÏûuje nedostateËn˝ popis model˘ a v˝poËetnÌch rovnic
v uûivatelsk˝ch manu·lech.

D˘leûitou ot·zkou pro ¯eöitele je, jak lze poËet apar·t˘
redukovat. Nap¯. filtr si¯iËitÈho plynu lze zahrnout jako tlako-
vou ztr·tu do n·sledujÌcÌho apar·tu, nebo p¯i stacion·rnÌ simu-
laci nenÌ t¯eba uvaûovat z·sobnÌky2. NÏkdy lze vÌce operacÌ
slouËit a pouûÌt zjednoduöen˝ model, nap¯. mÌsto reaktorovÈho

uzlu model s pevnÏ zadanou konverzÌ, mÌsto separaËnÌho uzlu
model s pevnÏ dan˝m rozdÏlenÌm.

A naopak, nesmÌ se zapomenout na modely v technologic-
kÈm schÈmatu speci·lnÏ nevyznaËenÈ jako je vÏtvenÌ a spojo-
v·nÌ potrubÌ ñ modely mÌsiË˘ a dÏliË˘.

4 . 3 . D a t a b a n k a f y z i k · l n Ï - c h e m i c k ˝ c h
v l a s t n o s t Ì

D˘leûitou souË·stÌ simulaËnÌho v˝poËtu je modelov·nÌ
fyzik·lnÏ-chemickÈho chov·nÌ zpracov·van˝ch l·tek, zejmÈ-
na stavovÈho chov·nÌ a popisu f·zov˝ch rovnov·h. NenÌ t¯eba,
aby uûivatel sestavoval modely fyzik·lnÏ-chemick˝ch vlast-
nostÌ, ale musÌ b˝t schopen posoudit a vybrat vhodn˝ model
z knihovny podle rozsahu teplot, tlak˘ a koncentracÌ, podle
typu l·tek (elektrolyty, pol·rnÌ a disociovanÈ slouËeniny, ne-
ide·lnÌ smÏsi atd.). V n·povÏdÏ b˝v· doporuËenÌ jak pro typ
l·tek, tak pro rozsah stavov˝ch podmÌnek. Modelov·nÌ fyzi-
k·lnÏ-chemick˝ch vlastnostÌ m˘ûe zp˘sobovat p¯i simulacÌch
vÌce problÈm˘ neû modelov·nÌ apar·t˘. Proto doporuËujeme
v p¯ÌpadÏ pochybnostÌ konzultovat fyzik·lnÌho chemika. Po-
dobnÏ jako u jednotkov˝ch operacÌ povaûujeme i u termody-
namick˝ch model˘ popis v uûivatelsk˝ch manu·lech za nedo-
stateËn˝.

P¯i praktickÈm ¯eöenÌ je v˝hodnÈ nejprve ovÏ¯it fyzik·lnÏ-
-chemick˝ model na jednÈ jednotkovÈ operaci. SmÏsi sloûek
podobn˝ch vlastnostÌ m˘ûeme ch·pat jako jednu pseudosloû-
ku (nap¯. ropnÈ frakce). SimulaËnÌ programy majÌ obvykle
apar·t pro definov·nÌ jejich vlastnostÌ.

Nap¯. plyn·renstvÌ se povaûuje za oblast, kde lze s v˝ho-
dou univerz·lnÌ simulaËnÌ programy pouûÌvat, protoûe orga-
nickÈ l·tky nedÏlajÌ p¯i v˝poËtech takovÈ potÌûe jako silnÏ
pol·rnÌ a silnÏ disociovanÈ slouËeniny. P¯esto jsme p¯i simula-
ci procesu na ËiötÏnÌ gener·torovÈho plynu mÏli znaËnÈ pro-
blÈmy (nemÌsitelnÈ smÏsi, t¯Ìf·zovÈ smÏsi apod.), kterÈ vedly
ke öpatnÈ konvergenci nÏkter˝ch model˘. Byly z¯ejmÏ zp˘so-
beny numerick˝mi vlastnostmi pouûitÈ stavovÈ rovnice v ex-
trÈmnÌch stavov˝ch podmÌnk·ch. Proto je t¯eba mÌt dostatek
informacÌ o pouûit˝ch modelech fyzik·lnÏ-chemick˝ch vlast-
nostÌ a mÌt moûnost volit/zamÏnit pouûit˝ model.

4 . 4 . V s t u p n Ì d a t a

P¯i modelov·nÌ pr˘myslovÈho za¯ÌzenÌ b˝v· nep¯Ìjemn˝m
problÈmem zÌsk·nÌ dostateËnÈho poËtu ˙daj˘ o apar·tech a prou-
dech. ObecnÏ mohou b˝t zdrojem pot¯ebn˝ch dat mÏ¯enÌ
v provozu, technologick˝ reglement, technick· (zejmÈna v˝-
kresov·) dokumentace a odborn· literatura (encyklopedie,
internet). V ide·lnÌ situaci jsou zn·my parametry vstupnÌch
proud˘ a parametry apar·t˘ a poËÌtajÌ se parametry v˝stupnÌch
proud˘ (z·kladnÌ simulaËnÌ ˙loha ñ open simulation). Realita
je vöak vÌce Ëi mÈnÏ od tohoto ide·lnÌho stavu vzd·lena.

To se n·m potvrdilo nap¯. v naöem poslednÏ ¯eöenÈm
p¯ÌpadÏ simulace procesu na ËiötÏnÌ gener·torovÈho plynu.
Nepoda¯ilo se nap¯. zjistit poËty teoretick˝ch pater v kolon·ch,
proto jsme ˙Ëinnost patra odhadli. RovnÏû se nepoda¯ilo zjistit
˙daje o vnit¯nÌch proudech systÈmu, jejichû znalost jednak
usnadÚuje ladÏnÌ modelu po Ë·stech, jednak umoûÚuje nasta-
vit parametry model˘ jednotliv˝ch apar·t˘ (nap¯. pr·vÏ poËtu
teoretick˝ch pater). VstupnÌ a v˝stupnÌ proudy ze systÈmu jsou
obvykle zn·my, p¯esto se v naöem p¯ÌpadÏ vyskytly urËitÈ
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potÌûe, protoûe u mÈnÏ v˝znamn˝ch proud˘, jako byl v uve-
denÈm p¯ÌpadÏ benzin, je zn·ma jen hodnota roËnÌ produkce
a p¯epoËet na hodinov˝ pr˘tok m˘ûe b˝t zatÌûen znaËnou
chybou danou p¯esnostÌ ˙daje o fondu pracovnÌ doby. DalöÌm
problÈmem je pouûÌv·nÌ pr˘mÏrn˝ch ˙daj˘, zatÌmco skuteËnÈ
hodnoty  bÏhem roku  v˝znamnÏ kolÌsajÌ. Uveden˝ provoz
je instalov·n pod öir˝m nebem a pracuje za nÌzk˝ch teplot aû
ñ60 ∞C, takûe vliv klimatick˝ch podmÌnek na teploty je p¯i
nedokonalÈ izolaci evidentnÌ. Obsah sulfanu, stejnÏ jako spal-
nÈ teplo plynu rovnÏû znaËnÏ kolÌsajÌ podle okamûitÈ kvali-
ty, resp. sirnatosti tÏûenÈho uhlÌ. StandardnÌ problÈmy jsou
s p¯esnostÌ provoznÌch mÏ¯enÌ, pop¯. jejich rozsahem (nap¯.
anal˝za uhlovodÌk˘ v surovÈm plynu se prov·dÌ jen do C4,
takûe zbytek byl dopoËten z produkce benzinu, resp. sloûky
s obsahem pod 0,1 % jsme zanedbali). Chyba mÏ¯enÌ nemusÌ
b˝t zp˘sobena mÏ¯ÌcÌmi p¯Ìstroji, ale nap¯. tÌm, ûe v rela-
tivnÏ kr·tk˝ch potrubÌch velkÈho pr˘mÏru nenÌ plyn smÌchan˝
za obchvatem v˝mÏnÌku dostateËnÏ promÌch·n. OpakujÌcÌm se
problÈmem p¯i ¯eöenÌ simulaËnÌch ˙loh je v˝voj technologie
v Ëase, kter˝ nenÌ adekv·tnÏ podchycen v dostupnÈ dokumen-
taci. ZejmÈna v˝kresov· dokumentace apar·t˘ b˝v· histo-
rick·, nehledÏ na korozi, zan·öenÌ apar·t˘ apod.

4 . 5 . P ¯ i z p ˘ s o b e n Ì m o d e l u r e · l n È m u
c h o v · n Ì v ˝ r o b n y

P¯i sestavov·nÌ simulaËnÌho modelu p¯ijÌm·me zjednodu-
öujÌcÌ p¯edpoklady (uû kv˘li tomu, aby model nebyl p¯Ìliö
sloûit˝), resp. nezn·me dostateËnÏ nÏkterÈ mechanismy mo-
delovan˝ch dÏj˘. PouûÌvanÈ empirickÈ korelace (nap¯. pro
v˝poËet  souËinitel˘  p¯estupu tepla)  jsou zatÌûenÈ chybou.
Z tÏchto a dalöÌch d˘vod˘ v˝sledky v˝poËt˘ zcela neodpovÌ-
dajÌ skuteËnÈmu chov·nÌ apar·t˘ ve v˝robnÏ. Model obvykle
neumoûÚuje z·sah do programovÈho kÛdu, ale jeho chov·nÌ
m˘ûeme ovlivÚovat nastavov·nÌm hodnot r˘zn˝ch parametr˘.
Pro dosaûenÌ lepöÌ shody je vhodnÏjöÌ pouûÌvat nastavitelnÈ
parametry model˘ odpovÌdajÌcÌ mechanismu modelovanÈho
dÏje neû umÏlÈ korekËnÌ koeficienty (nebo jak se ¯Ìk· Cimr-
manovy konstanty). Nap¯. p¯i simulaci trubkovÈho v˝mÏnÌku
tepla nebudeme podle v˝sledk˘ mÏ¯enÌ korigovat v˝stupnÌ
teplotu, ale upravÌme faktor zneËiötÏnÌ 1/αZ v souËiniteli pro-
stupu tepla

tak, abychom dos·hli shody v hodnotÏ v˝stupnÌ teploty. Po-
dobnÏ p¯i simulaci adiabatickÈ vrstvy vanadovÈho katalyz·to-
ru na oxidaci SO2 nebudeme podle zmÏ¯enÈ konverze oxidu
si¯iËitÈho opravovat sloûenÌ v˝stupnÌho plynu, ale korigujeme
frekvenËnÌ faktor v rychlostnÌ konstantÏ opravn˝m koeficien-
tem Z

k = Z A

tak, aby vypoËten˝ stupeÚ p¯emÏny na v˝stupu z vrstvy kata-
lyz·toru, resp. adiabatick˝ p¯Ìr˘stek teploty byl ve shodÏ se
skuteËnostÌ. PodobnÏ u rektifikaËnÌ kolony mÏnÌme poËet
teoretick˝ch pater nebo i refluxnÌ pomÏr, kter˝ m˘ûe zajistit

p¯ijatelnou shodu v˝sledk˘ s realitou, byù se bude liöit od
p˘vodnÏ zadanÈ hodnoty.

4 . 6 . A k t u a l i z a c e s i m u l a Ë n Ì h o m o d e l u
a j e h o d a l ö Ì v y u û Ì v · n Ì

Vzhledem k n·klad˘m vynaloûen˝m na vytvo¯enÌ simu-
laËnÌho modelu je û·doucÌ, aby byl i po splnÏnÌ stanoven˝ch
cÌl˘ d·le vyuûÌv·n. K tomu je t¯eba zajistit, aby dostateËnÏ
p¯esnÏ zobrazoval skuteËn˝ stav v˝robny. Vzhledem k neust·-
l˝m zmÏn·m v chemick˝ch v˝robn·ch (dÌlËÌ rekonstrukce,
v˝mÏny apar·t˘, provoznÌ vlivy jako je zmÏna aktivity kataly-
z·tor˘, zan·öenÌ v˝mÏnÌk˘, koroze apod.) je proto nutnÈ, aby
byl model pr˘bÏûnÏ aktualizov·n a jeho aktu·lnÌ stav doku-
mentov·n. Z organizaËnÌho hlediska je vhodnÈ, aby pro ˙drû-
bu a spr·vu modelu byl urËen jeden zodpovÏdn˝ pracovnÌk.
Archivace standardnÌ referenËnÌ verze a aktualizovan˝ch verzÌ
vËetnÏ dokumentace vyûaduje urËit˝ ¯·d, kter˝ nez¯Ìdka p¯i-
spÌv· k ˙spÏönosti dalöÌho vyuûÌv·nÌ modelu.

4 . 7 . D a l ö Ì m o û n o s t i v y u û Ì v · n Ì
s i m u l a Ë n Ì c h p r o g r a m ˘

SimulaËnÌ programy poskytujÌ v˝znamnÈ moûnosti i v dal-
öÌch oblastech chemie. Jedn· se mj. o tyto oblasti:

Re·lnÈ chov·nÌ tekutin ñ pomocÌ model˘ proud˘ nebo
nap¯. nÏkter˝ch model˘ v˝mÏnÌk˘ lze sledovat, jak se mÏnÌ
stavovÈ  vlastnosti danÈ smÏsi  v  z·vislosti  na  jejÌm  stavu
a sloûenÌ a podle v˝bÏru stavovÈ rovnice.

Termochemie ñ prakticky celou ji lze studovat pomocÌ
modelu adiabatickÈho stechiometrickÈho reaktoru.

F·zovÈ rovnov·hy ñ modely rovnov·ûn˝ch destilacÌ a nÏ-
kter˝ch v˝mÏnÌk˘ jsou vhodnÈ pro sledov·nÌ dvouf·zov˝ch
(kapalinañp·ra) nebo  t¯Ìf·zov˝ch (kapalinañkapalinañp·ra)
rovnov·h re·ln˝ch smÏsÌ tekutin v z·vislosti na vlastnostech
vstupnÌch proud˘ a parametrech modelu jednotkovÈ operace.
Pro systÈmy s vÌce kapaln˝mi f·zemi je moûno pouûÌt model
rovnov·ûnÈho reaktoru zaloûen˝ na minimalizaci celkovÈ Gibb-
sovy energie systÈmu.

ChemickÈ rovnov·hy ñ pro modelov·nÌ chemick˝ch rov-
nov·h v homogennÌch a vÌcef·zov˝ch soustav·ch i je moûno
rovnÏû pouûÌt model rovnov·ûnÈho reaktoru. Je moûno nasta-
vovat mnoûstvÌ vybran˝ch slouËenin ve v˝stupnÌch proudech,
inertnÌ slouËeniny, teplotnÌ rozsah pro celkovou rovnov·hu
systÈmu nebo pro jednotlivÈ reakce a sledovat jejich vliv na
sloûenÌ a dalöÌ vlastnosti v˝stupnÌch proud˘.

5. Z·vÏr

SimulaËnÌ programy se neust·le zdokonalujÌ. BÏûnÏ vy-
uûÌvajÌ uûivatelskÈ rozhranÌ MS Windows, zahrnujÌ stacion·r-
nÌ a dynamickou simulaci v jednom celku, rozöi¯ujÌ se knihov-
ny model˘ (nap¯. o apar·ty na zpracov·nÌ tuhÈ f·ze) atd.
Budoucnost majÌ komplexnÌ systÈmy umoûÚujÌcÌ v˝voj novÈ-
ho procesu, jeho n·vrh (projekci), simulaci, ekonomickÈ zhod-
nocenÌ a ¯ÌzenÌ procesu. I p¯es neust·lÈ zdokonalov·nÌ simu-
laËnÌch program˘ vöak z˘st·vajÌ nÏkterÈ problÈmy s jejich
vyuûÌv·nÌm stejnÈ a je t¯eba jim vÏnovat pozornost, aby v˝-
sledky v˝poËt˘ byly hodnovÏrnÈ a cel· simulace byla ekono-
micky efektivnÌ. Snad k tomu p¯ispÏje i tato pr·ce.
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J. Poûivil (Department of Informatics and Control En-
gineering, Institute of Chemical Technology, Prague): Prac-
tical Experience with Simulation of Complex Chemical
Continuous Processes

The paper deals with simulations of steady-state conti-
nuous chemical processes. Currently, user-friendly universal
simulation programs are available, which free the user from
routine programming work and allow him/her to concentrate
effort on creative work. Despite their seemingly easy use,
maximum caution is to be maintained when dealing with
industrial problems. Some problems associated with realiza-
tion of simulation calculations including instruction for their
solutions are described. The aim of this paper is to contribute
to enhanced reliability of simulation calculations and to in-
crease economic efficiency of simulations.
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