A szamitastechnika kémiai alkalmazasa
_

Szerkeszti: DR. BAKOS MIKLOS

Ecetsavanhidrid el&allitasa aceton pirolizisével Il.*

A szdmitds menete a SIMUL-rendszerben

A szamitdstechnika lehetGségeinek maximadlis
kihasznéalasat a vegyészmérnoki gyakorlatban az
jelentette az utébbi évtized folyaman, hogy egy-egy
bonyolult mtiveleti egység miikodésének szimulala-
séra heurisztikus késziilékmodellekbil felépitett
automatikus programrendszereket készitettek és
hasznaltak. A kovetkezSkben bemutatjuk az ecet-
savanhidrid tizem példajan [1, 2] a késziilékmodel-
lek Osszekapcsoldsa egy gyakorlatban megvaldsi-
tott megoldasat, amelyet a SIMUL rendszerben
hasznositottak [3].

A SIMUL-rendszer

Az osszekapesolas alapgondolata abbdl a szé-
mitéstechnikai igénybdl kovetkezik, hogy egy
adott bonyolult miiveleti egység szimuldciés mo-
dellje egyetlen Algol program legyen. Egy-egy
késziilék modellje tehat ebben az Algol programban
eljdrds lesz. A SIMUL-rendszer sz6hasznélata sze-
rint az ilyen eljarast boxnak nevezziik. A box
funkciéja az, hogy a megfelel6 késziiléket elhagyo
anyagi aramokat jellemz8 dramuvektorokat a belépd
aramvektorokbdl és a késziilékre jellemzé miikodési
paraméterek vektorabdl kiszédmitsa.

Mivel a box az Algol programban eljaras, azt
azonositoval kell ellatni. A boxindex kétjegyti szdm,
amely arra utal, hogy a box hol talilhaté meg a
boxkatalégusban. Ugyanaz a box egy bonyolult
miiveleti egység szimulaciés modelljében tobbszor
is el6fordulhat. Ezek eltérd kapesoldsban vannak és
eltéré miikodési paramétereik vektora is. Egy-egy
konkrét miikodési paramétervektort a rovidség
kedvéért kétjegyli szammal jeloliink és ezt a box
mitkodési indexének nevezziik. A boxrél mondottak
jelolésére a szamitasi folyamatdbran az 1. abra
szerinti konvencidkat hasznaljuk. A szdmitési fo-
lyamatabra egyébként abban kiilonbozik a (2.
dbran is bemutatott) technoldgiai folyamatabra-
t6l, hogy

a) a késziilékeket boxok valtjak fel,
b) az anyagaramokon kiviil az informécié ara-
mokat is tartalmazza.

Az adott bonyolult miiveleti egység szimulacios
modelljét egyetlen Algol programban gy lehet
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megfogalmazni, ha ezt a programot a programozoé
a boxokbé6l mint eljarasokbél felépiti. Ebben az
osszefiiggésben a szamitasi folyamatabra a felépités
vézlata. A program felépitése sordan két kérdés
adodik :

Az elsé: hogyan szervezze meg a programozé azo-
kat a matematikai (pl. egyenletrendszer megoldés)
vagy fizikai tulajdonsidgokat szdmit6 eljardsokat
(pl. molh§ szamitas), amelyek haszndlatéra tobb
boxon beliil is sziikség van? Ezeket boxon beliil
ismertetjiik, mégpedig minden egyes boxon beliil
ujra és tjra és azt, amire éppen sziikség van, avagy
ugyanazt az dltalanos érdeklgdésre szamottarto el-
jardst a boxokat tartalmazé egyetlen osszefogd
programban egyetlen helyen deklaraljunk ?

Amiképpen az Algol forditéprogram globdlis
fuggvényeljardsokat tartalmaz (pl. sin, exp...) és
ezek tetszészerinti programban hivhat6k, azonkép-
pen kellene az osszefogd programnak az altaldnos
érdeklGdésre szamottarté eljarasokat tartalmaznia.
Az ilyen értelemben megalkotott osszefogé prog-
ram ezek szerint szervezési feladatokat is ellt.
Nevezziik ezért szervezé programnak, a benne fog-
lalt Altalndnos érdeklédésre szdmottart6 eljardso-
kat szabvdnyos eljdardsoknak.

Ezt a gondolatmenetet természetesen &ltaldno-
sitani is lehet, azaz alkalmazni adott esetben vala-
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1. abra. A szamitdsi folyamatdibra
jelolés-konvencioi
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2. dbra. A technolégiai folyamatabra kapesolédasi indexekkel és dramtipus indexekkel

mely bonyolult mfiveleti egységre. Minden adott
esetben természetesen 10j szervezd programot kell
irni. De beldthat6, hogy ez nem kényelmes. Es
éppen ezért vetddik fel a méasodik kérdés, vajon
nem lehetséges-e teljesen altalanos kezelésre alkal-
mas, vagyis tetszésszerinti folyamtabrara aktuali-
zalhato szervezo program készitése? Erre a kérdésre
igenld vélaszt adhatunk. Ilyen a SIMUL-rendszer
[3] szervezl programja, amely a programépitkezést
automatizalja. KEhhez mindenesetre sziikséges,
hogy a késziilékek — bexok — kapesolédasi rend-
jét valahogyan leirjuk. A leirashoz a kapcsolédési
indexet hasznaljuk. A 2. 4bran ismét kozoljik az
ecetsavanhidrid iizem el6z6 kozleményiinkben is
bemutatott folyamatabrajat, amelyen ezuittal a
késziilékeket 6sszekot8 vonalak minegyikét két-
két szammal jeloltiik. A két szam koziil az alsét
nevezziik kapesoléddsi indexnek. A boxok ossze-
kapesoldsa most méar abban all, hogy minden box
minden kapcsolédasi pontja helyére a megfelelé
kapcsolédasi indexet irjuk.

Héeserélo blokk

Tekintsiik a mondottak érzékeltetésére a 2.
dbranak azt a részletét, amely a kovetkez6 harom
hécserélét tartalmazza :

11 toltetes hécseréls,
14 kondenzétor,
12 cs6koteges héceseréld.

Ez a folyamatabra részlet magabafoglalja még 15
szeparatort is. Ezeknek a hdeserél6knek a model-
lezésérdl az el6z6 kozleményben részletes ismerte-
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tést adtunk és most tételezziik fel, hogy a modellek
eljarasként, vagyis boxként rendelkezésre allanak.
A folyamatdbrat agy alakitjuk at szamitési folya-
matébrava, hogy — ha ez lehetséges — a folyamat-
abra egy-egy jelképi abrajat a megfelel6 boxra
kicseréljitk. Adott esetben a kovetkezd késziilék
—box cserérdl van sz6 (3. dbra).:

11 toltetes héeserél6 — quench: 34 (14)
12 héeserélé - presc: 11 (27)
14, 15 kondenzator — cond: 35 (15)

Az 1. tdblazatban osszegy(ijtottiik a hbcserélck
és kapesolddasuk leirasahoz sziikséges adatokat.

1 {
J)—-D quench: 34 ——O={>| cond : 35 PO

10 " 11 14,15 13
c’,_j f %f
39 34 16
T
presc :11
2
1y
38

3. abra. A hécserélé blokk vazlata
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1. tabldzat

A hiarom hdcserélébdl allo blokk adatrendszere

Bos Miks- Kapesolédési indexek
Pozicio Készilék azono- Index dési
sftd index a b ¢ d e
11. Toltetes hbcserélé torony quench: 34 14 10 39 —11 —34
14. Kondenzétor. Szeparator cond: 35 15 11 14 —16 —13 —12
12. Cs6kéteges hbeseréls presc: 11 27 34 —36 —35
Aramtipusok:
Altaldnos (aceton, ecetsav, ecetsavanhidrid, ketén, metdn, etilén, szén-monoxid, szén-dioxid, hidrogén)
Ao :_1, g(lnl")l, 193, 194, 14, 1, 26, 71, 70, 67)
1Z M

A hdrom hd&cserélébdl és egy szeparatorbél 4ll6
késziilélblokk a targyalt bonyolult mfiveleti egy-
ségben azzal is jellemezhet$, hogy mind a négy ké-
sziillékbe azonos komponenseket tartalmazé anyag-
aram 1ép be. Ezt az anyagdramtipust, amelynek
komponensei :

aceton, ecetsav, ecetsavanhidrid, ketén, metdn,
etilén, szén-monoxid, szén-dioxid, hidrogén,
,,altaldnos dramnak’ nevezhetjilk és 1 dramtipus
indexszel jeloljiik. A késziilékeket sszekots dramok
koziil azokat jeloltitk meg, amelyeknél aramtipus
valtds van. Errdl alkalmas el6irassal gondoskodni
kell. Az dramtipus indexet a 2. folyamatabrin a
kapcsol6odési index folott tiintetjiik fel. Az 4brabdl
lathatd, hogy a 14 kondenzator hiit6kozege az els-
z6t6l eltéré dramtipus. A 7 aramtipus indexszel
jelzett aram egykomponensii, ez a komponens: v{z.

A szamitdsi folyamatabra elkészitése sordn a

kovetkez$ altalanos tennival6k konkrét végrehaj-
tasarol van sz6:

— az dramtipusok kivilasztésa,

— a boxok kivalasztasa,

— a héldézat kidolgozasa.

Ezt tettiik a , ,hécserélé blokk™ részleten az el6z6
példaban.

Aggregalt késziilékmodellek

Most attériink a 2. folyamatabra egy méasik rész-
letének, a ,lepirlé blokknak” a leirdsiara. Ez a
részlet a kovetkezd késziilékeket tartalmazza:

4 leparlé oszlop,
5 hiité,

6 visszaforralo,
1 lepérlé oszlop,
2 hiit6,

3 visszaforrald.

277

Ezeknek a késziilékeknek modellezésérél az el6z6
kozleményben az aggregilias miifogdsanak bemu-
tatasaval kapcsolatban méar sz6 esett és most fel-
tételezziik, hogy az aggregalt modell eljarasként
vagyis boxként rendelkezésre all. Ezt a boxot két
eltéré miikodési médban is alkalmazni fogjuk, hi-
szen két lepéarldoszlop szerepel a most targyalt
késziillékblokkban (4. abra). Figyelemre mélt6 a
div azonositéji box megjelenése. Ez a csGvezetéki
elagazas modellezésére szolgal.
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A most targyalt késziilékblokk a targyalt bonyo-
lult miiveleti egységhben azzal is jellemezhets, hogy
minden késziillékbe azonos komponenseket tartal-
mazé anyagéram lép be. Ezt az anyagidramtipust,
amelynek komponensei csakis

2
f“ T
dist1:23 div: 14 y dist{ 23 Q>

26 li,ib‘ = 28 29 123 30

2
5

4. abra. A leparlé blokk vdzlata

aceton, ecetsav, ecetsavanhidrid,

a tovabbiakban ,elegy’’-nek fogjuk nevezni és a 2
aramtipus indexszel jeloljitk. Mar megjegyeztiik,
hogy az &ramtipus valtoztatdsat a SIMUL rend-
szerben szamitas sordn kiilon, példaul az tn. presc
boxszal el6 kell irni. Ennek bemutatdséra kib&vit-
jik a késziilékblokk hatérait két hiitGvel, melyeket
presc boxszal modelleziink és ezenkiviil el6irjuk,
hogy mindkét hiit6t elhagy6é dram aramtipus in-
dexe I legyen, hogy ezeket az dramokat osszeke-
verhessiikk 7 dramtipus indexti drammal. Mind-
két esetben a presc box az dram hémérsékletét és
aramtipus indexét moédositja. A csGvezetéki keve-
réshez a mix azonositéji boxot hasznidljuk (5.
abra).

A 2. tabldzatban osszegytijtottikk a | leparld
blokk’" késziilékei miikodésének és kapesolodasdnak
leirdsahoz hasznilt boxok adatait, valamint defi-
nialjuk az ,elegy’’ dramtipust.
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5. abra. A leparlé blokk vazlata
hatdarainak kiterjesztése utdn
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2. tabldazat

A lepérlé blokk adatrendszere

. Box Miiks- Kapcsolédasi indexek
Pozicié Késziilék azono- Index dési
sit6 index a b ¢ d €

4. Lepérlé oszlop ........... dist 1: 23 23 26 —5. —28

5. HiGt6

6. Visszaforral6
Csbvezetéki eljards ........ div: 14 24 28 —31 —29

1 Leparl6 oszlop ........... dist 1: 23 32 29 —25 —30

2. Hito

3. Visszaforrald

8. 32 R[5 o) [ R M M e S A presc: 1 25 31 —33 —32

it ELOeIaralO ), sl Siayers oleesyete presc: 11 33 25 —23 —24
Aramtipus valtds ........ presc: 11 34 23 —21 —22
Cs6vezetéki keverés ....... mix: 13 35 20 21 —19

Aramtipusok: :
Elegy (aceton, ecetsav, ecetsavanhidrid)
12 (117, 193, 194)

A kemence dekompoziciés modellje

A kemencét a 2. folyamatabran a 2 poziciészamu
késziilék jelzi. Az el6zd kozleményekben kifejtett
okoknal fogva ezt a morfolégiailag egyetlen készii-
léket szamos Osszekapesolt box igénybevételével fog-
juk szdmitani. A szdmitds folyamatdbraja a 6. 4b-
ran feltiintetett médon alakul, feltéve, hogy az el6z6
kozleményben kell6 részletességgel magyardzott
boxok rendelkezésre allanak. A szamitdsmenetre a
,,Szamitas folyamatprogramja és input adatrend-
szere”’ c. fejezetben még visszatériink.

Ujdonséag a 6. dbrén az, hogy az anyagédramok
mellett eredményvonallal rajzolt informdcios dra-
mok is szerepelnek. Az informaciés dram hivatkozdst
jelent: azt, hogy egy méar korabban el6fordult ada-
tot (amely aramvektor vagy miikodési paraméter-
vektor eleme lehet) egy késébb eléforduld box sza-
mitasa soran kozvetlenil vagy aritmetikai kifeje-
zéssel atalakitva felhasznaljuk.

A 6. abranak megfeleléen a kemencemodellben
ot dramtipus szerepel:

,,aceton’’ 3,

,,pirogaz’’ 6,

futégaz” 4,

,fustgaz’’ 9,

melegy” 2.

Ez utébbit a desztillaciés késziilékekkel kapeso-
latban mar megismertiik.

A kemenceszdmitashoz felhasznalt boxok és
kapcsolédédsaik leirdasdhoz sziikséges adatokat a 3.
tablazatban gytjtottitkk ossze. Ugyanott szerepel-
nek az aramtipus definiciok is.

A szabalyozott késziilékek szamitasa

Az injektort a 2. folyamatabran a I0 pozici6-
szému késziilék jelzi. A folyamatabra leirasakor az
el6z6 cikkben mar jeleztiik, hogy ez a késziilék sza-

bélyozott, a kiléps gdzh6mérséklet alapértéke els-
irt. Az injektor szimuldcidjara a balance azonositéji
boxot haszndljuk, amely két eltérs osszetétell
és[vagy halmazéallapotii bemend dram csévezetéki
keveredése utan eiGéallt kiléps aram aramvektorat
szamitja ki. Tekintettel arra, hogy a kilépé dram
hémérséklete szabalyozott, a belépé pirogdzmeny-
nyiség pedig adott, az ismert Osszetételli és h6mér-
sékletli elegy felhaszndlandé mennyiségét kell ki-
szamitani. Ennek a szdmitdsnak a szervezésére a
solegs boxot hasznaljuk, mivel a szamitds lényege
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6. dbra. A kemence szamitdsmenetének vdzlata
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3. tabldazat

A kemenceszamitashoz hasznalt boxok adatrendszere

Miiko- Kapcsolédasi indexek
Pozf- | Kesmiilék Box .| Index | dési Hivatkozdsok
cio azonosito e a b c d e
- presc: 11 11 7 | —61| —b2 3eTs
9 Pirolizalo acreakt: 32 1 7 —8
kemence burner: 28 4 47 | —46
radiation: 33 5 17elb, 15elb, 4e46s
jump: 5 6 18ebb,
presc: 11 7 46 | —43 | —44 3ebls,
presc: 11 21 48 | —26 | —41 y
prese: 11 22 43 42| —44 3edls
Aramtipusok :
Aceton 3 (117
Fiitogdz (metdn, etilén, szén-monoxid, szén-dioxid, hidrogén)
: 4 (1, 26, 71, 70, 67)
Fiistgdz (oxigén, viz, szén-dioxid, nitrogén)
:5 (64, 69, 70, 72)
Pirogiz (aceton, ketén, metdn, etilén, szén-monoxid, szén-dioxid, hidrogén)

6 (117, 114, 1, 26, 71, 70, 67)

valéjaban egy nem linedris egyenletrendszer gyoké-
nek meghatérozésa. Kézenfekvs, hogy a solegs
box csak a szdmitési folyamatdbran szerepel (7.
abra), a technolégiai folyamatdbrdn nincs meg-
felelGje.

A szamitési folyamatdbra részleten még egy
olyan boxot latunk, amelyeknek nincs a technolo-
giai folyamatdbran megfelelgje. A kemencébdl ki-
1épd és az injektorba beléps pirogaz utjaban sorba-
kapesolt presc box van. Kz a pirogdz nyomdséat, il-
letve aratipusat moédositja. A szdmitdsi folyamat-
dbra e részletéhez sziikséges boxok adatait a 4.
tdblazatban gytjtottiik ossze.

A recirkulaeiés kirok szamitasa

A recirkuldciés korok szamitdasanak szervezése
nagymértékben hasonlit a szabédlyozott késziilé-
kek szédmitésszervezéséhez. Nem hoz létre elvi
kiilonbséget az, hogy (mint a szabdlyozas esetében)
informécié visszacsatolasrél vagypedig (mint recir-
kuldcié esetében) anyagaram visszacsatolasarél
van sz6. Matematikai modellezés szempontjabol
mindkét eset nemlinedris egyenletrendszerre vezet.
Ez azonban szamitéstechnikai szempontbél nem
tul kellemes, mert nagy szamitési idSigénye van és
ezért, ha valamilyen mfifogas lehetévé teszi, igye-
keziink a recirkuldcié szamitdsat elkeriilni. Két
ilyen miifogast mutatunk be. Egyik a recirkuldciés
kor , felszakitdsa”, a masik a szamitési irdny iigyes
megvalasztasa.

~——- soleq&ﬂw
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7. dbra. A szabdlyozott injektor
szamitasmenetének vazlata

A 2. abran két — a 9 esGkemencén athaladdé —
recirkuléciés kort figyelhetiink meg: az aceton-,
illet6leg a flitégaz-recirkulaciot. Megtehetjiik, hogy
ezeket a kemence el6tt | felszakitjuk” vagyis a
szamitast egyiranyuava tessziik. A 7 kapcesolodési
ponton a cs6kemencébe taplalt acetonaram és az
9 kapcesolodési ponton a 4 leparlé oszlopbdl elté-
vozé acetondram kiilonbozni fog, a kiillonbség ép-
pen a teljes bonyolult mtiveleti egység friss aceton-
aram lesz.

Az abszorberb6l 18 kapcesolédéasi ponton tavozo,
illetve a 47 kapesolédasi ponton a kemencébe 16p6
flitégazaram kiillonbsége a bonyolult mfiveleti
egységbdl lefuvatott fitégaz dram lesz. (Az ,elegy”
egyenesdramban halad a bonyolult mtveleti egy-
ségben, nem képez recirkulaciot!) E két kiils6 re-
cirkulacids koron kiviill a folyamatabra két belsé

23 4. tablazat
Az injektor szabalyozé blokk adatrendszere
S Kapesolédéasi index
Pozi- T Box Mu,k?' !
b Késziilék A A Index dési
. hdex a b ¢ d e
Nyomésbedllitds és dramtipus valtds . presc: 11 9 8 —9 —4
beratIaz - ety e GRS sl e soleqs: 8 12
10 Injelstor L2 s s S R balance: 27 13 9 40 | —10| —1 | —1
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8. abra. A recirkuldcios kor vazlata
a) a technoldgiai folyvamatabran, b) a szamitési folyamatdbran

(O

recirkuldciés kort is tartalmaz (a 2. dbran ezt je-
loltiik is).

Az ecetsav, illetve az ecetsavanhidrid recirku-
laci6 szémitasakor elGszor a 13 tartaly, illetve a
18 kever8 modellezésével kell foglalkoznunk.
Ezekre nagyon alkalmas a mix box, azonban a fo-
lyamatabrat agy kell alakitanunk, hogy csak két
bemend és csak egyetlen kimend anyagirama le-
gyen mindegyik mix boxnak. Evégbdl a 8. dbran
bemutatott dtalakitdst hajtjuk végre. Ez az atala-
kitds nemcsak azt teszi lehet6vé, hogy a miz boxo-
kat felhasznaljuk, hanem a miz boxnak azt a tulaj-
donséagat is kiakndzhatjuk, hogy a szamitds irdnya
az anyagaram iranyéval ellentétesis lehet. Ugyanez
vonatkozik a 17 poziciéban levs balance boxra is.
Ez azt jelenti, hogy a belsS recirkuldciés korben a

szdmités egyirdnyuva valik. Ezt legjobban a teljes
szamitési folyamatabrédn vehetjik szemiigyre (9
abra).

A friss ecetsavdram a szédmitési folyamatébra
kidolgozésa utdn hdrom betdplélési d&ramra hasad
szét. Alapértékét a 19 kapcsolédési ponton belépd
R4 ecetsavdram képviseli, a ,két kiegészits”’
dram pedig a 20, ill. 63 ponton 1ép be. Ezek koziil
az els6 a [7 abszorberben reagéld, a mésodik pedig
a 11 toltetes hécserélében reagilé ecetsavat pé-
tolja.

A szamitas folyamatprogramja és input
adatrendszere

A 9. 4brdn mar a teljes szdmitdsmenet szerepel
és most mar csupan az van hatra, hogy elkészitsiik
a szdmités szintaktikailag helyes folyamatprog-
ramjat és input adatrendszerét (5. tablazat).

A folyamatprogram két részbdl all. Els6 része
tartalmazza az dramtipusok deklardcidit, a maso-
dik része pedig a boxokat osszekoté hélézat leira-
sét. Mindkét rész tartalmaval példaképpen az 1—4.
tablédzatokban foglalkoztunk. Az inputadatrendszer
ismét két részbdl all. Az els6 tartalmazza a szdmités
sorrendjében boxonként azok miikodési paramé-
tervektorat, masodik része pedig a hat input dram
4dramvektorat. A szamitéds sorrendjében boxon-
ként kommenteket kozliink.

A szdmitdsmenet a csGkemence szédmitdsdval
kezdddik. Az R1 belép8 hideg acetonaram a csé-
kemence konvektiv zéndjan athaladva keriil a
kiléps pontjdn szabdlyozott pirolizalé szakaszba.
Emiatt az anyagaram és az informaciédram irdnya
ellentétes és azzal jar, hogy a (7s) belépd aceton
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5. tdbldzat
Folyamatprogram és imput adatrendszer

[MANACANS3]

A25009

aramtipusok

altaldnos (aceton,ecetsav,ecetsavanhidrid,ketén,metén,

etilén,szénmonoxid,széndioxid,hidrogén)

11(117,193,194,114,1,26,71,70,67)

elegy (aceton,ecetsav,ecetsavanhidrid)
:2(117,193,194)

aceton :3(117)

flitégaz (metan,etilén,szénmonoxid,széndioxid,hidrogén)
:4(1,26,71,70,67)

fiistgaz (oxigén,viz,széndioxid,nitrogén)
:5(64,69,70,72)

pirogaz :6(117,114,1,26,71,70,67)

viz :7(69)

miiveletek

adatmentés 11(11,7,—51,—52)

acreact :32(1,7,—8)

el6jelvaltas, aritmetikai kifejezéssel

burner :28(4,47,—46)
radiation :33(5)
Jump :5(6)
konvektiv zéna 11(7,46,—43,—44)
nyomds beall. és aramv. :11(9,8,—9,—4)
Iterécid, soleqs : 8(12)
A
injektor :27(13,9,40,—10,—1,—1)
v
quench :34(14,10,39,—11,—34)
condenzer :35(15,11,14,—16,—13,—12)
abszorber :31(17,16,19,—18,—17)
nyerstermék 113(18,13,17,—15)
adramtipusvaltas 111(20,15,—48,—27)

elémelegités

fiistgaz hom

:11(21,48,—26,—41)
11(22,43,—42,—44)

acetondesztillacio :23(23,26,— 5,—28)

dividing

:14(24,28,—31,—29)

hécseréld 111(25,31,—33,-32)
hécseréld :111(27,34,—36,—35)

mixing :113(29,36,33,—37)

keverés :27(30, 39,40,—38,—50,—50)
mixing 113(31,37,38,—53)
ecetsavdesztillacid :23(32,29,—25,—30)

hécseréld és aramt. v. :11(33,25,—21,—22)

mixing 113(35,21,—20,—19)

print 1 2(36)

stop : 4(37)

e

no:73,

boxok miikédési paraméterei

presc :11(0,103)

acre : 1(987,0,25,4,0,0762,5,0—4,66,58,923,6,8 X 0)

aritm : 3(<0,17e1b>—)

burner : 4(20,0,298,2,3,87,3b,0,0,5)

rad : 5(8,4,3,66,6,4,9,75,2,67,9,57,0,2,28,17¢1b,0,91,0,9,1,2,0,85,0,57,

15e1b,4e465,0,017,1,10100,10100,4 x 0)

jump : 6(4,—2,18e5b)

aritm : 8(<3e51s,3e7s>—)

presc : 7(8b,103)

presc : 9(105,005,—1,001)

solegs :12(1,2,20,0,0,0,2¢40s,0,04755,0,0,35,0,001,
0,0,02,4e10s,783,2,0,2,0)

balance :113(0,1)

guench :14(0,,05,82,0,76,422,2,375,0,1,0,5,9,
3,1,2,3,4,0,2,042,34,068,1,3716,
0,074,0,0638,0,1082,0,0444,0,0296,0,0444,0,0307,0,034,0,0143,
0,7099,0—8,0,7039,,—8,0,007413,0,0031367,0,0)

cond :15(300,0,0254,0,0213,8,53,0,69,0,032,
0,762,4,1,2,3,4,2.675407,10,3,107,47,
2,429,07,3,935,67,0.,0005,2,338,300,2,094,1,777,3,003,
0,968,0,838,1,257,0,628,0,838,0,405,10 x 0)

verabs :117(12,1,067,0,907,6,3510—2,7,6210—2,

0,762,0,508,344,313,9,81,04,2,0,0762,
2,3,1,0,0,2,5 %0,0,22,2,0,075,5919,5216,36,
74,63,8,108,2,44,4,29,6,
44,4,30,7,34,14,3,0,4,12 X0

VI

XXIX. EVFOLYAM 11—12. SZ.




mix 118(2,05)

presc :20(2,001)

presc :21(348,004)

presc :22(3e41s,103)

disti :23(8,5,1,2,1,001,05,1,1,1,1,0,330,6,398,5,99,9,99,0,0,0,1,

1,397,7,6,82,329,66,1,
2,397,7,1,165,336,16,0,1316,
3,397,7,0,598,335,26,0,0527)

dividing :24(0,30517,1)

hécser :25(308,004,1,001)

heat :27(318,004)

tarti :29(2405)

kever :30(10,1)

tart2 :31(2,05)

dist :32(10,6,2,3,1,001405,1,1,1,2,65,0,391,412,7,99,2,91,6,0,,0,01,

1,397,7,6,82,329,66,1,
2,397,7,1,165,336,16,0,1316,
3,397,7,0,598,335,26,0,0527)

h&csere :33(303,004,1,001)

mixing :35(2,05)

print :36(5,5s,7s,<9=11>s5,13s,<15 > 20 +5,255,265, <28 =31 >5,< 33=34>5,36s,
<38=40>5,42s,53s)

i i

streams

acetontdplalds : 7(3,0,0,4213,0,313,305,1,1)
hiitéviz :14(7,5,4,0,298,3,05,0,1)
ecetsavbetdplalds

az abszorberbe :19(1,0,01820,0,313,,05,0,01,7 X 0)

injektorfolyadék :39(—1,0,26532,0,308,,05,0,0,0,6295,0,3705,6 x 0)
guench torony folyadék :40(—1,0,01508,0,308,105,0,0,0,6295,0,3705,6 x 0)
fitdgaz :47(4,0,093,0,308,1,05,1,0,677,0,081,0,191,0,009,0,042)
+

aramvektoranak adatai automatikusan médosul-
nak, a meleg acetondram éllapotanak megfelelGen.
Ezért a hideg aram adatainak konzervalasa a piro-
lizis szdmitdsdt megel6z8 elsé technikai feladat.

1. presc (11b): a belépé hideg acetondram (3e7s) en-

talpiadramdnak értékét menti ki és 6rzi meg a (3ebls)
helyen, mivel az (1b) acreakt box a (3e7s) helyre az el6-

melegitett aceton entalpidjat helyezi el.

2. acreakt (1b): a belépé (7s) aceton tomegéarambdl a
konverzidk é¢ a kiléps dram szabsdlyozott hémérséklete
ismeretében meghatdrozza a radidciés zénédban kialakult
(17elb) ataddsi hédramot, a kilép6 (8s) pirogdz Osszeté-
telét, valamint az acreakt-ba beléps elomelegitett aceton
(78) dramvektordt.

3. burner (4b): a (47s) flit6gdz dram adataibdl, vala-
mint az (1b) acreakt box éltal szamitott (17elb) dtadasi

hédram ismeretében szdmitja a radidciés zo6nabdl kiléps
fiistgdz (4e46s) h6mérgékletét.

aritm (3): megviltoztatja (17elb) eldjelét, az (1b)

acreakt és a (4b) burnet box eléjelkonvenciéjanak meg-
felelGen.

4. rad (5b): a cs6kemence konstrukciés paraméterei-
nek figyelembevételével, az (1b) acreakt dltal szdmitott

(17elb) dtaddsi hédram és a (15elb) cs6falhémérséklet
ismeretében kiszamitja a radiaciés zéndboél kilép6 fiist-
géz (4e468) hémérsékletét. Ezt Osszehasonlitja a (4b)
burner boxban més médon szdmitott kiléps hémérsék-
lettel. Az el6irtnél nagyobb kiilonbség esetén Newton
iterdcioval kiszdamitja az (1b) burner boxba betaplalandé
helyes (2e47s) flit6gdz mennyiséget. Az iterdcié minden
lépésben (18e5b) miikddési paraméterét ugy allitja be,
hogy az negativ, mindaddig, amig a kétféleképpen szd-
mitott hémérséklet eltér és pozitiv, ha hibahataron beliil
megegyezik.

(Megjegyezziik, hogy a rad rendhagyé késziilék jel-
legli box abban az értelemben, hogy nem dramvektort
megvaltoztatd operatorként miikodik, kizdarélag infor-
macidés dramokat kezel. Mésrészt viszont késziilékre
jellemzd adatokat miikddési paraméterként vesz figye-

lembe. Atmenetet képvisel a készilékjellegli és a mate-
matikai box tipus k6zott.)

5. jump (6b): a szémitds sorrendjét vezérli. Ha az (5b)
rad box (18e5b) miikédési paramétere negativ, a szdmi-
t4s a (4b) burner boxnél folytatédik méar meghatérozott

4j (2e47s) értékkel, ellenkezb esetben a radidciés zéna
szdmitdsa végetért és a kemence konvektiv zéndjanak
szémitasa kovetkezik.

6. presc (7b): a konvektiv zéna acetonel6melegit6jé-
b6l tavozéd (43s) fiistgaz allapotat szamitja. Az dram-
vektor entalpia és hémérséklet eleme ismeretlen. Az
el6bbi a (4e46s) és az acetonel6melegitd dtaddsi hédra-
maénak kulonbsége.

aritm (8b): az acetonelémelegit6 ataddsi hédaramét
szamitja az acreaktor-ba belép6 meleg aceton (4eT7s)
entalpiadgramanak és az el6melegitetlen aceton (4eb5ls)
entalpiadraménak kiilonbségeként.

Most félbeszakitjuk a kemenceszdmitdst, hiszen
még semmit sem tudunk a kemence konvektiv z6-
ndjan dthaladé ,elegy’’-rél. Ezért a pirogaz feldol-
gozas szamitdsara térink at.

7. presc (9b): dtmenetet képez a kemenceszamitds és

a pirogdz feldolgozds kozott és két funkcidja van. Be-
allitja a pirogdz nyomaésat 1 at-ra, mert Jeffreys nem
illesztette nyomds szempontbdél a kemencébdl kilépd
dramot a hiitbegység bementéhez. Az Gsszehasonlitha-
tosdg fenntartdsa érdekében jarunk el igy. A box méso-
dik funkciéja az, hogy megvéltoztassa a (88) dramtipu-
gat a hiitéegységben el6fordulé komponenseknek meg-
felel6 ,,dltalanos’” tipusra.

A meleg pirogazt hlité hémérsékletre szabalyo-
zott injektort balance box fogja szimulalni. A sza-
béalyozast (vagyis a hétéfolyadék tomegaramanak
szamitasat) boxon kiviil kell megoldani.

8. solegs (12b): végzi a (9s) belép6 pirogaz el6irt ho-
mérsékletre valoé hiitéséhez sziikséges folyadékmennyi-
ség szamitdsat, a csupdn entalpiamérleget szdmité (13b)
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balance box-szal egyiitt. Az iterdci6é sordn az injektorba
belép6 folyadék (2e40s) témegdramét tgy kell megvd-
lasztani, hogy az injektorbél kilép6 géé (4e10s) hémér-
séklete az eldirt (15e12b) értékre csdokkenjen.

9. balance (13b): a belép6 (9s) pirogdz és (40s) folya-
dék dramvektoraibdl szémitja a kilép6 (108) géz dram-
vektordt.

10. quench (14b:) a belép6 (10s) gaz éd8 a (398) hiit6-
folyadék daramvektordbél, a kondenzdtor felé mend (11s)
telitett géz és a hiit6 felé mend (34s8) dramvektorait szd-
mitja.

11. cond (15b): a belépé (118) telitett géz és (14s) hii-
téviz aramvektoraibdl szémitja a kondenzdtort elhagyéd
(138) folyadék (16s) géz és (128) hiit6viz dramvektorait.

12. verabs (17b): a belép6 (168) géz és (198) ecetsav
aramvektoraib6l szdmitja a kilépd (18s) flit6gdz és (17s)
folyadék aramvektorait.

13. mix (18b): szdmfitja a kondenzdtorbdl érkezs (13s)
68 az abszorberbdl érkez6 (178) folyadék dramvektorai-
b6l a keverét elhagyé (168) nyerstermék dramvektorst.

14. presc (20b): dramtipusvaltdsra szolgdl, mert a

(158) nyerstermék (48s) hdromkomponensii ,,elegy”’.
Az dramtipusvéltds sordn elhagyott szennyez6 kompo-
nensek entalpiadramé&t is elhanyagoljuk.

Ezzel befejez6dott a pirogéz feldolgozo blokk szé-
mitdsa és most visszatériink a cs6kemence szadmi-
téshoz és befejezziik azt.

15. presc (21b): szdmfitja az elegy megadott (4e26s)
hémérsékletre valé el6melegitéséhez sziikséges atadési
hédramot (3e4ls).

16. presc (22b): szdmitja az elegy el6melegit6é fiistgaz-

oldalédn a szabadba tdvozé (42s) fiistgdz dramvektorit,
mégpedig (43s) dramvektorbdl és (3edls) dtaddsi hé-
drambol.

Ezzel befejez6dott a cs6kemence szdmitdsa és a
lepéarlé blokk szdmitésa kezd6dik.

17. dist-1 (23b): szdmitja a (26s) el6melegitett elegy
lepéarlasakor el6allé (58) aceton fejtermék és a tovdbbi
elvdlasztdsra keriil6 (28s) fenéktermék dramvektorait.

18. i:h_v (24b): meghatdrozott aranyban elosztja a
(28s) fenékterméket az anhidrid lepdrl6 oszlop felé (29s),
illetSleg az utéhiits felé (31s).

19. presc (256b): szdmitja a (318) dram elbirt h6mér-
sékletre valé hiitéskor kialakulé 4tadédsi hédramot
(3e32s). A lehfitott folyadék dramtipus valtds utdn (33s)
jut a (21b) keverGbe.

20. presc (27b): szémitja a (14b) quench-b6l érkez6

(348) folyadékdram el6irt hémérsékletre valé hfitéskor
kialakul6 (35s) dtaddsi h6dramot. A lehfitétt (36s) fo-
lyadék a (21b) keverSbe jut.

Most félbeszakitjuk a leparléblokk szdmitdsat és
befejezziik az injektor quench-torony recirkulécids
korének szdmitasat.

21. mix (29b): szémitja a lepéarlé blokkbdl érkez6
(338) folyadék és quench-torony fel6l érkezd utéhfitétt
(268) folyadék (37¢) keverédkdramdnak dramvektordt.

22. balance (30b): szamitja az (9b) injektor, ill. a

(10b) quench-torony é&ltal felhaszndlt (40s), ill. (39s)
ecetsav-ecetsavanhidrid dramok (38s) Gsszegét.

(A szdmitds irdnya az anyagdram irdnydval ellenté-
tes.)

23. mix (31b): fiktiv kever6ként szdmitja azt a
(2e53s) friss ecetsav dramot, amelyet a recirkulélé (37s)

I IVIK(E

folyadékdramhoz kell adagolni, a (10b) quench-torony-
ban eltolédott ecetsav-ecetsavanhidrid} ardny helyre-
allitdsdra.

Ismét visszatériink a leparlé blokk szdmitésd-
hoz.

24. dist-1 (32b): szémitja a (23b) els6 lepdrléoszlop
(29¢) fenéktermékaramdnak lepdrldgakor el64llé (25s)
regeneralt ecetsav fejterméke a (308) ecetsavanhidrid
dram dramvektorait.

25. presc (33b(: szamitja a (25s) regeneralt ecetsav

el6frt h6mérsékletre valé hfitéskor kialakulé (22s) dt-
addsi hédramot, majd megviltoztatja a kilép6 (21s)
folyadék dramtipusdit.

Ezzel befejez6dott a leparlé blokk szémitésa.
Most mar csak az ecetsav recirkuldciés kor szdmi-
tdsa marad hatra, a mar alkalmazott miifogassal.

26. mix (35b): szdmitja azt a (208) friss ecetsav dra-

mot, amelyet a (21s) recirkuldlé ecetsav dramahoz kell
adagolni, hogy a (17b) verabs (198) bemend ecetsavéra-
mat helyredllitjuk.

Ezzel a szamitas érdemi része befejez6dott.

217. print (36b): az el6irt adatokat kinyomtatja.
28. stop (37b): a program befejez6dott.

A szamitasi eredmények Gsszehasonlitasa
és értékelése

A Jeffreys-féle szamitds eredményeivel val6 6sz-
szehasonlithatésag érdekében tdblazatban kozoljik
a technoldgiai folyamatdbrén szerepl6 anyagéra-
mok adatait (6. tdblazat).

A kapott eredmények édltaldban igen jél egyez-
nek a Jeffreys-féle szamitéséval.

A tételes Osszehasonlitds alapjan néhany kovet-
keztetést lehet levonni:

A kemence szdmitésa sordan a kétféle médon ka-
pott eredmények kozott jelentGsebb eltérés csak
az entalpiadramok esetében (és ennek kovetkezté-
ben néhiny hémérséklet és dtadott hémennyiség
esetében) mutatkozik. Ennek — a szdmitas tovabbi
részeire is vonatkozé — alapvets oka az, hogy a két
szamités soran eltéré fajhéfiiggvényeket és maés
irodalmi forrasokbdl szérmazé anyagi allandékat
hasznélnak. A SIMUL-rendszerben ad6d6 szami-
téstechnikai konnyebbség azt is lehet&vé tette,
hogy a fiziko-kémiai tulajdonsidgok hdémérséklet-
fiiggését is figyelembe vegyiik a boxok algoritmu-
saban, ami ugyancsak indokolja az eredmények ko-
zotti eltérést. A keletkez6 anyagdramok Osszeté-
tele megfelel§, csak a kis koncentraciéban el6for-
dulé komponensek méltortjeiben figyelheté meg
nagyobb eltérés.

A toltetes hdeserélst illetéen az eredmények
(11s, 34s) kozel azonosak. A tomegatadasi és hé-
atadasi egyiitthatok értékét megfelel6 irodalmi
adat és megbizhat6 algoritmus hidnyaban Jeff-
reys-t6l vettiilk at. A meglevé eltérések oka valod-
szinfileg az, hogy a szamités alapjdul hasznalt dif-
ferencial-egyenlet rendszert Jeffreys Euler médsze-
rével oldotta meg, a torony hosszdban 7 helyen be-
csiilve a valtozék értékeit, a SIMUL-modellben
talalhaté algoritmus pedig 6todfokd Runge-Kutta
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6. tabldzat

Jeffreys szamitasai és a SIMUL-rendszerben végrehajtott szamitasok osszehasonlitisa

8 Méltdrtek
Q 8 | Tomeg- A
2 g 5 P gl m, Hélgzeris{ék-
N ’
4 e aceton ecotsay | CCUAV- | Lotén |metdn | etilén | CO | CO, | H,
- 9 anhidrid
5. | 0,0316 329,7 1,000 0,000 0,000 e i sl s e e
0,0317 328,7 1,000 0,000 0,000 B sl AL i =4 20
7. | 0,0421 303,2 1,000 = 2 B ) 2y i = KT
0,0425 303,2 1,000 = A sl i o 2 i B
9. | 0,0532 987,0 0,683 0,0 0,0 0,150 | 0,195 | 0,016 | 0,046 | 0,002 | 0,008
0,0551 | 1033,0 0,578 0,0 0,0 0,134 | 0,189 | 0,032 | 0,053 | 0,025 | 0,012
10. | 0,0658 783,7 0,471 0,121 0,071 0,122 | 0,158 | 0,013 | 0,037 | 0,001 | 0,006
0,0702 783,2 0,454 0,135 0,080 0,106 | 0,148 | 0,025 | 0,042 | 0,002 | 0,009
11. | 0,0649 421,1 0,499 0,112 0,024 0,116 | 0,163 | 0,027 | 0,046 | 0,002 | 0,010
0,0657 422,0 0,485 0,113 0,048 0,113 | 0,158 | 0,027 | 0,045 | 0,000 | 0,010
13. | 0,0370 337,8 0,774 0,000 0,226 e L e 2 it Zie
0,0369 i 0,736 0,004 0,260 2 <5 5 =z o ot
15. | 0,0590 329,4 0,550 0,297 0,153 i =i i il hat 2
0,0596 313,2 0,533 0,294 0,173 X £ 5 ol i i
16. | 0,0211 337,8 0,178 0,020 0,003 0,032 | 0,502 | 0,085 | 0,142 | 0,007 | 0,030
0,0221 344,3 0,212 0,030 0,009 0,033 | 0,469 | 0,079 | 0,133 | 0,006 | 0,029
17. | 0,0219 313,0 0,171 0,798 0,031 AL = o s A 8
0,0228 336,0 0,204 0,763 0,032 o — £ e i ¥
18. | 0,0166 313,0 0,000 0,026 0,004 0,000 | 0,636 | 0,107 | 0,179 | 0,009 | 0,039
e 313,0 0,000 0,000 0,000 0,000 | 0,677 | 0,081 | 0,191 | 0,009 | 0,042
19. | 0,0182 313,0 i 1,000 = S = o = £es il
0,0181 313,0 e 1,000 =L i i ar flii e
20. | 0,0061 L o 1,000 e £% Al Ui e o
0,0064 = = 1,000 o 2 ol & ith = i
25. | 0,0121 392,0 0,007 0,959 0,034 = — = = =
0,0117 392,0 0,006 0,992 0,002 e = =d = L
26. | 0,0590 348,0 0,550 0,297 0,153 ok = — o =
0,0596 349,6 0,533 0,294 0,173 i a3 il ES = o
28. | 0,0267 397,7 0,005 0,657 0,339 ol s = i S £
0,0279 397,6 0,003 0,627 0,369 o i 2 % A A
29. | 0,0185 397,7 0,005 0,657 0,339 L 9 ol = X #e
0,0195 397,6 0,003 0,627 0,369 g = By 5 Ju L
30. | 0,0064 411,8 0,000 0,079 0,921 i 57 s = & i
0,0078 2 0,000 0,083 0,916 2 & i ¥ i A
31. | 0,0081 397,7 0,005 0,657 0,339 o i 2 B o 3
0,0085 397,6 ‘0,003 0,627 0,369 = e = At A it
33. | 0,0081 308,0 0,005 0,657 0,339 = £ st o & AT
0,0085 308,0 0,003 0,627 0,369 2 R o 5 i s
34. | 0,2563 375,0 0,000 0,622 0,378 e L s i ol it
0,2546 373,9 0,000 0,627 0,373 A 2 i 7] 0 o
36. | 0,2563 318,0 0,000 0,622 0,378 = i £a =& o 43
0,2546 318,3 0,000 0,627 0,373 Lo I s B o I
38. | 0,2780 308,0 0,000 0,629 0,371 = S s Ak = i
0,2804 308,0 0,000 0,630 0,370 = L i il e 2
39. | 0,2653 308,0 0,000 0,629 0,371 i 8} i I3 27 i
0,2653 308,0 0,000 0,630 0,370 £ il £ 2L oe et
40. | 0,0126 308,0 0,000 0,629 0,371 il L A € i i
0,0150 308,0 0,000 0,630 0,370 ke = S B 5 |
53. | 0,0136 a1 g 1,000 i 3 = & A i o
0,0207 Al i 1,000 = ik < i Y it 2

mddszerrel, 21 becsléssel hatérozza meg az anyag-
dramok Osszetételét. Fiiggetleniil az eredmények
viszonylagosan j6 egyezését6l, a felhasznalt Jeff-
reys-féle modell meglehetGsen durva, és a megoldas
sikere nagyon fiigg attél, hogy az atadasi egyiitt-
haték értéke korrekt-e.

Akondenzétor szdmitdsa soran Ggy talaltuk, hogy
a Jeffreys altal adott alapkoncepciot elfogadva az
eredmények jél egyeznek. Az adott konverziéhoz
sziikséges hiit6viz mennyiségét meg kellett novelni,
azaz a kilép6 gazelegy (16s) hmérsékletét csokken-
teni.

Az anyagiramok adataira vonatkozdan az ab-

szorber szamitasa lényegében problémamentes, el-
lenben a tanyérokon felszabadulé hémennyiségek
értékei jelentGsen eltérnek a Jeffreys dltal szdmi-
tott értékektdl, ami ugyancsak fizikai-kémiai tulaj-
donsagokat szdmité eljarasok eltérésébsl fakad.

A leparl6 oszlopok szamitasi eredményei eseté-
ben az egyezés igen jénak mondhaté, csak az an-
hidrid toronynal talaltunk némi eltérést. Ennek
magyarizata az, hogy Jeffreys nem ad elegendd
felvilagositast a torony miikodési paramétereirdl,
igy sem a betaplalas helyérél, sem a pontos reflux
aranyrol. Az eredmények osszehasonlithatésiga
tehat ez esetben kétséges.
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Koszonetnyilvdnitdas

Az aceton pirolizisén alapulé ecetsavanhidrid-gydrtés
szédmitésdt a SIMUL-rendszerben KErdi Péter, Fdbry
Laszlo, Gervai Judit és Lazdr Jozsef egyetemi hallgatok
diplomamunkédjuk sorén valdsitottak meg Antal Jdnos,
Fekete Attila és Szalai Attila vegyészmérnokok segitsé-
gével és kozremiikodésével. Jelen kézlemény kéziratd-
nak megfogalmazasaban Almdsy Gedeon, Farkas Margit
és Sztand Tamds szives tandcsai szerint jartak el a szer-
z0k.
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[1] Jeffreys, G. V.: The manufacture of Acetic Anhyd-
ride. The Institution of Chemical Engineers, London.
1964.

[2] Benedek, P.—Ldazar, J.—Szalai A.: Magyar Kémi-
kusok Lapja. 29, 548 (1974).

[3] Almadsy, G. és méasok: Bonyolult miiveleti egységek
matematikai szimuldcidja. Akadémiai Kiadé, Buda-
pest. 1973.

RS e e R B O i S SR Al S o i e L i s e Gl o

PE3IOME

ABTOpBI ONHCHIBAIOT MATEMATHYECKOE MOJEJHPOBaHHE
XHMHKO-TEXHOJIOTHYECKOr0 Ipolecca MOJYUYeHHSI aHTHJ-
PHAA YKCYCHOH KHCJIOTbI, H3JI0)KEHHOI'0 B TpPeXbIAYINEM
coobuieHHH. MaremaTHuecKoe MOJeJHPOBAHHE MNPOBOXH-
Jocb B paHee paspaboTaHHON H ONMHCAHHODL CHCTEME
CHUMYJIL Onucanbsl NpoeKTHPOBaHHE XO04a pacuera, COCc-
TaBJleHHe paCcyeTHOH CXeMbl H ero mnpeoOpa3oBaHHe B
HCXOIHblE JaHHBIE JUISI pacyeTa COrJIaCHO NMPHHLHUIIAM CHC-
rembl CUMVY JL.

Coo0uieHbl pe3vbTaThl pacyeTa M JAHO HX COMOCTaB-
JieHHe ¢ naHHbIMH Jeffreys.

SUMMARY

The authors are dealing with mathematical simulation
of an acetic anhydride plant outlined in a previous arti-
cle. The mathematical simulation has been carried out
by the earlier elaborated and published Simul system.
The projecting of the computational process and its putt-
ing down on the flowchart and the rewriting of the later
into the flow-program according to the syntactic rules
of the Simul system are shown. The results of the com-
putation are published and compared with Jeffreys’
ones.

Konyvismertetés

Atlas of Thermoanalytical Curves 2. (Szerkesztette:
Liptay Gyorgy) (Akadémiai Kiad6, Budapest 1973. 74
derivatogram)

A termikus analizis médszerét egyre szélesebb teriile-
ten alkalmazzék a tudomdnyos kutatdsban és az ipari
gyakorlatban egyardnt. Ezért mind a tudoményos kuta-
tokndl, mind pedig az ipari szakembereknél jelentkezett
az igény derivatogramok gy(ijteményét tartalmazd
konyvre.

Termoanalitikai targya cikkeket kozl6 folyodiratok-
ban (Thermochimica Acta, Journal of Termal Analysis)
egy-egy téma-teriileten elért eredményekrdl kaphatunk
részletes felvildgositdst. Az angol Stanton-cég kiaddsa-
ban megjelent Thermal Analysis Review egy ideig
referdlta a termoanalitikai tdrgyt koézleményeket.
A megjelent konyvek csak a differenciédl-termoanalizis,
vagy csak a termogravimetria eredményeit tartalmaz-
zék, és dltaldban egy témakorrel foglalkoznak. A Termo-
analitikai Gorbék Atlasza nagy szamu vegyiilet komp-
lex termikus sajéatsdgaiba tértén6 gyors betekintésre ad
lehetéséget.

Az Atlasz szerkesztGje arra torekszik, hogy a kivé-
lasztott vegyiiletekkel elméleti és gyakorlati kutatdsi
teriilletek széles spektrumat olelje fel. Kiilonb6z6 szer-
vetlen s6k, analitikai csapadékok, komplex-vegyiiletek,
miitrdgya és gyogyszerként alkalmazott vegyiiletek, va-
lamint a gépzsir technolégidban is hasznalt fémacetatok,
altaldban kiillonbo6z6 szerves vegyiletek, szilikédt dsvé-
nyok, szenek derivatogramjait, azok részleges értelme-
zését kozli gylijteményében. A derivatogramok mellett
feltiinteti a kérdéses vegyiilet termikus sajdtsdgaival
foglalkozé irodalom bibliografiai adatait is.

Mivel a kisérleti koriilmények a termikus sajatsdgo-
kat befolydsoljdk, ezért két kiilonboz6 kisérleti koriil-
mény kozott, egy kisebb és egy nagyobb bemérésbél,
egy lassuibb és egy gyorsabb felftitési sebesség mellett
felvett derivatogramokat kozol. A derivatogréfids vizs-
galatoknadl az egyes kutatok platinatégelyt alkalmaznak
es levegé jelenlétében dolgoznak. Tobb esetben, kiilono-
sen szerves vegyiiletek hevitésénél a platina katalizédlja
a termikus bomldst. Ezért igen érdekes lenne olyan gyij-
teményt Osszedllitani, amely a szerkeszt6 dltal beveze-
tett thermo- kerdam tégelyben felvett derivatogramokat
tartalmazna. Szerves vegyiiletek vonatkozdsdban nagy
érdeklédésre tartandnak szdmot a nitrogén dramban
készitett derivatogramok.

A 2. kotet 74 anyag (51 —125.) derivatogramjat, ezek
részleges értelmezését, a vizsgalatok kisérleti koriilmé-
nyeit, a felhaszndlt vegyiiletek eredetét és a vonatkozd
termikus irodalom bibliogréafiai adatait tartalmazza.
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Foglalkozik néhdny oxid (MnO,, Mn,0,;, KMnO,) és
hidroxid wvalamint oxid-hidroxid [Ca(OH),, Al(OH),,
NH,0H-HCl, AIOOH (b6hmit), FeOOH(g6thit)] deri-
vatogramjinak ismertetésével.

Bemutatja tobb halogenid termikus gorbéit. Kilono-
sen nagy figyelmet szentel az ammoénium-halogenidek-
nek (fluorid, hidrogén-flurorid, klorid, bromid, jodid),
valamint ritkaféldfémek (Pm, Sm, Ho) kloridjainak.
Emellett kézli még a kalcium-klorid és a réz(I)—higany
(II)-jodid derivatogramjdt.

Az oxisavak s6i koziil ismerteti néhdny vizmentes és
kristélyvizes alkdli-karbonédt (ammoénium, nétrium, ké-
lium) és az ammoénium-hidrogénkarbondt, néhany szul-
fat/kdlium-hidrogén-szulfat, kdlium-aluminium-szulfdt),
a kéalium-nitrat, -kromét, és -dikromét, dindtrium-
hidrogén- és natrium-dihidrogén-foszfdt, valamint cink
és mangdn-ammoéniumfoszfat, végiil ndtrium-volframét-
dihidrat derivatogramjat.

Legnagyobb volumenben szerves savak sdival foglal-
kozik, kiilontsen az acetdtokkal és az oxaldtokkal: 12
db fémacetdt (NH,*, Li, K, Rb, Cs, Mg, Sr,, Ba,
Hg(I), Hg(II), Pb) és 7 db fém-oxalédt (NH,*, Ba, Zn,

d, Mn, Co, Ni), ezenkiviil a di-ammoénium-hidrogén-
citrat, ammoénium- és ndtrium-ureat, kdlium-hidrogén-
ftaldt, ndtrium-szalicildt termikus gorbéit mutatja be.

Hat db szerves sav (mono-, di- és tri-glicin/aminoecet-
sav/, aminoglutdrsav, barbitursav-dihidrét, és a ma-
lonsav) termikus sajatsdgait térja elénk.

Betekintést nyujt néhany komplex vegyiilet (rubi-
dium- és cézium-tetrafenil-borat és nikkel-hexammin-
klorid) és egy gyégyszeralapanyag (Nystatin) termikus
viselkedésébe.

Ismerteti hdrom szilikdt dsvany és két kiilonboz6 ere-
det{i szén-minta derivatogramjét.

A 2. kotet tehat tilsilyban szervetlen vegyiiletek és
szerves savak séinak derivatogramjdt mutatja be, mely
vegyiiletek termikus sajatsdgainak ismerte elméleti és
gyakorlati szempontbdl egyardnt értékesen hasznosit-
haté. Az Atlasz irdnti érdekl8dést azonban fokozné, ha
a kovetkez6 kotetek a kémia tovdbbi fontos teriileteirdl,
mint pl. polimer, festék, gyoégyszer, novényvéddszer
vagy szilikdt-kémia, tartalmaznanak nagyobb szdmban
derivatogramokat.

Nagyon szerencsés és dicsérete méltd, hogy a gyfijte-
ményt nemcsak az Akadémiai Kiadé, hanem a Heyden
& Son angol cég is megjelenteti, és ezaltal nemzetkozi
forum el6tt is lehetévé valik a termoanalitikai kutatdsok
széles teruiletén elért hazai eredmények bemutatésa.

Dr. Flora Teréz
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