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1. Uvod

V chemickém primyslu se setkdvdme s vyrobnami s vel-
kym mnozstvim vzdjemné propojenych aparatti a s vyznamny-
mi interakcemi hmoty, energie a hybnosti. V zafizeni se zpra-
covavaji slozité smési rozmanitych chemickych ldatek casto
nestandardniho chovdni{ v Sirokém rozmezi pracovnich pod-
minek (teplot, tlakd, koncentraci apod.). Modely jednotlivych
aparatt obvykle vyzaduji feSeni soustav nelinedrnich algebra-
ickych a diferencidlnich rovnic, v nékterych pripadech (kolo-
ny) i velmi rozsahlych. Presto je modelovani jednotlivych
operaci dobfe propracovédno a patii ke standardnim metoddm
chemického inZenyrstvi. Naproti tomu chovédni vyrobni linky
jako celku nelze predpovédét bez slozitych vypoctd. Vzhle-
dem ke slozitosti systému se fadi simulace celé vyrobni linky
mezi obtiznéjsi tlohy. U kontinudlnich vyrob ve staciondr-
nim stavu bylo feSeni téchto problémi vyznamné usnadnéno
existenci univerzdlnich simula¢nich programt. Problematice
je vénovana rozsdhld literatura, z nejdostupnéjsich praci lze
uvést' ™,

Relativni dokonalost a snadné ovlddan{ v pifjemném uzi-
vatelském prostiedi vytvéii zidealizované predstavy o bezpro-
blémovém pouzivani univerzdlnich simulacnich programa.
ZkuSenosti se simulacnimi programy vSak ukazuji, Ze pies
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jejich univerzalnost a uzivatelsky komfort by mél byt uzivatel
i po potfebném zaSkoleni maximdlné€ obezfetny. Pfi feSeni re-
dlnych primyslovych kol se vyskytuji problémy, napt. s vy-
bérem modeld aparatt, s popisem fyzikdlné-chemickych vlast-
nosti, se ziskdvanim provoznich a konstruk¢nich dat apod.,
které zptisobuji, Zze vysledky modelu neodpovidaji skute¢né-
mu chovdni vyrobniho zafizeni. O nékterych z téchto problé-
mi se diskutuje v této préci.

2. Cile simula¢nich vypoc¢tu v chemickém

pramyslu

Povrchnimu pozorovateli by se mohlo zddt, Ze simulacni
vypocty slouzi na jedné stran¢ pracovnikim védy a vyzkumu
k vytvéfeni publikaci a ziskdvani piislusnych bodd a na druhé
stran¢ pracovnikim primyslu, kterym osviceny $éf umoznil
praci se simulacnim programem, k pfijemnému vyplnéni ne-
mnohych volnych chvil testovanim rliznych moznosti systé-
mu. Ve skutecnosti by vSak simulac¢ni vypocty mély slouzit
jednomu hlavnimu cili, a to dspofe finan¢nich ndkladu, resp.
vytvéfeni zisku. Toho Ize dosdhnout riiznymi zptsoby, z nichz
lze uvést :

1. Ziskani dikladnych znalosti o chovdni celého systému,
zejména o interakcich mezi jednotlivymi jednotkami vy-
robnf linky, které jsou v chemii spojeny recykly nejriiznéj-
§i drovné, sdilenim tepla apod.

Urceni funkce vyrobni linky pfi zméné vstupnich proudi
(zejména odezva na zmény jakosti surovin, koncentrace
zpracovavanych latek apod.).

Urceni chovani linky pfi zméné nékterého aparatu (pomér-
né Castd vymeéna aparatd vynucend v chemickém pramyslu
zejména korozi byvd spojena se zménou rozmérd, popt.
typu aparatil, nékdy i zménami propojeni a rozmisténi).
Zjistovani dicinku zmén provoznich podminek na rezim
vyroby (jde zejména o zjisténi citlivosti nékteré velic¢iny,
napf. stupné pfemény v reaktoru na zmény teploty, tlaku
apod.).

Vyhleddvani izkoprofilovych ¢ldnki vyrobni linky, simu-
lace ndvrhti na jejich odstranéni a ndsledujici intenzifikace
vyroby.

Upravy technologického rezimu vedouci ke sniZeni ener-
getické ndrocnosti vyroby, kterd byva v chemickém pra-
myslu vysokd.

Upravy technologického rezimu vedouci ke sniZeni zati-
Zeni zivotniho prostiedi, které patii v chemickém pramys-
Iu mezi zdkladn{ problémy.

Zlepseni fizeni technologického procesu, resp. v prvni fazi
ziskani podkladi pro ndvrh automatizovaného systému
fizeni.

Skolent obsluhy, zejména ziskani citu pro i¢innost jednot-
livych zdsaht do provozniho rezimu a mozné zdroje potizi
pro velky rozsah provoznich podminek (schopnosti i dobie
vyskolené obsluhy fesit havarijni problémy pfi dlouhotr-
vajicim bezporuchovém provozu prudce klesaji, k napravé
mize slouzit pravé simulace).
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Obr. 1. Struktura simula¢niho programu

Ke splnéni stanovenych cild je tieba, aby vysledky simu-
lacnich vypocti byly verifikovany a kriticky posouzeny z hle-
diska presnosti a pouzitelnosti, a aby z nich byly vyvozeny
praktické zdvéry.

3. Nastroje simulace chemickych procesu

Simulace chemickych procest vyzaduje znalosti simulo-
vaného procesu (technologie), chemického inzenyrstvi (mo-
dely apardt), fyzikdlni chemie (metody termodynamického
popisu chemickych systémi) a vypocetni problematiky (nu-
merické metody, nalezeni pofadi vypoctti u systémda s recykly,
zrychlovani konvergence a optimalizace). Proto byla k usnad-
néni vypoctll vyvinuta fada univerzdlnich simula¢nich pro-
gramt, které osvobozuji uzivatele od rutinni préace (af uz prac-
nych ru¢nich vypocti nebo sestavovani programi) a umoziiuji
se soustfedit na tviréi ¢innost. Z ptivodnich implementaci na
sdlovych pocitacich spojenych s ddvkovym zpracovanim se
vyvinuly moderni interaktivni programy implementované na
osobnich pocitacich a opatfené sou¢asnymi standardnimi prv-
ky grafického uzivatelského rozhrani (okna, menu, inteligent-

Zpétnovazebni smycky ovlivnéni SIMULACNI Simulaéni Iteracéni pr(zcedury
Optimalizace prib&hu PROGRAM algoritmy Urychlovace
simulace konvergence
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ni formuldfe apod.). Z nejznaméjsich jmenujme napt. PRO/II,
ChemCAD, HYSYS nebo ASPEN PLUS. Jejich struktura,
filozofie pouziti i moznosti jsou velmi podobné a lisi se spise
z hlediska komunikace s uzivatelem.
Jednotlivé simulac¢ni programy maji nékolik spole¢nych
zdkladnich ¢4sti', mezi které mj. patii:
a) komunikace s uzivatelem (vstup dat, prezentace vysled-
ki),
b) algoritmy pro fizeni simulacniho vypoctu — ve vétsiné
piipadd se pouzivd sekven¢né-moduldrni metoda,

¢) knihovna jednotkovych moduld,

d) knihovna fyzikdlné-chemickych vlastnosti a databdze fy-
zikdlné-chemickych dat,

e) ndstroje pro ovlivnéni simula¢niho vypoctu uzivatelem —
zpétnovazebni smycKky, citlivostn{ analyza, optimalizacni
procedury,

) pomocné sluzby — grafické prostiedky, zpracovani expe-

rimentdlnich dat regresnimi metodami, odhad konstant

fyzikdlné-chemickych vztahti, ekonomické vyhodnocent,

aj.

Zdkladni struktura obecného simula¢niho programu je
prehledné zndzornéna na obr. 1.
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4. Nékteré problémy pri realizaci simula¢nich
vypocti

V této kapitole vychazime ze svych dlouholetych zkuse-
nosti se simulaci primyslovych procesu. Jiz v letech 1973-76
jsme se tcastnili prvni takové akce v tehdejsim Ceskosloven-
sku—simulace vyrobny kyseliny sirové ve Spolané Neratovice
pomoci simulac¢niho programu Pacerovského typu na dérnych
stitcich™. V simulacnich vypoctech jsme dédle pokracovali
(napf.6) az po zatim posledni simulaci zafizeni na ciSténi
surového generdtorového plynu’.

Pfed zahdjenim simulaci je nutnym prvnim krokem stano-
veni dobfe definovanych, realistickych a ucelnych cild. Od
nich se odviji ndroky na presnost a zdkladni pfedpoklady
modelt, vybér proménnych a postup simulace. Konecny cil
vypoctl by mél byt ekonomicky (sniZeni ndkladi, minimali-
zace poCtu experimenti), i kdyZ se pracuje prevazné s fyzikal-
nimi parametry. Od zacdtku je tieba sledovat, zda vynalozZené
prostiedky jsou adekvdtni cilim simulace. Proto se po celou
dobu testuje, zda nelze pouZzit jednodussich modelt (linedr-
nich), zda nelze pouzit jednodussich (modelovych) smési 14-
tek, zda nelze zjednodusit vypocetni schéma atd.

4.1. Analyza topologie procesu
a sestaveni vypocetniho
schématu

Pii sestavovdni vypocetniho schématu podle technolo-
gickych vykresd je tieba si kldst otdzky typu: kterd potrub{
se skute¢né pouzivaji, kterd slouzi jen k najizdéni/odstavo-
vani linky ¢i k havarijnim dcelim (nouzové precerpdvani).
Dile, které cdsti vyroby jsou relevantni cilim tlohy, zda je
nutné zahrnout i chladici hospodafstvi, vodni okruhy apod.

pologického schématu. Na druhé strané je tieba se ptdt, zda
jsme nezapomnéli na nehmotné proudy, napf. energetické
(prostup tepla z kondenzdtoru jedné rektifikacni kolony do
vardku druhé v zafizeni na déleni Vzduchu4), konanou préci ¢i
vstup elektrické energie do dmychadla pfi vyrobé kyseliny
sirové*”,

Nemeélo by se zacinat s plnou formulaci tilohy, na zac¢atku
by se uzivatel mél vyhnout zbyte¢nym recykltim.

4.2. Modely apardta

ProtoZe simula¢ni program md pro nékteré jednotkové
operace k dispozici né€kolik modeld, musi byt uzivatel schopen
posoudit vhodnost pouziti jednotlivych modelti pro danou
dlohu. Zacate¢nik obvykle voli modely co nejpiesnéjsi a tudiz
méli uprednostiiovat modely jednodussi (bilan¢ni). Komplex-
néjSi uzly se simuluji oddélené a postupné se zafazuji do
simula¢niho programu. Odstratiovadni problémd s modely ob-
vykle ztéZuje nedostatecny popis modeld a vypocetnich rovnic
v uzivatelskych manudlech.

Dilezitou otdzkou pro feSitele je, jak 1ze pocet aparati
redukovat. Napf. filtr sifi¢itého plynu 1ze zahrnout jako tlako-
vou ztratu do nésledujictho aparatu, nebo pfi staciondrni simu-
laci neni tfeba uvaZovat zésobnﬂ<y2. Nékdy Ize vice operaci
sloucit a pouzit zjednoduseny model, napt. misto reaktorového
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uzlu model s pevné zadanou konverzi, misto separa¢niho uzlu
model s pevné danym rozdélenim.

A naopak, nesmi se zapomenout na modely v technologic-
kém schématu specidlné nevyznacené jako je vétveni a spojo-
véani potrubi — modely misic¢d a déli¢a.

4.3. Databanka fyzikdlné-chemickych
vlastnost{

Dulezitou soucdsti simula¢niho vypocétu je modelovani
fyzikdlné-chemického chovdni zpracovdvanych litek, zejmé-
na stavového chovani a popisu fazovych rovnovah. Neni tieba,
aby uzivatel sestavoval modely fyzikdlné-chemickych vlast-
nosti, ale mus{ byt schopen posoudit a vybrat vhodny model
z knihovny podle rozsahu teplot, tlakd a koncentraci, podle
typu latek (elektrolyty, polarni a disociované slouceniny, ne-
idedlni smési atd.). V ndpovédé byva doporuceni jak pro typ
latek, tak pro rozsah stavovych podminek. Modelovani fyzi-
kadlné-chemickych vlastnosti miZe zptisobovat pfi simulacich
vice problému nez modelovéni apardtd. Proto doporucujeme
v pripadé pochybnosti konzultovat fyzikalniho chemika. Po-
dobné jako u jednotkovych operaci povazujeme i u termody-
namickych modeld popis v uzivatelskych manudlech za nedo-
statecny.

Pti praktickém feSeni je vyhodné nejprve ovérit fyzikdlné-
-chemicky model na jedné jednotkové operaci. Smési slozek
podobnych vlastnosti miizeme chdpat jako jednu pseudosloz-
ku (napf. ropné frakce). Simulacni programy maji obvykle
apardat pro definovani jejich vlastnosti.

Napf. plyndrenstvi se povazuje za oblast, kde 1ze s vyho-
dou univerzdlni simulacni programy pouZzivat, protoZe orga-
nické latky nedélaji pfi vypoctech takové potize jako silné
poldrni a silné€ disociované slouceniny. Piesto jsme pfi simula-
ci procesu na ¢isténi generdtorového plynu méli znacné pro-
blémy (nemisitelné smési, tiifdzové smési apod.), které vedly
ke Spatné konvergenci nékterych modeld. Byly zfejmé zpiso-
beny numerickymi vlastnostmi pouzité stavové rovnice v ex-
trémnich stavovych podminkdch. Proto je tieba mit dostatek
informaci o pouzitych modelech fyzikalné-chemickych vlast-
nosti a mit moZnost volit/zaménit pouZzity model.

4.4. Vstupni data

Pii modelovéni primyslového zafizeni byvd nepiijemnym
problémem ziskdni dostatecného poctu tidajl o aparatech a prou-
dech. Obecné mohou byt zdrojem potfebnych dat méreni
v provozu, technologicky reglement, technickd (zejména vy-
kresovd) dokumentace a odbornd literatura (encyklopedie,
internet). V idedlnf situaci jsou zndmy parametry vstupnich
proudd a parametry apardti a poCitaji se parametry vystupnich
proudi (zdkladni simulacni tiloha — open simulation). Realita
je vsak vice ¢i méné od tohoto idedlniho stavu vzdélena.

To se ndm potvrdilo napf. v nasem posledné feSeném
pfipadé simulace procesu na ciSténi generdatorového plynu.
Nepodafilo se napft. zjistit pocty teoretickych pater v kolondch,
proto jsme dcinnost patra odhadli. Rovnéz se nepodafilo zjistit
udaje o vnitfnich proudech systému, jejichz znalost jednak
usnadiuje ladéni modelu po ¢dstech, jednak umoziuje nasta-
vit parametry modeld jednotlivych aparétt (napf. pravé poctu
teoretickych pater). Vstupni a vystupni proudy ze systému jsou
obvykle znamy, piesto se v naSem piipadé vyskytly urcité
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potiZe, protoZe u méné vyznamnych proudd, jako byl v uve-
deném piipadé benzin, je zndma jen hodnota ro¢ni produkce
a prepocet na hodinovy pritok mtize byt zatiZzen zna¢nou
chybou danou pfesnosti idaje o fondu pracovni doby. Dal§im
problémem je pouzivani primérnych didaji, zatimco skutecné
hodnoty béhem roku vyznamné kolisaji. Uvedeny provoz
je instalovan pod §irym nebem a pracuje za nizkych teplot az
—60 °C, takze vliv klimatickych podminek na teploty je pfi
nedokonalé izolaci evidentni. Obsah sulfanu, stejné jako spal-
né teplo plynu rovnéz znacné kolisaji podle okamzité kvali-
ty, resp. sirnatosti t€Zeného uhli. Standardni problémy jsou
s presnosti provoznich méfeni, popf. jejich rozsahem (napf.
analyza uhlovodikli v surovém plynu se provddi jen do C,,
takze zbytek byl dopocten z produkce benzinu, resp. slozky
s obsahem pod 0,1 % jsme zanedbali). Chyba méfeni nemusi
byt zplisobena méficimi pfistroji, ale napf. tim, Ze v rela-
tivné kratkych potrubich velkého priméru neni plyn smichany
za obchvatem vyméniku dostatecné promichdn. Opakujicim se
problémem pfi feSeni simulacnich tloh je vyvoj technologie
v Case, ktery neni adekvatné podchycen v dostupné dokumen-
taci. Zejména vykresovd dokumentace apardti byvd histo-
rickd, nehledé na korozi, zandSen{ apardtl apod.

4.5. Pfizpisobeni modelu redlnému
chovdani vyrobny

Pii sestavovani simula¢niho modelu piijimdme zjednodu-
Sujici predpoklady (uz kvili tomu, aby model nebyl prilis
slozity), resp. nezndme dostate¢né neékteré mechanismy mo-
delovanych déjti. Pouzivané empirické korelace (napf. pro
vypocet soucinitelli prestupu tepla) jsou zatizené chybou.
Z téchto a dalsich divodid vysledky vypocth zcela neodpovi-
daji skute¢nému chovdni aparatt ve vyrobné. Model obvykle
neumoziuje zdsah do programového kédu, ale jeho chovani
muZeme ovliviiovat nastavovanim hodnot riiznych parametra.
Pro dosazeni lepsi shody je vhodnéjsi pouZivat nastavitelné
parametry modeld odpovidajici mechanismu modelovaného
déje nez umélé korekéni koeficienty (nebo jak se fikd Cimr-
manovy konstanty). Napf. pfi simulaci trubkového vyméniku
tepla nebudeme podle vysledkti méfeni korigovat vystupni
teplotu, ale upravime faktor zneciSténi 1/0., v souciniteli pro-
stupu tepla

1 1
+—t+—
O, Oz

b

044,

1 )
k 2L 4
tak, abychom dosdhli shody v hodnoté vystupni teploty. Po-
dobné pri simulaci adiabatické vrstvy vanadového katalyzato-
ru na oxidaci SO, nebudeme podle zméfené konverze oxidu
sifi¢itého opravovat sloZeni vystupniho plynu, ale korigujeme
frekvencni faktor v rychlostni konstanté opravnym koeficien-
tem Z

-E

k=ZA efT

tak, aby vypocteny stupei pfemény na vystupu z vrstvy kata-
lyzétoru, resp. adiabaticky pfirdstek teploty byl ve shod¢ se
skutecnosti. Podobné u rektifikaéni kolony ménime pocet
teoretickych pater nebo i refluxni pomér, ktery muize zajistit
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prijatelnou shodu vysledki s realitou, byt se bude liSit od
pivodné zadané hodnoty.

4.6. Aktualizace simula¢niho modelu
a jeho dals{ vyuzivdni

Vzhledem k ndkladim vynaloZenym na vytvofeni simu-
lacniho modelu je zadouci, aby byl i po splnéni stanovenych
cild ddle vyuzivdn. K tomu je tieba zajistit, aby dostate¢né
presné zobrazoval skutecny stav vyrobny. Vzhledem k neusta-
lym zméndm v chemickych vyrobndch (dil¢i rekonstrukce,
vymény aparatt, provozni vlivy jako je zména aktivity kataly-
zatord, zanaSeni vyménikd, koroze apod.) je proto nutné, aby
byl model pribézné aktualizovan a jeho aktudlni stav doku-
mentovan. Z organizac¢niho hlediska je vhodné, aby pro tdrz-
bu a spravu modelu byl urcen jeden zodpovédny pracovnik.
Archivace standardni referencni verze a aktualizovanych verz{
véetné dokumentace vyzaduje urcity fad, ktery neziidka pfi-
spivd k uspésnosti dalsiho vyuzivani modelu.

4.7. DalSi{ mozZnosti vyuzivdni{
simulaénich programu

Simulacni programy poskytuji vyznamné moznosti i v dal-
Sich oblastech chemie. Jednd se mj. o tyto oblasti:

Redlné chovdni tekutin — pomoci modelt proudli nebo
napf. nékterych modeld vyméniku lze sledovat, jak se méni
stavové vlastnosti dané smési v zdvislosti na jejim stavu
a slozenf a podle vybéru stavové rovnice.

Termochemie — prakticky celou ji 1ze studovat pomoci
modelu adiabatického stechiometrického reaktoru.

Fazové rovnovahy — modely rovnovaznych destilac{ a né-
kterych vyménikl jsou vhodné pro sledovani dvoufdzovych
(kapalina—pdra) nebo tfifizovych (kapalina—kapalina—para)
rovnovah redlnych smési tekutin v zdvislosti na vlastnostech
vstupnich proudl a parametrech modelu jednotkové operace.
Pro systémy s vice kapalnymi fdzemi je mozno pouzit model
rovnovazného reaktoru zaloZeny na minimalizaci celkové Gibb-
sovy energie systému.

Chemické rovnovahy — pro modelovéni chemickych rov-
novih v homogennich a vicefdzovych soustavdch i je mozno
rovnéz pouzit model rovnovazného reaktoru. Je mozno nasta-
vovat mnoZstvi vybranych sloucenin ve vystupnich proudech,
inertni slouceniny, teplotni rozsah pro celkovou rovnovihu
systému nebo pro jednotlivé reakce a sledovat jejich vliv na
sloZeni a dalsi vlastnosti vystupnich proudd.

5. Zavér

Simula¢ni programy se neustdle zdokonaluji. BéZné vy-
uzivaji uzivatelské rozhrani MS Windows, zahrnuji stacionar-
ny modeld (napf. o apardty na zpracovani tuhé fize) atd.
Budoucnost maji komplexni systémy umoziujici vyvoj nové-
ho procesu, jeho navrh (projekci), simulaci, ekonomické zhod-
noceni a fizeni procesu. I pies neustdlé zdokonalovan{ simu-
lacnich programt vSak zGstdvaji nékteré problémy s jejich
vyuzivanim stejné a je tieba jim vénovat pozornost, aby vy-
sledky vypocti byly hodnovérné a celd simulace byla ekono-
micky efektivni. Snad k tomu prispéje i tato préce.



Chem. Listy 95, 283 — 287 (2001)

LITERATURA

1. Pozivil J., Vaneék T., Bernauer B.: Procesni systémové
inZenyrstvi. VSCHT, Praha 1998.

2.  Hlavacek V., Vaclavek V., Kubi¢ek M.: Bilancni a simu-
lacni vypocty sloZitych procesit chemické technologie.
Academia, Praha 1979.

3. Smith R.: Chemical Process Design. McGraw-Hill, New
York 1995.

4. Cermak F., Michalek J., Pozivil J.: Chem. Prum. 30/55,
451 (1980).

5. Cermdk F., Michdlek J., Pozivil J.: Racionalizace che-
mickych vyrob. SNTL, Praha 1989.

6. Pazdera K., Pozivil J.: Simulation of Oxygen Plant with the
Help of the Program ASPEN Plus, Proc. 31st Int. Conf.
MOSIS °97, 28.-30.4.1997, Hradec nad Moravici, str. 153.

7. Pozivil J.: Ropa Uhlie Plyn Petrochem. 42, 42 (2000).

287

Referaty

J. Pozivil (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.



