Zarojelentés a , Kuldnleges elvalasztdé midveletek, vegyipari
rendszerek és folyamatok szintézise” cimd kutatasrol (KM2: 46282)

A kutatas kezdetén a kdvetkez célkitiizeseket terveztiik megvalositani:

1. Vegyes egészértékti nemlinearis programozas algoritmusainak fejlesztése

2. Uj rendszermodellek kifejlesztése

3. Kulonleges elvalasztd miveletek kisérletes és szimulacios analizise, Uj szintézismodellek
felallitasa

4. Kulonleges elvalaszté miveletek modelljeinek rendszermodellbe illesztése

Teémakorok szerinti bontasban a kdvetkezé eredményeket siker(lt elérni:

1. Vegyes egészértékid nemlineéaris programozas algoritmusainak
fejlesztése:

Egy szakaszos extraktiv desztillaciés folyamat megvalosithatosagi tanulméanya a
profiltérképek elemzésén alapul. A szingularis pontok és a szeparatrixok léte es helye a
muveleti paraméterek értékétsl fligg.

Grafikus eszk6zO0k hasznalhatok arra. hogy megéllapitsuk ezen paraméterek értékét. Ha
szingularis pont nem talalhaté grafikus eszk6zokkel, az még nem garantalja, hogy ezek
valéban nem léteznek. Tobbvaltozds nemlinearis egyenletrendszer gyokének megtalalasara
irdnyuldé megbizhaté szadmitdsokkal ezen pontok meghatérozhatdéak. Ez intervallum-
aritmetikaval megoldhat6.

Egy intervallum-aritmetikan alapulé branch-and-prune optimalizalé eljarast alkalmaztunk a
szingularis és bifurkacidés pontok megtaldlasara. Ezzel az eljarassal egy térkép minden
szinguléris pontja megtalalhatd. A bifurkacios pontok alapjan meghataroztuk a szakaszos
extraktiv desztillacids folyamat megvaldsithatosagi tartomanyat: minimalis reflux aramét és
egyeb korlatait.

Ez utobbi modszert szeretnénk kiterjeszteni a folyamatos extraktiv desztillacio

megvalosithatdsagi vizsgalatara is.



A témakdrben 4 év alatt dsszesen 11 konferencia eléadast tartottunk, és 2 idegen nyelvi
cikket megjelentettlink.

2. Uj rendszermodellek kifejlesztése:

A strukturalis multiplicitas jelentés hatasa van a folyamatszintézisben a folyamatok leirasara
hasznélt MINLP modellek megoldhatosagara. Az MINLP modell tartalmazhat olyan beépitett
redundanciat, mely nem feltétlenlil sza&rmaztathat6 a szuperstruktira multiplicitasabdl. Célunk
olyan metodoldgia kidolgozasa volt, amely lehetéséget nydjt arra, hogy a strukturalis
redundancia negativ hatasa kikuszobdlheto legyen.

Bevezettik az alap GDP reprezenticié (BGR) fogalmat. A BGR logikai kifejezéseket
tartalmaz, a folyamatrdl rendelkezésére all6 mérnoki ismeretek alapjan megalkothato.
Definialtuk az alap MINLP reprezentacio (BMR) fogalmat; ez a BGR alapjan épitheté fel,
annak logikai kifejezéseit algebrai egyenletekke alakitva.

Definialtuk az MINLP reprezenticié folytonos és binaris multiplicitasanak fogalmat.
Megallapitottuk, hogy ha a szupergraf (a szuperstruktdrat reprezentald graf) strukturalis
redundancidval rendelkezik, akkor az abbol szarmaztatott BMR binarisan redundans lesz.
Ellenkezé iranyban a relacio nem érvényes: a BMR binaris multiplicitasabol nem feltétlendl
kovetkezik a szupergraf strukturalis redundancidja.

Definialtuk az idealis és a binarisan minimalis MINLP reprezentacié fogalmat. Az idealis
MINLP reprezentacié csak a megengedett strukturakat reprezentalja. A binarisan minimalis
MINLP reprezentaci6 minimalis szamu binaris valtoz6t hasznal a strukturak
megkilonboztetésére. Kulonbdzé MINLP reprezentaciok megoldhatdsagat vizsgaltuk kozepes
és nagymeretii szintézis problémékon. Megallapitottuk, hogy egy reprezentacid idealitasa és
binaris minimalitasa javitja a megoldhatdsagot, es csokkenti a megoldashoz sziikséges idét.
Definialtuk a szuperstruktaraknak egy Uj tipusu graf megadasat, melyet R-grafnak neveztiink
el.

A kidolgozott alapfogalmak felhasznalasara részletes metddust készitettiink, majd ezeket
konkret esetekre elemeztiik.

Példaul uj esetalapi metodust dolgoztunk ki desztillacio kolonnak szuperstrukturainak

megvalasztasara.



Uj R-graf alapt szuperstruktarat és MINLP reprezentaciot dolgoztunk ki desztillalé kolonnak
optimalizéaldsara. Az Uj reprezentacié minimalis sz&mu binaris valtozot tartalmaz, és sokkal
jobb numerikus tulajdonsagokkal rendelkezik, mint a szakirodalomban kdzolt MINLP
modellek.

A kutatast tovabb folytattuk, jelenleg olyan szoftveren dolgozunk, amely képes automatikusan
Iétrehozni egy adott probléma binarisan minimalis és idedlis reprezentéciojat.

Uj, csaknem linearis MINLP modellt alkottunk anyagcseréld halozatok optimalizalasara,

végul kidolgoztunk egy hibrid metodust anyagcserélé haldzatok optimalizalasara.

Kidolgoztunk egy hibrid metodust anyagcserélé hélozatok optimalizalasara, amely
automatikusan végrehajthatd. Az eljaras 0j integer cutok és korlatok bevezetésén alapszik,
annak érdekében, hogy lokalis optimumban valé megrekedést elkeriljuk. Amennyiben az
MINLP megvalosithatatlan megoldast talal, az algoritmus Uj kezdeti megoldasbol indul,
egyébként az addigi legjobb megoldast valasztja kiindulopontként. Ennek kovetkezményeként
az MINLP modell minden iteracidban valtozik. A leallasi kritérium akkor teljesil, amikor a

megoldas egy elére meghatarozott kornyezetébe kerll a célként kitiizott értéknek.

Kidolgoztunk egy 0j MILP modellt tobbtermékes szallitasi és elosztdsi probléma
optimalizalasara. Az Gj modellt ipari partneriink, a SABMiller Europe problémajan teszteltilk,
és 0Osszehasonlitottuk mas irodalmi modellekkel. Egy megvalosithatosag-ellenérzé eljarast
dolgoztunk ki, mely olyan nagymeéreti problémak esetében alkalmazhatd, amikor binaris
valtozok csak a célfiiggvényben fordulnak elé. A megvalosithatosag ellendrzése egy specialis
relaxalt LP megoldasan keresztil torténik; sziikség esetén az eljaras ramutat a legvaldsziniibb

fizikai okra, melynek a megvalosithatatlansag koszonheto.

A témakorben 4 év alatt 6sszesen 8 konferencia eléadast tartottunk, 2 cikket megjelentettiink

és egyet kozlésre elfogadtak.

3. Kuldnleges elvalasztd miveletek kisérletes és szimulacios
analizise, 0j szintézismodellek felallitasa:



A szakaszos extraktiv desztillacié alkalmas eljaras azeotrop elegyek szétvalasztasara. Ezek a
folyamatok szakaszos rektifikdloban és szegényit6 oszlopban is elvégezhetok;
megvalosithatdségi vizsgalatokat azonban még nem kozoltek a szakirodalomban.

Részletes megvalosithatosagi vizsgalatot dolgoztunk ki a szakaszos extraktiv sztripperben
végrehajtott heteroazeotrép desztillaciora. A modszert teszteltik részletes szamitasok
segitségevel. A koztes forrpontl oldoszerrel kapott eredményeket kozoltuk a kovetkezd
rendszerekre: 1) metanol/toluol (minimalis forrpontu azeotrdp) elvélasztasa trietil-amin
szolvens alkalmazasaval; 2) kloroform/etil-acetat (minimalis forrpontl azeotrop) elvalasztasa
2-klor-butén szolvens alkalmazésaval.

Elemeztik a miveletek gazdasagossagat. Vizsgaltuk a szakaszos extraktiv desztillacio
megvaldsithatésagat konnyii oldoszer alkalmazéasakor és (j struktdrat javasoltunk arra az
esetre, amikor az olddszer kdnnyebb az azeotrop dsszetételi elegynél. EKkor a szolvens teljes
mennyisegét szakaszos modon elézetesen a forraloba téltjik, és a szétvalasztando elegyet
folytonosan taplaljuk be az oszlopba. Emellett elvégeztik a szakaszos extraktiv desztillacio
rektifik&loban térténé megvaldsitési lehetéségeinek szisztematikus 6sszehasonlito vizsgélatat.
Eredményeink alapjan az Uj konfiguracio hatékonyabb, mint a hagyomanyos eljarés. A
megvaldsithatosagi vizsgalat érzékenysegvizsgalatat szigort szamitasokkal validaltuk.

A reaktiv desztillacio megvaldsithatosagi vizsgalatat tobbreakcios esetre bovitettiik a dimetil-
karbonét atészterezésének vizsgalataval. Ehhez eddig BiphyAddIn szoftvert hasznéltunk, de a
szamolés lassusdga és konvergenciaproblemak miatt jelenleg Matlab/Simulis kombinacio
fejlesztese folyik. A Berlini Muszaki Egyetemmel koézremuikddésével (DAAD program
keretén belll) a 2005-ben felépitett szakaszos extraktiv —desztillacio modelljét
tovabbfejlesztve, felépitettiik a sztripper modelljét gPROMS kornyezetben, amely az oszlop
felfatéset is figyelembe veszi. Az etanol-metanol-viz rendszerrel az egyetem félizemi

laborjaban a modellt sikeresen validaltuk.

A témakodrben 4 év alatt 0Osszesen 9 konferencia el6adast tartottunk, és 4 cikket

megjelentettink.

4. Kulonleges elvélasztd miiveletek modelljeinek rendszermodellbe
illesztése:



A szakaszos extraktiv desztillacié kilonb6zé megvaldsithatd oszlopkonfiguracioit részletesen
vizsgaltuk, beleértve az oldoszer illékonysaganak hatdsat a miveleti tervre.
Tovabbfejlesztettiik a szakaszos extraktiv desztillacio megvaldsithatosagi elméletét szakaszos
reaktiv és szakaszos extraktiv reaktiv desztillaciora.

Megoldottuk a folyamatos extraktiv desztillacié optimalis tervezésének problémait.
Nagyszamu komponens esetén, tobb desztillalo oszlopot tartalmazo, nagy tanyérszdmmal
dolgozé rektifikalo rendszerek modellezése esetén a nagyszamu nemlineéaris egyenlet és azok
nem-konvexitasa jelentés numerikus problemékat okoz. A folyamatot leir6 MINLP feladat
megoldasa soran az NLP szolver a nagyszamu egyenlet miatt gyakran nem talal minden
korlatot kielégit6 megoldast. Ezért szikségesse valt, hogy a mar kordbban masok &ltal
MINLP feladatok megoldasara kifejlesztett Outer Approximation algoritmust Ugy
maodositottuk, hogy azzal rendkiviil 6sszetett, sok komponenst tartalmazd, tébb oszlopbdl allo,
nagy tanyérszamokkal dolgozoé rektifikalo rendszerek is nagy biztonsaggal optimalizalhatdk,
beleértve az olddszer kivélasztasat is. Minden iteracidban az MILP alprobléma és az az
alapjan felépitett NLP alprobléma kozé beszurtunk egy lépést, amely minden véltozora
kezdoértéket szamit az MILP altal szolgaltatott fixalt binaris vektort felhasznédlva. A
kezdoértékek szamitasa a problémat leird 0sszefuiggesek alapjan torténik. Szinten valtoztatas
az irodalmi algoritmushoz képest, hogy az MILP alproblémék felépitésekor nem minden
nemlinearis egyenletet hasznalunk fel a linearis becsléshez, csak azokat, amik nem jarulnak
hozza a probléma nemkonvexitdsdhoz. Ezaltal elkeruljik, hogy az algoritmus fizibilis
megoldasokat vagjon ki a megoldasi folyamat soran

A kidolgozott modellt és megoldasi mddszert gyakorlati célokra hasznositottuk: olyan U0j
modszert fejlesztettink ki, mellyel Osszetett extraktiv desztillacids rendszerek miuveleti és
els6sorban gazdasagi szempontbdl tértené vizsgalatat az optimalizalas eszkdzeivel végezzik.
Az eljarast két kulonb6z6 extraktiv desztillacios rendszeren tanulmanyoztuk (aceton/metanol
rendszer szétvélasztdsa viz szolvens alkalmazaséval, és etanol/viz rendszer szétvélasztasa
etilén-glikol olddészer alkalmazéséaval); megéllapitottuk, hogy az extraktiv desztillacid
gazdasagi eértelemben stabil miveletnek tekintheté, mivel az optimalis struktira széles
tartomanyban flggetlen marad a koltségfaktorok értékétol.

A reaktiv desztillacio MINLP modelljének felépitésén jelenleg is dolgozunk.

Kifejlesztettiink egy MILP modellt tengerviz sétalanité zemek tipusanak, elhelyezésenek és
kapcsolatrendszerének szimultan optimalizalasdra. A modell elfogadhaté id6 alatt nydjt
optimalis megoldast sok telepiilésbdl allé rendszerek ivovizellatdsanak minimalis koltséggel

torténd biztositasara.



A témakodrben 4 év alatt Osszesen 3 konferencia el6adast tartottunk, és 3 cikket
megjelentettink.



