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Predgovor

Navodila za raCunalniSke vaje iz Reakcijske tehnike so namenjena Studentom 4.
letnikov univerzitetnega programa Kemijska tehnologija in univerzitetnega programa
Biokemijska tehnologija. Vsebujejo napotke za ¢imbolj u€inkovito izvedbo racunalniskih vaj in
Studente vodijo skozi pravilno pripravo porocil o opravljenih radunalniskih vajah pri predmetu

Reakcijska tehnika.

Navodila za vaje so pripomolek za reSevanje problemov s podrocja kemijske
reakcijske kinetike in modeliranja reaktorjev z ra€unalniSkim programiranjem. Na osnovi
ucbenika Modeliranje procesnih operacij Studente seznanjajo z numeri¢nimi metodami in
programsko opremo, ki je na voljo za redevanje algebrskih in diferencialnih enacb. Uporabo
programske opreme predstavljajo na dveh primerih s podro¢ja reakcijske tehnike. Vsebujejo
tudi pregled programske opreme za simuliranje procesnih operacij in modeliranje reaktorjev.
Za reSena primera iz reakcijske tehnike prikazujejo pripravo blokovnih diagramov in
raCunalniSkih diagramov poteka ter izdelana raCunalniSka programa z dobljenimi rezultati.
Navodila za vaje Studente tudi seznanjajo z napotki za pripravo porocila o opravljenem delu
in dobljenih rezultatih pri raCunalniskih vajah ter z nainom ocenjevanja opravljenega dela pri

vajah.

Maribor, junij 2006 Severina Oreski
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UPORABLJENI SIMBOLI

Uporabljeni simboli

Oznaka Veli€ina Enota
C koncentracija mol/L
Ca koncentracija komponente A mol/L
Cea,o, koncentracija benzokinona mol/L
Cem, koncentracija ciklopentadiena mol/L
r proizvodnost mol/(L s)
ry proizvodnost komponente A mol/(L s)
k konstanta reakcijske hitrosti za reakcijo 1. reda s
k konstanta reakcijske hitrosti za reakcijo 2. reda L/(mol s)
Vo prostorninski vtok L/s
X stopnja presnove 1

CeHiO, stopnja presnove benzokinona 1
T temperatura K
T polnilni ¢as S
Vv prostornina reaktorja L
V, prostornina cevnega reaktorja L
V., prostornina meSalnega reaktorja L
V, skupna prostornina kaskade reaktorjev L
dv, sprememba prostornine cevnega reaktorja L
dX sprememba stopnje presnove 1
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1 UVOD

Pri raCunalniSkih vajah iz Reakcijske tehnike se reSujejo problemi s podrocja reakcijske
tehnike, ki zahtevajo raGunalniSko programiranje. Programski jezik je FORTRAN. Osnova za
vaje je uébenik Modeliranje procesnih operacij'. 1z uébenika se &rpa teorija in programska

oprema za:

numeri¢no reSevanje algebrskih enacb,

— snemanje enodimenzijskih in dvodimenzijskih funkcij,

— numeriéno reSevanje diferencialnih enacb,

— simulacijo procesnih operacij in

— modeliranje reaktorjev.

Delo pri ra¢unalniskih vajah iz Reakcijske tehnike poteka v petih stopnjah. Te so:

— testiranje programske opreme za numeri¢no reSevanje algebrskih in diferencialnih enacb
(poglavie Numeri¢no reSevanje algebrskih enacb in poglavie Numeriéno reSevanje

diferencialnih enaéb uébenika Modeliranje procesnih operacii'),
— reSevanje problemov iz reakcijske tehnike s testirano programsko opremo,

— pisni pregled znanja iz poznavanja paketa DYFLO (peto poglavje Simulacija procesnih

operacij uébenika Modeliranje procesnih operacif’),
— priprava programske opreme za simulacijo procesnih operacij in

— testiranje in simuliranje reaktorjev (poglavje Modeliranje reaktorjev ucbenika Modeliranje

procesnih operacif’).

Opravljeno delo in dobljeni rezultati morajo biti predstavljeni v pisnem poroc€ilu o vajah.
Porocilo se pripravi z urejevalnikom teksta Word. Sheme, blokovne diagrame, raCunalniSke
diagrame poteka in graficni prikaz rezultatov je treba narisati z raCunalniSkimi orodji (npr.

SmartDraw, Excel, CorelDraw ipd.)



Reakcijska tehnika — navodila za racunalniske vaje Osnove modeliranja

2 OSNOVE MODELIRANJA

Zadetna poglavja u¢benika Modeliranja procesnih operacij' (prvo do &etrto poglavje)
vsebujejo numeri€ne metode in opis programske opreme za reSevanje algebrskih in
diferencialnih enacéb ter primere iz osnov modeliranja, ki so resljivi s to programsko opremo.
Samih numeriénih metod ni potrebno podrobno poznati, vendar moramo za uspesno

uporabo izdelane programske opreme poznati:
— zaporedje dogodkov,
— osnovna nacela posameznega programa in
— omejitve programa.

Z vsebino zacetnih poglavij so seznanjeni samo Studentje univerzitetne smeri Kemijska
tehnologija pri predmetu Dinamika procesov v tretiem letniku $tudija. Studentje univerzitetne
smeri Biokemijska tehnologija se s temi poglavji sreajo prvi¢ Sele na raCunalniskih vajah iz
Reakcijske tehnike. Ker je programska oprema iz zacCetnih poglavjih ucbenika bistvenega
pomena za reSevanje problemov iz osnov modeliranja, bomo njeno uporabnost razlozili na

dveh primerih iz reakcijske tehnike.

2.1 ReSevanje problemov iz reakcijske tehnike z numeriénimi metodami za
reSevanje algebrskih enacb

Za numeri¢no reSevanje algebrskih enacb so na voljo iterativne numeriéne metode:
— navadna iteracijska metoda, ki je vgrajena v glavni program DIR_SUBST,
— parcialna substitucija, ki jo predstavlja podprogram CPS,
— Wegsteinova metoda, ki jo predstavlja podprogram CONV,
— Newton-Raphsonova metoda, ki je vgrajena v glavni program NR,
— algoritem za reSevanje implicitnih sistemov viSjega reda, pri katerem lahko uporabimo
poljubno numeri¢no metodo,
— metoda interpolacije za snemanje enodimenzijskih funkcij, ki jo predstavlja podprogram
FUN1, in
— metoda interpolacije za snemanje dvodimenzijskih funkcij, ki jo predstavlja podprogram
FUNZ2.
Uporaba programske opreme za reSevanje algebrskih enacb bo prikazana na zaporedju treh
mes$alnih reaktorjev. Problem, ki ga je potrebno resiti, je del problema, vzetega iz literature?,

in je sledeé:
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Primer 1
Med benzokinonom (CsH40,) in ciklopentadienom (CsHe) poteka reakcija, pri kateri nastaja

Diels-Alderjev produkt:
CeH,0, +CgHg — Cy4H,,0,

Spremembo prostornine pri reakciji lahko zanemarimo. Vtok vsebuje ekvimnozinske

koncentracije reaktantov, zato je proizvodnost:

_ L a2
r=Kk CegH,0, Coty = k Cegn,0,

Doloditi je treba velikosti treh identi¢nih kontinuirnih mesalnih rektarjov, povezanih v kaskado
(slika 2.1), ki delujejo izotermno pri 25 °C. Konstanta reakcijske hitrosti k je enaka

9,92 mL/(mols). Koncentracija reaktantov v napajalni zmesi je enaka 0,08 mol/L . Tekodi

prostorninski vtok v, znaSa 0,278 L/s . Zazeljena stopnja presnova je 0,875.

\30 =0,278 L/s

CbaH.:Oz-O =0,08 mol/L

Slika 2.1: Kaskada treh meSalnih reaktorjev.

Matemati¢ni model

Za Zeljeno stopnjo presnove zna$a izhodna koncentracija benzokinona

CeH,0,1 = (1- XC6H402)CCBH402,0 =(1-0,875)0,08 =0,01 mol/L

Pri tem primeru imamo dve vmesni, nedologeni koncentraciji reaktanta. Vsaj ena od njiju
mora biti dolo¢ena, &e Zelimo poiskati velikost reaktorjev. Za posamezne reaktorje v kaskadi

lahko zapiSemo:
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Vin1 ~ Ce,0,,0 (XCSH402,1 —0)

Ty =——= — za prvi reaktor, (1)
Vo Kk C(2)6H402, o (1-X CeHq0,,1 )?
V., ¢ (X _X )
7, =2 = 00 L SO 2~ COnL _ za drugi reaktor, ()
Vo k CeaH,0,, 0 (1-X CeHsO,, 2)
V. ¢ (0,875 X )
7, =12 = TG00 Colle0s, 2 — za tretji reaktor. 3)

v, kc o, 0 (1-0,875)2

Zaradi enakih prostorninskih vtokov, VvV, =V, =V, =V, in enakih prostornin reaktorjev,

V.1 =V, =V,.5, 80 polnilni Casi reaktorjev v kaskadi enaki, 7, =7, = 7; . Zato lahko enaCimo

m1 m2 — Ym3?

po dve poljubni ena&bi. Na primer, z izenacitvijo enacb (1) in (3) in izpostavitvijo XCsH402,2

dobimo:

(1- XCGH402,3)2 X06H402,1 )

CeHa02.2 = 7N CeHy0,,3 — (1- X )2
CoH40,,1

Z izenadcitvijo enacb (2) in (3) in izpostavitvijo XCGWOZ’1 dobimo

(XCGH402,3 - XCSH402,2) (1 - XCGH402,2)2 (5)

XCSH4OZ,1 = XCGH402,2 - (1-X )2
CeH,0,.3

Dobili smo sistem dveh enalb z dvema neznankama X .,,, in X .o , iN znano
6l 142, 6 14Y2,
spremenljivko XCGH4OZ’3 . Sistem enacb je resljiv na dva nacina:
a) Neznanko X, . , lahko iz enacbe (5) izlo€imo z uporabo enacbe (4) in s

preureditvijo dobimo eno samo enacbo z implicitno zapisano neznanko X, o 4:
6 142,

2
X (1 - X06H402,3) X06H402,1 X
CeHs0,,3 — /N CgH,0,,1

(1 - XCGH402,1)2

(6)

_ 2
XCGH402,1 - (1 - XCGH402,1)

2
2
(1 - XCGH402,3) XCBH4OZ,1:|

(1 - XCBH402,1)2

|:1 - X06H402,3 +

b) Obdrzimo izpeljani enacbi (4) in (5). Ta nacin je tudi izbran za pripravo ra¢unalniSkega
programa, saj sta enacbi (4) in (5) enostavnejSi od enacbe (6), zato priCakujemo

manjse tezave s konvergenco, potrebnih pa je tudi manj matemati¢nih vescin.
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Ko dolo¢imo neznanki XCsH402,1 in XCGH“OZ’Z, lahko uporabimo enacbo (1) ali (2) ali (3) za
izraCun prostornine reaktorja v kaskadi.

V obeh primerih moramo za reSevanje uporabiti nhumericno metodo za reSevanje

algebrskih enacb. Ob predpostavki, da XCGH402,1 lezi med O in 0,875, izberemo zacéetno

vrednost za X, . ; iz tega obmocja. V drugem poglavju Numericno resevanje algebrskih

enac¢b ucbenika Modeliranje procesnih operacij' najdemo pripravljeno programsko opremo
za veC numericnih metod: za direktno substitucijo, parcialno substitucijo, Wegsteinovo
metodo in Newton-Raphsonovo metodo. Za reSevanje sistema enacb smo izbrali

Wegsteinovo metodo, za vajo pa lahko preizkusite tudi druge razpolozZljive metode.

2.2 ResSevanje problemov iz reakcijske tehnike z numeriénimi metodami za
snemanje funkcij in reSevanje diferencialnih enacb

Za reSevanje diferencialnih enacb imamo na voljo metode za numeri¢no integracijo enacb:

— enostavno Eulerjevo metodo (integracija 1. reda) in

— Runge-Kuttove metode 1., 2. in 4. reda.
Metode Runge-Kutta so predstavljene s podprogramom INT, kontrolnim podprogramom INTI
in podprogramom PRNTF, ki dolo€a pogostost izpisa in testira konec racunanja (e zelimo
izpisovati ve€ kot deset spremenljivk, uporabimo §e podprogram PRNTRS). Metoda 4. reda
je za kemijskega tehnologa skoraj univerzalno uporabna, metodi 1. in 2. reda zadosCata
samo v nekaterih primerih.

Uporaba programske opreme za snemanje enodimenzijskih poljubnih funkcij in

reSevanje diferencialnih enacb bo prikazana na zaporedju dveh cevnih in enega mesalnega
reaktorja. Problem, ki ga je potrebno resiti, je del problema, vzetega iz literature?®, in je

sleded:

Primer 2

Avtokatalitska reakcija

A—->B+C

poteka v kaskadi dveh cevnih in enega mesalnega reaktorja (slika 2.2). Prostornina prvega

cevnega reaktorja, V_, =60 L, drugega cevnega reaktorja, V,, =30 L in tretiega mesalnega
reaktorja, V,,, =60 L. Prostorninski vtok Vv, znasa 10,0 L/min. Razmerje C,,/(-r,) kot

funkcija stopnje presnove je podana v preglednici 2.1. I1zraCunajte stopnjo presnove vseh

treh reaktorjev!
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Preglednica 2.1: Razmerje CAO/(—rA) kot funkcija stopnje presnove.

X ‘ 0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,85

Cao

(=Ta)

/min

10,00 20,00 42,86 50,00 42,86 30,00 17,14 15,71 33,57 55,71

r — i =7 =7
v 10le|n5> V. ,=60L >X1 E) V=301 :Xz :

Slika 2.2: Kaskada dveh cevnih in enega meSalnega reaktorja.

Matematic¢ni model
Podana imamo prostorninski vtok v, =10 L/min in razmerje CAO/(—rA) kot funkcijo stopnje

presnove X v min (preglednica 2.1). Razmerje C,,/(~r,) Pri trenutni stopnji presnove X

lahko dolo€imo z metodo interpolacije. V drugem poglavju Numeri¢éno reSevanje algebrskih
enacb udbenika Modeliranje procesnih operaci’ je predstavljena interpolacija

enodimenzijskih funkcij s podprogramom FUN1. S klicanjem podprograma FUN1 lahko pri

vsaki stopnji presnove X ocenimo ustrezno vrednost spremenljivke CAO/(—rA) v obmocdju

stopenj presnov od 0 do 0,85.
Spremembi prostornin cevnih reaktorjev dV_, in dV_, sta funkciji sprememb stopenj

presnov dX, in dX,, kar opisujeta diferencialni enacbi:

C

dv,, =V, —22—dX, (7)
_rA1)

in

dV., =v, —20_gx (8)

Prostornini cevnih reaktorjev bi dobili z integracijo enacb (7) in (8) od vstopne do izstopne

stopnje presnove vsakega cevnega reaktorja, vendar sta v naSem primeru stopnji presnov

X, in X, neznani spremenljivki in prostornini V_, in V,, znani spremenljivki. Problem bomo
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reSili tako, da bomo diferencialno enacbo (7) integrirali od X, =0 do X, =0,85, v vsakem
koraku integracije z interpolacijo ocenili CAO/(—rM) in dobljeno prostornino cevnega reaktorja
primerjali z znano prostornino V_,. Ko bosta podana in izraunana prostornina zadovoljivo
blizu, bomo pri ugotovljeni pravi stopnji presnove X, prekinili integracijo in nadaljevali z
izraCunom X, po enakem postopku.

Sedaj integriramo od X, =X, do X, =0,85. Pri vsakem integracijskem koraku z
interpolacijo ocenimo CAO/(—rAz) , izraCunamo prostornino drugega reaktorja in jo primerjamo
s podano prostornino V_, . Ko sta si izraCunana in podana prostornina prakticno enaki, glede
na postavljen konvergen¢ni kriterij, smo ugotovili pravo vrednost X, .

Integracijo prekinemo in nadaljujemo z izraCunom stopnje presnove meSalnega

reaktorja X, .Za mesalni reaktor velja enacba:

_v _Cao _
Vi =V 05 (X5 = X:) (©)

Postopek za izraCun stopnje presnove X, je podoben izraCunu stopenj presnov pri cevnih

reaktorjih, le da tu namesto integracijske zanke nastavimo programirno zanko. Stopnja

presnove naras¢a od X, do 0,85 z malim prirastkom. Pri vsaki spremembi stopnje presnove
z interpolacijo ocenimo CAO/(—I‘As) in izraGunamo prostornino mesalnega reaktorja.

Racunanje prekinemo, ko sta si izraCunana in podana prostornina enaki, glede na postavljen

konvergencni kriterij.

Za integracijo moramo uporabiti numeri¢éno metodo za reSevanje diferencialnih enacb. V
tretiem poglavju Numeri¢no reSevanje diferencialnih enacb ucbenika Modeliranje procesnih
operacij' najdemo pripravljeno programsko opremo za navadno Eulerjevo metodo (iteracijska
metoda 1. reda) ter Runge-Kuttove metode 1., 2. in 4. reda (izboljSave Eulerjeve metode). Za
reSevanje diferencialnih enacb smo med temi moznostmi izbrali Runge-Kuttovo metodo 4.

reda, ostale metode pa lahko preizkusite za vajo.
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3 SIMULACIJA PROCESNIH OPERACIJ

Za simulacijo procesnih operacij je na voljo programska oprema, ki sestavlja paket DYFLO.

Ta je podrobno razloZen v istoimenskem poglavju Modeliranja procesnih operacij', zato naj

tu navedemo samo splodno strukturo paketa in nastejemo podprograme, ki jih paket

omogoca.

Splosno strukturo paketa DYFLO predstavljata spremenljivki STRM in DATA:

— Spremenljivka STRM(IS, IP) podaja lastnosti (IP) tokov oziroma vozlis¢ (IS) in ima

dimenzijo (300, 24).

— Spremenljivka DATA(IC, ID) podaja osnovne lastnosti (ID) kemijskih komponent (IC) in

ima dimenzijo (20, 10).

Paket DYFLO vsebuje programsko opremo z naslednjimi podprogrami:

ENTHL za raunanje entalpije tekoe zmesi,

ENTHYV za ra¢unanje entalpije parnega toka,

TEMP za dolo¢anje temperature pri dani entalpiji in sestavi,

EQUIL za izraun ravnotezne sestave pare pri znanem tlaku oziroma temperaturi,

za oceno koeficientov aktivnosti (ACTYW po Wilsonovi metodi, ACTYM po Margulesovi

metodi in ACTY, ki uposteva idealno plinsko zmes),
DEWPT za raCunanje rosisca,
HTEXCH za izra€un splosnih faznih transformacij (razen vrenja),

FLASH za simulacijo parcialnega in totalnega kondenzatorja, kotla z razpenjanjem ter

simulacijo adiabatnega razpenjanja,

CVBOIL za simulacijo kotlov in uparjalnikov brez zastanka,
PCON za parcialno in totalno kondenzacijo,

HLDP za simulacijo zastanka,

VVBOIL za simulacijo kotla z zastankom ter

PRL in RPRL za izpis rezultatov.

Navedeni podprogrami niso samostojno uporabni. Uporabljali jih bomo skupaj s

podprogrami za reSevanje algebrskih in diferencialnih enacb pri modeliranju reaktorjev.
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4 MODELIRANJE REAKTORJEV

Modeliranje reaktorjev je obravnavano v vec stopnjah:

1. Modeli reaktorjev so sistemi navadnih nelinearnih diferencialnih in algebrskih enacb, v
katerih je neodvisna spremenljivka €as. Primeri iz uCbenika Modeliranja procesnih

operacij' so:
a. reakcija v meSalnem reaktorju za tekoco fazo (strani 79-82 v uébeniku),
b. reakcija v Sarznem reaktorju (stran 82 v u¢beniku),

c. heterogena kinetika v Sarznem reaktorju — program HETKIN (strani 85-92 v

ucbeniku),

d. semikontinuirna kopolimerizacija v raztopini — program KOPOLI (strani 92-98

v ucbeniku),

e. porazdelitev bivalnih asov v meSalnem reaktorju — program RETTIME (strani
98-102 v ucbeniku).

2. Modeli reaktorjev so velstopenjski sistemi, dobljeni z razSiritvijo 1. faze. Primer iz

Modeliranja procesnih operacif’ je:

a. reakcija z ekstrakcijo v kaskadnem reaktorju — program KASKA (strani 103-
108 v ucbeniku).

3. Modeli reaktorjev so sistemi navadnih nelinearnih diferencialnih enacb, v katerih je
neodvisna spremenljivka razdalja ali geometrijska dolzina (predvideno je stacionarno
obratovanje, da je izloen €as kot neodvisna spremenljivka). Primer iz Modeliranja

procesnih operacij' je:

a. reakcija katalitskega razpadanja etilena v cevnem reaktorju (strani 108-118 v

ucbeniku)
i. simulirana s spremenljivim korakom — program VARSTEP,
ii. simulirana s serijskim integriranjem — program SITR.

4. Modeli reaktorjev so sistemi parcialnih diferencialnih enacb, v katerih sta neodvisni
spremenljivki prostorska spremenljivka in ¢as). Primera iz Modeliranja procesnih

operacij’ sta:

a. heterogena kinetika v cevnem reaktorju — program DYNSIM (strani 119-123 v

ucbeniku),
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b. reakcija polimerizacije v SarZznem reaktorju (strani 123-128 v u¢beniku).

Za dolocCen tip reaktorja se pri racunalniskih vajah:

— sestavi raCunalniski program, tako da se k dolo¢enemu programu poiScejo ustrezni
podprogrami za modeliranje reaktorjev in simulacijo procesnih operacij ter

podprogrami za numeri¢no redevanje algebrskih in diferencialnih enacb,

— testira sestavljeni program in po mozZnosti dobljene rezultate primerja z rezultati ali

njihovimi grafiénimi prikazi, podanimi v Modeliranju procesnih operacij’,
— analizira dobljene rezultate in

— spreminja vhodne podatke (izvaja simulacije) s ciljem izboljSati testne rezultate.

10
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5 DIAGRAMI POTEKA

Za vsak reSevani problem je treba izdelati diagrame poteka. To so:
— blokovni diagrami enacb in
— racunalniki diagrami poteka.

Diagrami poteka morajo biti narisani z enim od racunalniskih orodij, katere Student obvlada.
V navodilih za vaje je uporablien raCunalniSki program SmartDraw. Z njim se Studentje
seznanijo v drugem letniku Studija pri racunalniskih vajah iz predmeta Procesne bilance. Zato

si lahko po potrebi znanje osveZijo z navodili za radunalnigke vaje iz Procesnih bilanc®.

5.1 Blokovni diagrami

Enacbe iz problema napiSemo v blokovni obliki, tako da dobimo potek informacij:

vhodne veli€ine - enacbe v sistemu - izhodne veli¢ine

Potek informacij v obliki blokovnega diagrama enacb so matemati¢ni (analitski) ekvivalent
analiziranega fizikalnega sistema. Kompleksno povezan sistem takih blokov imenujemo

model.

Slika 5-1 prikazuje blokovni diagram poteka za radunanje prostornin treh me3alnih

reaktorjev v kaskadi (primer 1 na strani 3).

X, X,
CH,0,.3 CH,0,3
X _) 2 X X, -X, 1-X, 2
CgH,0,.1 _y (1 ‘Y05H402.3) Xcﬁn4oz,1 CeHi0p 2. Xeno 1= Xeio 2_( CaHy0,.3 X c,0,,2)( ) CHy0,.2)
H, = H, - E ) . _ 7
CgHy05.2 = 1 CgH,0,.3 (1_)(03'“‘402-1) sHa0, MOz (1 XCSHQO2I3)
XCSH402.1 Xcsﬂ4oz,1
e
L CH,0,.0
Vs r _ar 4 V0 Ceg,0,0 Xcg,0,17 | CCaH,0,1
< — - 7 kel B 142 - 42 X o B
Vs=3V V= ke 2 c Ce1,0,1= 10,01~ Ko p,0,1)
CoHy0,.1 CeH,0,,0

k, v,

Slika 5.1:  Blokovni diagram za raunanje prostornin treh mesSalnih reaktorjev v kaskadi (primer 1).

Blokovni diagram za raCunanje stopenj presnov kaskade dveh cevnih in enega

meSalnega reaktorja (primer 2 na strani 5) je predstavlien na Sliki 5-2. Crni trikotnik

11
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oznaduje integracijski blok. Tako lahko takoj lo¢imo enacbe, ki jih je treba reSevati algebrsko

od enacb, ki jih je treba integrirati.

) . Cn0 . Cno -
(—F‘A1) VU (_rAz} VO (_rga) VO
X

V dv . X dV, ¢ 2 c X
c1 c1 . ('AO 1 c2 _ AD - . AD
=V > =V > Vo=v 2 (X,-X,)) 33—
1 dXy  0(-74) Ver aXz 0 (aa) i ) 0(_’1\3)( a=2)
AT
Ver Vea Vi

Slika 5.2: Blokovni diagram za racdunanje stopenj presnov kaskade dveh cevnih in enega
mesalnega reaktorja (primer 2).

5.2 Racunalniski diagrami poteka

Standardni ra¢unalnidki diagrami poteka nas vodijo skozi pripravo racunalnidkih programov.
Za risanje diagramov poteka uporabliamo dovoljene grafine znake oziroma simbole®.
Grafiéni simboli so lahko prosojni ali obarvani. Z obarvanjem simbolov dosezemo vecjo
preglednost diagramov poteka. Tekst v grafi€nih simbolih je lahko slovenski ali angleSki.

Ustrezne enacbe je treba pisati v matematicni obliki in ne v FORTRANSsKki.

Slika 5-3 prikazuje racunalnidki diagram poteka za pripravo glavnega programa za
racunanje prostornin kaskade treh enako velikih me$alnih reaktorjev (primer 1 na strani 3).

Racunalniski program bo klical podprogram CONV, ki uporablja Wegsteinovo metodo.

Slika 5-4 prikazuje racunalnidki diagram poteka za pripravo glavnega programa za
raCunanje stopenj presnov kaskade dveh cevnih in enega meSalnega reaktorja (primer 2 na
strani 5). Racunalniski program bo klical podprogram FUN1 za oceno hitrosti reakcije pri neki
stopnji presnove in podprograme INT, INTI in PRNTF, ki prestavljajo orodje za integracijo
enaCb po Runge-Kuttovih metodah. V diagramu poteka je predvidena Runge-Kuttova

metoda 4. reda.

12
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( ZACETEK )

Y
k=992 %10
Co0,0 = 80,0 x 10°

Vo =0,278 x10°°
Xegio,3 =0.875

’YCGH.,O?.1Z =05

Y

- 2 v
, _x (1- cBH,,OZ,e) /\GSH,,OZJ
CeHi02,2 = “F CH,0,.3 (1-X )2
CgHs0;,1

-(
v r o 2
% ("\CBH402,3 _/\c5H402,2)(1 _AcsH,,oz,z)
CgH 0,1 — XC6H,,OZ.2 - , 2
(1 _“\CSH,,Oz.S)
Y
Klici CONV
(XcﬁH“oz, . XCGH‘:OzJ' 1N
NE
Yy DA
lzpisi Xy, X,
Y
Cegi0,1= Cogi0,,0 (1= Xepo,1)
. Vole X )
y=0 c;j_,oz,u C;H.OZ.T i2pii . ¥, )( KONEC )
CegH,0,,1
V=3V

Slika 5.3: Diagram poteka za izracun prostornin treh enako velikih meSalnih reaktorjev v kaskadi.
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ZACETEK 1

Y ¥
Podatki
odatii A (jy=FUN1| X,, 10X, i=1,11),| -2 (i), i=1,11| | <.
}01‘ !"ci' Lm' Vo _’?u) (_’:Q)
(X, i=1,11) .
[ h0_(j), :'—1,11} Y
(=ra) di’;z.x . Cap
X, (-ny)
Y
X,=0 .
V., =0
ot Klici PRNTF(0,01, 0,85, N, X, ‘a0 Vez.i» Vea)
(—732)
Y
A
Cao ;- o Cag sn -
> (f):FUN‘l[X1,10,()(,,;:1,11),( : (:).;:1,11]) _ ,
Tt ) DA Voo =Vea <001
'bz
r Y y
dl’cj.a =¥, Cao lzpisi X y NE
dX, (=ra1)
- L ,\IF= 1
\
Kiiéi PRNTF (0,01,0,85, Ny, X, s Can X Verin Ver) Y N
Al
KIici INTI (X, 0,001, 4)
Y
Y
V-V, DA /
Zer el 0,01 > lzpisi X, KIGi INT (Vy,,, ——21)
cl T it
NE
_V L o DO ,YQZ,Y2,0,085,0.001 e orcneos e
DA
Ne=1 >
Y
NE , -
Y (_‘%{f): FUN1 [Xa, 10,(X,,i=1,11), [[j"] (D). i=1, 11]]
Kligi INTI(X,, 0,001, 4) . e ’
i = Vo 22— (X, - Xy)
—-'ha)
Y
KIi&i INT (V. dV“")
ICI e
cl,1 dX1 Y
DA r o)
MM 0,001
X, =X, "
')122J = 0 ~ Y
lzpigi X v NE
Y END DO
1
b

KONEC

Slika 5.4. Diagram poteka za izracun presnov dveh cevnih in enega mesalnega reaktorja v kaskadi.
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6 PROGRAMIRANJE

6.1 Racunalniski program in dobljeni rezultati za kaskado treh mesalnih
reaktorjev

Glavni program za raCunanje prostornin treh enako velikih meSalnih reaktorjev (primer 1 na

strani 3), ki kli¢e podprogram CONV":

khkAhkhkhkkhhkhkhkhkhkhkhkkhkhkhkkhkhkhkhhhkhhhAhhhkhhhhhdhhkhhhkkhkhkhkhkhkhkhkhkrhkhkhrkhkrkhrhkhkxkx%x%

* Prostornina treh identicnih mesalnih reaktorjev v kaskadi *
R IR I i S Sh b S dh b b db Sh b S dh b b SR Ih b S db b b SR Sb b S db b b db Sb b JE db b b dh Sb b d Sb b b db Ib b S Ib b S dh Sb b db  Sb o 4

QOO

real k
OPEN (6, STATUS='NEW', FILE='PRIMER1IG.REZ")
write(6,100)
100 format (1x,52('*"),/,1x,'* Stopnje presnov kaskade treh mesalnih',
&' reaktorjev *',/,1x,52('*'),/)

C

C Podatki

c _______
k=9.92E-3 ! konstanta reakcijske hitrosti, L/ (mol s)
cB0=0.08 ! zacetna koncentracija C6H402 (B),mol/L
v0=0.278 ! tekoci prostorninski vtok, L/s
xB3=0.875 ! koncna stopnja presnove C6H402 kaskade reaktorjev
write(6,200) k, cBO, v0, xB3
xB1z=0.5 ! ocena stopnje presnove C6H402 prvega reaktorja

C

C Iskanje stopenj presnov xB2 in xB3 z Wegsteinovo metodo

C _______________________________________________________

write (6,300)

5 XB2=xB3- ( ( (xBlz* ((1-xB3)**2))/ ((1-xBlz)**2)))
xB1=xB2- ( (xB3-xB2) * ((1-xB2) **2) / ((1-xB3) **2))
write(6,400) xBl,xB2
call conv(xBlz,xB1l,1,NC)
go to (6,5),NC

6 continue
write(6,500) xBl, xB2

Izracun prostornine mesalnega reaktorja
cB=cBO* (1-xB1)
V=v0* (cBO*xB1)
write (6,600) V

QOO

/ (k* (cB**2))

Skupna prostornina reaktorjev v kaskadi

Vs=3*V

write(6,700) Vs

stop

200 format (1x, 'Znani podatki',/,1x,13('-"),/,"' k =',F8.5,

&' L/ (mol s)',/,'" ¢cBO =',F5.2,"' mol/L',/,' vO =',F6.3,
&' L/s',/,"' xB3 =',£6.3,/)

300 format (1x, 'Iskanje stopenj presnov xB2 in xB3 z Wegsteinovo ',
&'metodo',/,1x,55('-"),/,2X,"' xBl',6X, 'xB2")

400 format (1x,£6.3,3x,£6.3)

500 format (' Stopnja presnove C6H402 v prvem mesalnem reaktorju ',
&'xBl je ',f5.3,'.',/,' Stopnja presnove C6H402 v drugem ',
&'mesalnem reaktorju xB2 je',1x,£f5.3,'.")

600 format (/,1x, 'Izracun prostornine reaktorjev',b/,1x,30('=-"),/,

&' Prostornina posameznega mesalnega reaktorja v kaskadi vm je ',

[ONON@!
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&fe6.1,' L.")

700 format (1x, 'Prostornina vseh treh mesalnih reaktorjev v kaskadi ',
&'Vs znasa ',fo.1,' L."'")
end

Dobljeni rezultati:

R I I b I b e S b S b b S b S b S b I S b I S 2b S b S S b I Sb b S S S b Sb b S Sb b S Sb b 4

* Stopnje presnov kaskade treh mesalnih reaktorjev *
R IR d b dh b db I b b S b S S S b SR I b b db b b SR Sb b S Ib b b SR Ib b S db b b db Ib b b db b b db Ib b b4

Znani podatki

k = 0.00992 L/ (mol s)
cBO = 0.08 mol/L

v0O = 0.278 L/s

xB3 = 0.875

Iskanje stopenj presnov xB2 in xB3 z Wegsteinovo metodo

xB1 xB2
0.795 0.844
-2.760 0.580
0.780 0.839
0.765 0.835
0.505 0.783
0.665 0.811
0.636 0.805
0.628 0.804

0.629 0.804
Stopnja presnove C6H402 v prvem mesalnem reaktorju xBl je 0.629.
Stopnja presnove C6H402 v drugem mesalnem reaktorju xB2 je 0.804.

Izracun prostornine reaktorjev

Prostornina posameznega mesalnega reaktorja v kaskadi Vm je 1595.7 L.
Prostornina vseh treh mesalnih reaktorjev v kaskadi Vs znasa 4787.2 L.

Iz dobljenih rezultatov je razvidno, da znaSa prostornina enega reaktorja v kaskadi
1595,7 L in prostornina vseh treh reaktorjev v kaskadi 4787,2 L. Namesto treh zaporednih
mesSalnih reaktorjev bi lahko imeli samo en mesSalni reaktor z enako stopnjo presnove.

Njegova prostornina bi znasala:

Y Vo (CC6H402,0 _CCGH402,1) 3 0,278 L/S (0,08 —0,01)mOI/L _19616.9 L
" ke pi,o, 1 0,00992 L/(mols) (0,01) (mol/L)? ’

Opazimo lahko, da je prostornina vseh treh reaktorjev v kaskadi priblizno Cetrtina potrebne
prostornine, ¢e bi za enak namen uporabili en sam mesalni reaktor. S kaskado smo

reaktorsko prostornino znatno zmanjsali.
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6.2 Racunalniski program in dobljeni rezultati za kaskado dveh cevnih in enega

mesalnega reaktorja

Glavni program za raCunanje stopenj presnov v kaskadi dveh cevnih in enega mesalnega
reaktorja (primer 2 na strani 5), ki kli¢e podprograme FUN1, INT, INTI in PRNTF":

Qa0

100

300

400

6

500

R R I I b e S b S b e S S S S I S b b S b I db b I S b I S I Ib S b e S S e S SR S Sb S b b S b I Sb b I db b I Sb b I I 4

* Stopnja presnove kaskad dveh cevnih in enega mesalnega reaktorja *
R IR e b b b b b Sh S S A b b b b ah db db g b b b b dh db db S g b b b b (Sb Sb db g g b b b b (Sb Sb db g b b b b b (Sb Sb db db g g b b b (Ib Ib db (g g 4
dimension pCAO0 rA(10),pX(10)

COMMON/CINT/T, DT, JS, JN, DXA (500) , XA (500) , IO, JS4

open (6,status="'new',file="primer2G.rez')

write(6,100)

format (2x,69('*"),/,2x,'* Stopnja presnove kaskade dveh cevnih ',
&'in enega mesalnega reaktorja *',/,2x,69('*'),/)

data Vecl/60./ L

data Vec2/30./ 1L

data Vm /60./ 1L

data v0/10./ ! L/min

data (pCAO_rA(N),NZl,lO)/10.00,20.00,42.86,50.00,42.86,30.00,
& 17.14,15.71,33.57,55.71/

data (pX(N),N=1,10)/0.,0.1,0.2,0.3,0.4,0.5,0.6,0.7,0.8,0.85/

a)Xl - stopnja presnove prvega cevnega reaktorja v zaporedju, Vcl

write (6,200)
format (/,2x, 'a)Vcl - prvi reaktor v zaporedju',//,6x,'X1l',4x,
&'cAO0/ (-rAl) /min', 3x, 'Vcln/L',7x, 'Vcl/L")
X1=0.0 I
Vcln=0.
CAO0 rAl = funl(X1,10,pX,pCAO_rA)
dvelndXl = v0*cAO rAl
call prntf(0.01,0.85,NF,X1,cA0 rAl,Vcln,Vcl)
if (abs ((Vcln-Vcl) /Vel) .1t. 0.01) then
write(6,300) X1
format (/, 4x, 'Stopnja presnove cevnega reaktorja Vcl je ',
& 'X1 = ', f4.2,'.',/)
go to 2
endif
go to (1,2), NF
call inti(X1,0.001,4)
call int (Vcln,dVclndX1l)
go to 3

b)X2 - stopnja presnove drugega cevnega reaktorja v zaporedju, Vc2

write (6,400)
format (/,2x, 'b)Vc2 - drugi reaktor v zaporedju',//,6x,'X2',4x,
&'cAO0/ (-rA2) /min', 3x, 'Vc2n/L', 7x, 'Vc2/L")
CAO_rA2 = funl(X2,10,pX,pCAO0_rA)
dvezndX2 = v0*cAO rA2
call prntf(0.01,0.85,NF,X2,cA0 rA2,Vc2n,Vc2)
if (abs ((Vec2n-Vec2) /Ve2) .1t. 0.01) then
write(6,500) X2
format (/, 4x, 'Stopnja presnove cevnega reaktorja Vc2 Jje ',
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& 'X2
go t
endif

go to

go to

[ NONONQ!

do X3

= ',£4.2,'.",/)

o 5

(4,5),

6

NF
4 call inti(X2,0.001,4)
call int (Vc2n,dVc2ndX2)

CAO rA3 = funl(X3,10,pX,pCAO0_rA)

Vmn =v0*Cal_ rA3* (X3-X2)
if (abs ((Vmn-Vm) /Vm)
write (6,600)
600 format (/,2x%,"'

X3
c)Vm - tretji reaktor v zaporedju',//,4x,
'LE4.2,.00, /)

1t

0.001)

then

& 'Stopnja presnove mesalnega reaktorja Vm je X3 =

go to
end i
end do
7 write (
700 format

stop
end

7
f

6,700)
(/'

Dobljeni rezultati:

X3
Stopnja presnove zaporedja reaktorjev Vcl,
&'Vm je',£5.2,'.")

Programiranje

c)X3 - stopnja presnove tretjega mesalnega reaktorja v zaporedju, Vm

= X2,0.85,0.001

ve2 in ',

KA AR A AR A AR A AR A AR A AR A AR A A KA A I A A I A A A A A A A AL A AR A A A A AR A A A A A A A A A A AR AR XKk

* Stopnja presnove kaskade dveh cevnih in enega mesalnega reaktorja *
kA khkhhkhkhhkkhkhAhhkhkhhkkhkhrhhk kb hkh Ak hkhkhkhkhkhk kA hkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkhkdhhkhkhkhkkhkr ko hkkxhkkxx*%

a)Vcl - prvi reaktor v zaporedju

X1
.00
.01
.02
.03
.04
.05
.06
.07
.08
.09
.10
.11
.12
.13
.14
.15
.16
.17
.18
.19
.20
.21
.22

[eNeoNooBoBololoNoNoNoNoNoNoNoloRolololNoNoNoNe]

Stopnja presnove cevnega reaktorja Vcl je X1

cAO/ (-rAl) /min
10.
11.
12.
13.
14.
15.
16.
17.
18.
19.
20.
.29
24,
26.
29.
31.
33.
36.
.29
.57

22

38
40

42.
.57
.29

43
44

00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00

57
86
14
43
72
00

86

Veln/L

0.
.05
.20
.45
.80
.25
.80
9.
.20
13.
15.
17.
19.
22.
24.
27.
31.
34,
.32
.26
46.
50.
55.

~N o WN R

11

38
42

00

45

05
00
11
46
03
83
86
11
60

43
75
14

18

Vel/L

60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.
60.

00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00
00

0.23.
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b)Vec2 - drugi reaktor v zaporedju
X2 cA0/ (-rA2) /min Ve2n/L Vec2/L
0.23 45.00 0.08 30.00
0.24 45.72 4.61 30.00
0.25 46.43 9.22 30.00
0.26 47.14 13.90 30.00
0.27 47.86 18.65 30.00
0.28 48.57 23.47 30.00
0.29 49.29 28.36 30.00
Stopnja presnove cevnega reaktorja Vc2 je X2 = 0.29.

c)Vm - tretji reaktor v zaporedju

Stopnja presnove mesalnega reaktorja Vm je X3 = 0.47.

Stopnja presnove zaporedja reaktorjev Vcl, Vc2 in Vm je 0.47.

Iz dobljenih rezultatov je razvidno, da je stopnja presnove prvega reaktorja v zaporedju
X,=0,23, drugega reaktorja v zaporedju X, =0,29 in tretiega reaktorja v zaporedju

X, =0,47. Stopnja presnove reaktorjev v kaskadi je torej 0,47.
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7 PRIPRAVA POROCILA

Porocilo mora vsebovati rezultate celotnih racunalniSkih vaj iz Reakcijske tehnike. Za vsako

nalogo je treba podati.

1. SEZNAM UPORABLJENIH SIMBOLOV, v katerem navedete simbole, pomene
simbolov in enote v mednarodnem sistemu merskih enot in znakov®®. Pravilen zapis

merskih enot in znakov je treba upostevati skozi celotno porocilo.
2. OPIS PROBLEMA, v katerem predstavite reSevani problem.
3. MATEMATICNI MODEL, ki mora vsebovati:
a) fizikalno-matemati¢ne zveze in izpeljave, potrebne za izraun, in
b) uporabljeno numeri¢no metodo.
4. BLOKOVNI DIAGRAM enadb'.

5. RACUNALNISKI DIAGRAM POTEKA, narisan po uveljavljenih pravilih za risanje

diagramov poteka®.
6. IZRACUN, ki mora vsebovati:
— morebitne predhodne izraCune, &e jih ni bilo mogoce vkljuiti v racunalniski program,

— programsko opremo: izpis datoteke s programom, podatkovne datoteke in datoteke
z rezultati, ki jih lahko vstavite na ustrezno mesto v porocilu ali pa priloZite kot

prilogo pri vsaki nalogi posebej;
— morebitne konc¢ne izracune, Ce jih ni bilo mogoce vkljuciti v racunalniski program.
7. REZULTATE, Kkjer je zazeljeno:
a) podati kon¢ne rezultate, po katerih naloga sprasuje (ne iteracij) in
b) grafi¢no prikazati dobljene rezultate, kadar je mozno.
8. DISKUSIJO dobljenih rezultatov s staliS§¢a reakcijske tehnike.
9. UPORABLJENE VIRE po vzoru Navodil za izdelavo diplomskega dela’. Na primer:

(8t.) I. Priimek, Naslov, ZaloZba, Mesto izdaje, Leto izdaje, uporabljene strani.
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8 OCENJEVANJE RACUNALNISKIH VAJ

Pri oceni raCunalniskih vaj iz Reakcijske tehnike se upostevajo:
— samostojnost pri delu,

— poznavanje racunalniSkega paketa DYFLO in

— oddano porocilo o racunalniskih vajah.

Poroé€ilo o raCunalniskih vajah se prizna, ¢e so dobljene naloge pravilno reSene in Ce
zberete vsaj 60 % moznih to¢k. Podrobnosti o ocenjevanju porocila so razvidne iz slike 8.1.
Negativno ocenjena poro€ila morate popraviti in jih ponovno oddati v pregled. Pozitivho
ocenjeno porocilo se lahko enkrat popravlja z namenom izboljSati oceno. Pri oddaji porocila
se je treba drzati dogovorjenih rokov. PrekoraCeni roki vplivajo na zniZzanje ocene

raCunalniskih vaj.

Ocena racunalniskih vaj iz Reakcijske tehnike se skupaj z oceno laboratorijskih vaj iz

Reakcijske tehnike in (delnimi) pisnimi izpiti po enacbi

Ocena vaj iz Reakcijske tehnike

(Racunalniske vaje + Laboratorijske vaje) + 1. (delni) pisni izpit + 2. (delni) pisni izpit
3

oblikuje v kon€no oceno vaj iz Reakcijske tehnike.
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Slika 8.1a: Ocenjevalni list za porocilo o racunalniskih vajah iz Reakcijske tehnike.
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Slika 8.1b: Nadaljevanje.
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9 DODATEK

V dodatku so skupaj z ustreznimi stranmi iz ugbenika Modeliranje procesnih operacif’

navedeni abecedni seznami:

numeriénih metod,

programske opreme za numeri¢no reSevanje algebrskih in diferencialnih enacb,

programske opreme za simulacijo procesnih operacij in

programske opreme za modeliranje reaktorjev.

9.1 Abecedni seznam numeri¢nih metod

Numeriéna metoda Stran v uébeniku’
Enostavna Eulerjeva metoda 21
Implicitni sistemi viSjega reda 15
Navadna iteracijska metoda 8
Newton-Raphsonova konvergenca 13
Parcialna substitucija 10
Runge-Kuttova metoda 4. reda 28
Runge-Kuttovi metodi 1. in 2. reda 25
Snemanje dvodimenzijskih funkcij 18
Snemanje enodimenzijskih funkcij 16
Wegsteinova metoda 11
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9.2 Abecedni seznam programske opreme za reSevanje algebrskih in
diferencialnih enacb

Programska oprema Stran v uébeniku’
CONV 12
CPS 11
DIR_SUBST 9
ENOSTAVNI_EULER 24
FUNA1 16
FUN2 19
GLAVNI_PROGRAM 34
INT 26, 29
INTI 28, 30
NR 14
PAR_SUBST 11
PRNTF 32
PRNTRS 33
SNEMANJE1 17
WEGSTEIN 12
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9.3 Abecedni seznam programske opreme za simulacijo procesnih operacij

Programska oprema Stran v uébeniku’
ACTY 62
ACTYM 62
ACTYW 60
CVBOIL 69
DEWPT 64
ENTHL 57
ENTHV 58
EQUIL 63
FLASH 68
HLDP 72
HTEXCH 65
PCON 70
PRL 76
RPRL 77
TEMP 58
VVBOIL 74
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9.4 Abecedni seznam programske opreme za modeliranje reaktorjev

Programska oprema

Stran v uébeniku’

DYNSIM 122
HETKIN 89
KASKA 108
KOPOLI 96
RETTIME 102
SITR 118
VARSTEP 114
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