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1 Bevezetés és célok

A modern vegyipari tevékenység alapvetd részét képzik a
kiilonb6z6  berendezéseket  leir6  matematikai  modellek.
Osszetettségétdl fiiggden, egy rendszer leirhatd néhany egyenlettel,
de sok esetben a leiras csak komplex matematikai kifejezésekkel
lehetséges. Kémiai reaktorok esetén, a leird egyenleteknek
tartalmaznia kell a megfeleld termodinamikai és kinetikai
Osszefiiggéseket is. A legOsszetettebb kinetikai modell tartalmazza az
0sszes komponens minden reakcidjat. Sok-komponensii rendszerek
esetében egy ilyen Gsszetett modell felirdsa rendkiviil nehéz feladat,
a modell validdlasa pedig szinte lehetetlen. Még ha mérhetd is az
egyes komponensek koncentracidjanak valtozasa a
reakcidrendszerben, a kiilonb6z6 reakciok hatasainak elkiilonitése
lehetséges. Ennek a probléménak a megoldasara az elmult
évtizedekben két f6 megkozelitést dolgoztak ki: az “dsszevont”
(lumped) ¢és a molekularis modelleket, ahol a modellek
egyszerlsitése, a komplexitasuk csokkentése valt kdzponti kérdéssé.
Ezt a kdzponti kérdést alapul véve, munkamban olyan modelleket
mutatok be melyek alkalmasak sok-komponensii rendszerek
leirasara. A vizsgalt modszerek kozil az els6 az ugynevezett
“osszevont” megkozelités, melynek diszkrét és folytonos valtozatat
alapul véve meghataroztam a hidrokrakkolads folyamatat leird
egyenleteket. Diszkrét megkozelités esetén a modellegyenleteket a
katalizator dezaktivalodassal, a folytonos valtozatot pedig Ujfajta
hozameloszlasi fiiggvényekkel bdvitettem. A  kdvetkezékben
javaslatot tettem a hidrogén oldhatosdganak becslésére hasznalt
termodinamikai modszer kivalasztasara, valamint a kiilonboz6
mddszerek becslésének optimalasara. Mindezek mellett kidolgoztam
egy modszert mely lehetdvé teszi a kromatografias elemzésekben
fellépd retencidsidé-eltolodés csokkentését. A kidolgozott modszert
alapul véve egy, a miianyaghulladék katalitikus pirolizését vizsgalod
kisérletsorozat  termékelegyeiben = megjelend  komponenseket
azonositottam, a szamolt atlagos Kovats retencios indexek és
kiilénbdz6 molekularis hasonlosagi mértékek felhasznalasaval.
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2 Tézisek

Tézis #1. A diszkrét-csoportositott (,,discrete-lumped”) modellezési
megkozelitést  katalizator-deaktivacios modellek  beépitésével
bévitettem, hogy részletesebb képet kapjak a katalizatorok
szennyez6désérol.

e Napraforgoolaj és kerozin elegyének hidrokrakkolasa esetén
vizsgaltam a katalizatorok deaktivacios folyamatait. A
munka sordn csoportositott  (,,lumped”) modelleket
fejlesztettem a rendszer kémiajanak leirasara, majd a
katalizator-deaktivacios modelleket integraltam a kinetikai
modellbe a becslési pontossag javitasa érdekében.

Kapcsoléd6 publikacié: 1

Tézis #2. A folyamatos-csoportositott (,,continuous-lumped”)
modellezési mddszert tovabbfejlesztettem, hogy pontosabban leirjam
a hidrokrakkolé reaktorban végbemend térbeli és iddbeli
valtozasokat.

e Egy 1j, folyamatos csoportositasi megkozelitést dolgoztam
ki a hidrokrakkolas reakcidinak modellezésére, amely
lehetdvé teszi az id6- és térbeli valtozasok leirasat. A
modellel optimalizalhaté a tartdzkodasi id6 és a
szelektivitas, igy novelhetd a folyamat hatékonysaga.

e Tovabba egy Gauss-keverék modellt fejlesztettem ki, amely
segit a hidrogén oldhatésaganak modellezésében valtozo
iizemi koriilmények kozott.

Kapcsolodo publikaciok:2,5

Tézis #3. Uj szamitasi modszert fejlesztettem ki a Katalitikus
pirolizis termékelegyének kvalitativ elemzésére, amely molekularis
hasonlésagi mértékeket és retencios indexeket felhasznalva képes az
elegy Osszetételének pontosabb becslésére.

o Egy gyors és egyszeri klaszterez6 algoritmust fejlesztettem
ki, amely a kromatogramok kozotti iddeltolodasokat
kompenzalja.



e  Ezt alapul véve, egy linearis programozasi feladatot irtam
fel és oldottam meg, amellyel a molekularis hasonlosagi
meértékeket és a Kovats-retencios indexeket felhasznalva a
az osszetétel becslésének pontossagat tovabbi javitottam.

Kapcsolédo publikaciok: 3, 4



3 Eredmények hasznositasa és jovobeli célok

A dolgozat kiemeli az innovativ szamitasi technikak és a fejlett
modellezési ~ megkozelitések  fontossagat a  fenntarthato
energiael6allitas és hulladékgazdalkodas terén, a vegyészmérnoki
tudomanyagon beliil. Minden fejezet egyedi moddszerckkel és
eredményekkel jarul hozza a kémiai folyamatok kdornyezeti és
gazdasagi szempontbol fenntarthat6é optimalizalasahoz.

Jovobeli célok kozott szerepel egy uj modell bevezetése, amely a
fejlesztett G tipusu folyamatos-csoportositasi megkozelitést és a
hidrogén oldhatosagara kidolgozott becslési modszert 6tvozi. E két
megkdzelités kombinalasa egy olyan pontos modellt eredményezhet,
amely a rendszer nyomasfiiggéséget is képes figyelembe venni. Ezen
tulmenden a kifejlesztett molekularis Osszetétel-becslési modszer
alapjat képezheti egy 1j, ,single-event” tipust modellezési
megkdzelitésnek, amelyben az 6sszetétel becslésére épiild reakciont-
azonositas valik lehetdvé.
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