A kutatas iranyai és eredményei harom f6 osztalyba sorolhatok.

1. Megvalosithatosagi vizsgalatok

A kutatas egyik f6 iranya a kiilonféle folyamatos és szakaszos (de féleg szakaszos) extraktiv és reaktiv desztillald
folyamatok megvaldsithatosagat, az alkalmas valtozatok meghatarozasat, a paraméterek (refluxarany, visszaforralasi
arany, extrahalo agens taparany) alkalmas tartomanyanak meghatarozasat célozta.

A kilonféle oszlopfajtak (folyamatos, szakaszos dUsito, szakaszos kiforrald, kozéptartalyos oszlop), illékonysagi viszonyok
(nehéz, konnyl és kozbens6 forraspontl kinyerdszer, minimalis és maximalis forraspontu azeotrop vagy kozeli forraspont
azeotrop nélkiil, a kinyer6szerrel képzett Ujabb azeotrop pontok), a konkrét elegyek és kinyerészerek homogén és
heterogén folyadékfazisok, egyensulyi, egyszer( és komplex reakciok, homogén és heterogén katalizis, kinyerdszer
bevezetése egyik vagy masik oszlopszakaszba vagy tartalyba a megvizsgalando esetek sokasagat alkotjak. Az egyes
esetekhez egyedi, illetve ezek kombinacibihoz altalanos vizsgalati modszereket dolgoztunk ki annak megallapitasara,
hogy az adott elegy és kinyerdszer esetén az adott konfiguracié megvaldsithatd-e, és ha igen, akkor milyen paraméter-
tartomanyban, milyen varhat6 eredménnyel.

- Modszert dolgozunk ki a szakaszos kiforraloban lejatszodo kiilonféle szakaszos extraktiv desztillalo eljarasok
megvalosithatosagi vizsgalatara, a limitald paraméterek meghatarozasara.

- Kidolgozzuk a nemreaktiv extraktiv desztillacioban sikerrel alkalmazott differencialegyenlet-modell analog
valtozatat az egyensullyal vezérelt reaktiv desztillacio esetére.

— A homogén folyadékfazisu folyamatos extraktiv desztillacio miiveleti tartomanyainak felderitésére szolgalo
gyors keresé eljarast dolgozunk ki, amivel az egyes szétvalasztasi feladattipusok esetében eldonthetd, hogy a
mlvelet hany (és milyen) oszlopszekcioval valosithaté meg.

- Maodszert dolgoztunk ki folyamatos heterogén extraktiv desztillacid megvalosithatosagi vizsgalatara, az
alkalmas oszlop-konfiguraciok és paraméter-tartomanyok meghatarozasara.

- Szakaszos extraktiv desztillalo rendszerek lizeminditasi stratégiait modelleztiik és idébeli hatasat szimulaltuk,
illetve az idébeli szimulacio szamitasi eredményeit igazoltuk féliizemi kisérletekkel.

- Konszekutiv egyensulyi reakciorendszerre is kidolgoztuk a szakaszos reaktiv desztillacio megvalosithatdsagi
analizisének modszerét, és azt alkalmaztuk a dietilkarbonat szintézis esetében.

- A szakaszos reaktiv desztillalas kiilonféle hibrid eseteinek megvalosithatosagi elemzésére alkalmas (dUsito -

kihajto - kozéptartalyos kombinaciok, katalizator a kiilonféle oszlopszekcio-kombinaciokban) altalanos
modszert dolgoztunk ki és alkalmaztunk 6t-komponens(i, konszekutiv egyensulyi reakcio rendszerére.

2. Optimalizalé modellek és modszerek

A kutatas egy masik f6 iranya olyan modellek és megoldd algoritmusok fejlesztése volt, amivel szétvalasztd rendszerek
optimalis konfiguracioja és optimalis tervezési paraméterei sikerrel meghatarozhatok. Ez elsésorban olyan matematikai
programok (MILP és MINLP modellek) kidolgozasat jelenti, melyek a vizsgalt folyamatot vagy rendszert kelld mélységben
modellezik, de ugyanakkor alkalmas megoldé motorral személyi szamitogépen elfogadhaté id6 alatt megoldhatok, és a
kapott eredmények az alkalmazas szempontjabol értékelhetok.

A f6 nehézség részben a szétvalaszto eljarasok termodinamikai modelljeinek erésen nemlinearis és nemkonvex alakjabol,
részben a lehetséges valtozatok rendszerének kombinatorikai bonyolultsagabdl ered. Példaul a para-folyadék
egyensUlyok leirasara alkalmazott egyszer( modositott Raoult-Dalton Gsszefiiggésben szerepel az aktivitasi egyiitthato,
aminek osszetétel-és hofokfiiggését valamelyik szabadentalpia-tobblet modellel, pl. Wilson, NRTL vagy UNIQUAC
modellel irhatjuk le, ezek alakja azonban tobbkomponens(i elegyek esetében szokatlanul riaszté a megszokott MINLP
modellekben. Ha a desztillalo oszlopk lehetséges kapcsolasai, a fokozatszamok és a betaplalasi helyek valtozok egy
modellben, akkor ez részben kombinatorikai problémat jelent, részben pedig az a technikai problémat vetik fel, hogyan
kezeljul a potencialisan jelen levd, de a megoldasban nem szerepl részek anyag- és energiadaramait és egyéb jellemzéit,
Osszefiiggéseit. A kidolgozott modszerekkel nyert tapasztalatokat a vegyipar mas, rokon strukturalis optimalizalasi
problémainak megoldasara is alkalmaztuk.

- Az extraktiv desztillacio oldoszerkivalasztassal kapcsolt struktlra-szintézisére alkalmas matematikai
programozasi modellt dolgoztunk ki.

- Az extraktiv desztillacio olddszerkivalasztassal kapcsolt struktlra-szintézisére kidolgozott matematikai
programozasi modellt sikerrel alkalmaztuk a folyamat muiszaki és gazdasagi szempontu analizisére.

- Komplex desztillalo rendszerek szintézisére alkalmas uj MINLP modellt dolgoztunk ki.

— Az Outer Approximation algoritmust (1gy modositottuk, hogy az irodalomban felleheté modszereknél
lényegesen hatékonyabban alkalmazhato6 a komplex desztillalo rendszereket leird MINLP modellek
megoldasara.

- Alkalmas modellt készitettiink, és optimalizaltuk tengerviz sétalanitasara szolgalo kiilonféle komponens-
szétvalaszto berendezések elhelyezését sik tartomanyon, topografiai korlatozasok figyelembe vétele mellett.

- A vegyipari rendszerek iitemezési feladainal eléforduléd specialis kdvetelményeket elemezve az litemezési
feladatok Uj osztalyozasat adtuk meg, és megoldasi modszert fejlesztettiink ki a specialis kdvetelmények
kielégitésére.



- A komplex desztillalo rendszerek optimalis tervezésére kidolgozott OA algoritmust vegyipari komplex
litemezési feladatok optimalizalasaba is beagyaztuk, a rolling horizont modszer alapelveinek rolling
operations szemlélet( alkalmazasaval.

- Ugyancsak az iitemezés targykorében specialis vegyipari - élelmiszeripari feladatokra jellemz6 korlatok

kezelésére alkalmas matematikai programokat dolgoztunk ki, és alkalmaztuk a soripar egy specialis
problémajara.

3. Megbizhaté szamitasok

A kutatas harmadik f6 iranya az egyensulyi és desztillacios szamitasok megbizhatosagaval kapcsolatos problémak
feloldasat célozta. Ez tobb kiilonbozd, de rokon forrasbol szarmazo bizonytalansagot jelent.

A kutatas teriiletén ezek koziil a legismertebb talan a megoszlasok szamitasanak problémaja. A fazisegyensuly szilkséges
és elégséges feltétele a mechanikai és hémérsékleti egyensuly mellett a szabadentalpia minimuma, de ennek
meghatarozasahoz globalis (nem csak lokalis) minimumot kell meghatarozni. Mivel ez 5Gnmagaban nehéz feladat, a
megoldas nagyon idGigényes, valamint mivel komplex alkalmazasokban, pl. egy desztillalé oszlopban tébb helyen
egyszerre kell kiilonbozé eseteket szamitani, a gyakorlatban csak a kémiai potencialok azonossagat ellenérizziik, ami az
egyensUlynak szilkséges, de nem elégséges feltétele. A megoldasok kozott szerepel az Un. trivialis megoldas, vagyis hogy
nincs megoszlas. Elre ki nem mért esetben nem tudhatjuk, hogy a kapott megoldas helyes-e.

Ugyancsak ismert tapasztalat, hogy egy bonyolultabb oszlopszamitas néha nem konvergal. Ilyenkor nem tudjuk, hogy
csak a megoldd modszer nem alkalmas, illetve gyenge volt a kezdeti becslés, vagy az adott specifikaciok mellett nincs
megoldasa a feladatnak. Kevésbé ismert, de az is eléfordul, hogy adott specifikacio mellett tobb megoldas is lehetséges,
és ezek koziil csak az egyiket talaljuk meg.

A hagyomanyos szamitasok ponsorozatokat generalnak, melyek konvergencia-tartomanya altalaban ismeretlen,
latszolagos konvergencia is felléphet, és jo esetben is csak egyetlen ponthoz konvergalnak. Ezzel szemben az
intervallum-aritmetika kiilonféle valtozatai kozrefogjak a megoldast és szeletelik a vizsgalt tartomanyt, és ezaltal tobb
megoldast is megbizhatdan szolgaltatnak. Ezek f6 problémaja viszont a szamitasi idéigény. A kutatas kezdetén az
intervallum-aritmetikai szamitasok csak nagyon kis méret(i vegyipari feladatokra voltak alkalmazhatok.

- Szingularis pontok és bifurkacios pontok megbizhato felderitésére intervallum-aritmetikai modszereket
fejlesztettink ki.

- Hagyomanyos intervallum-aritmetikan alapulé modszert dolgoztunk ki és alkalmaztunk sikerrel batch
extraktiv desztillacio megvaldsithatdsagi tartomanyainak meghatarozasara.

- Affin aritmetikai modszert fejlesztettiink ki és alkalmaztunk sikerrel egyensilyi egységek és azok rovid
kaszkadjainak megbizhat szamitasara.

— Az egyensulyi kaszkadok intervallum-aritmetikan alapulé megbizhatd szamitasat Ugy fejlesztettiik tovabb,
hogy az alkalmassa valt ipari méret( (realis tanyérszam() kaszkadok szamitasara is elfogadhato idén beliil,
személyi szamitogépen.

- Az intervallum aritmetika affin aritmetika valtozatat tovabbfejlesztve olyan modellt és modszert dolgoztunk
ki, amivel ipari méret(i extraktiv desztillalo rendszert tudtunk megbizhatéan szamitani. A modszer a
desztillalo rendszerek adott specifikacio melletti minden megoldasat kiszamitja.



