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1. Uvod

HYSYS se v soucasné dobé fadi mezi celosvétoveé nej-
roz§ifendj$i univerzalni simula¢ni programy! pro chemické
procesy. PrestoZe jeho soucdsti je rozsahla knihovna jedno-
tkovych operaci a objemna databdze fyzikalnich dat, pro-
blematika simulace chemickych procest je natolik sloZita,
Ze jsme nuceni posuzovat kvalitu simulacnich programu
predevsim podle moznosti rozsifit je o vlastni modely apa-
ratd, o vlastni termodynamické modely, experimentalni da-
ta, vypocetni metody apod. Typickym problémem je oblast
reakéni kinetiky, kde jsme vétSinou odkdzani na vysledky
méfeni a vlastni vztahy. Proto jsme testovali moZnosti roz-
Sifeni simula¢niho programu HYSYS.Process v oblasti che-
mické kinetiky.
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2. Uzivatelské prizpasobeni programu HYSYS

Piistupy k rozsifovani programu HYSYS je moZné roz-
délit do tfi skupin:
— technika automatizace (OLE),
— vnéjsi programova rozhrani,
— proménné a jednotkové operace definované uZivatelem.

2.1. Technika automatizace (OLE)

Ptizptisobovani programu HYSYS potfebam uZivatele
je usnadnéno tim, Zze HYSYS plné vyuziva techniku auto-
matizace (Automation). Jde o techniku Microsoft zaloZenou
na modelu COM (Component Object Model), ktery umoz-
Huje jedné aplikaci (programu) pracovat s objekty naleZeji-
cimi jinym aplikacim. Vyvinula se z techniky spojovani
a vkladani objekti OLE (Object Linking and Embedding),
a proto se nékdy pouziva termin OLE Automation. Tech-
nika OLE dovoluje vzit urCity objekt (napf. tabulku Excelu)
a vlozit ho s propojenim do jiného objektu (napf. textového
dokumentu), pficemZ zmény v tabulce se automaticky pro-
mitaji do textového dokumentu.

Technika automatizace umoZziiuje programatorovi zpfi-
stupnit objekty jednoho programu pro uziti v jinych aplika-
cich. V prostfedi MS Windows je tato technika jiZ standar-
dem. Jejim principem je sdileni objektii v jednotlivych pro-
gramech, pficemZ tyto objekty jsou definovany na zdkladé
reference na zdrojovy program, ve kterém jsou vytvoreny.
Technika automatizace pracuje zplisobem klient — server.
Serverem je aplikace, kterd umoziiuje ostatnim aplikacim
pracovat s jejimi soubory. Klientem automatizace je apli-
kace, ktera pracuje s objekty jinych aplikaci pomoci auto-
matizace. Pritom vétSina aplikaci mizZe tvofit jak klienta au-
tomatizace, tak server automatizace.

HYSYS je aplikace serveru automatizace (poskytuje po-
zadované sluzby), jiny program, napt. Visual Basic, pied-
stavuje klienta automatizace (pozaduje sluzby). MiZeme
v ném napsat kod, ktery ma pfistup k objektim programu
HYSYS a vyuziva je. UZivatel napisSe program podle svych
potieb v libovolném prostiedi, které podporuje techniku au-
tomatizace (Visual C++, Visual Basic, Delphi, aj.) a vyu-
Ziva pro své ucely vlastnosti proudt, fyzikalné-chemické
vlastnosti latek ¢i matematické modely simulacniho pro-
gramu HYSYS. Program pfedfazeny simulaénimu pro-
gramu HYSYS miZe slouZit i jako maska, kterd vyuZivd
dalezité vysledky simulace a skryva komplikovanost feseni.
Typickym prikladem je propojeni mezi MS Excelem a pro-
gramem HYSYS pomoci jazyka VBA (Visual Basic for Ap-
plication), ktery je soucasti MS Excelu. Propojeni Excelu
a HYSYS je vhodné naptiklad pro prezentaci vysledkii ana-
lyz citlivosti. Tento doplnék je jiz k dispozici na internetu2
i s prisluSnym zapracovanym grafickym rozhranim vcetné
dokumentace.
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Architektura klient — server se vyuZiva i opanym sme-
rem — programu HYSYS se zpfistupni rozSifujici moduly,
jak popiseme dale.

2.2. Vytvofeni rozSifeni ve Visual Basicu nebo
ve Visual C++

Funk¢nost programu HYSYS verze 2.0 1ze roz§ifit pfi-

danim nasledujicich uzivatelskych objektd k simulaci:

— rozSifujici jednotkova operace (Unit Operation),

— rozsifujici reakéni kinetika (Reaction Kinetics),

— roz§ifujici bali¢ek fyzikalné-chemickych vlastnosti (Pro-
perty Package).

Tato rozSifeni se vytvéreji pomoci rozhrani mezi pro-
gramem HYSYS a vyvojovym programovacim prostfedim
Visual Basic nebo Visual C++ (rozSifujici balicek fyzi-
kalné-chemickych vlastnosti 1ze vytvofit pouze ve Visual
C++). HYSYS obsahuje knihovny objektil, ke kterym maji
tyto dva programovaci jazyky pristup. Propojeni je uskutec-
néno pres kontejnery HYSYSu (containers), které obsahuji
objekty a metody, které pouzivd HYSYS a nasledné pak
i vyvojové prostfedi. Pro uvedené typy rozsifeni se vyuZi-
vaji tfi typy kontejnerti. Vlastni rozsiteni se definuje — ko-
duje se ve vyvojovém prostiedi a kod je po odladéni zkom-
pilovéan jako knihovna DLL (Dynamic Linked Library). Po-
slednim stupném je registrace knihovny DLL do systému
registri Windows. I kdyZ uvedena tfi rozSifeni zlstavaji
v separatnim souboru DLL, pfi pouZivani se tvafi jako inte-
grélni soucast programu HYSYS.

Pfi vytvareni roz§ifeni se postupuje v Sesti stupnich. Po-
stup popiSeme pro rozsifeni ve Visual Basicu:

1. Vytvoreni defini¢niho souboru rozsifeni (EDF = exten-
sion definition file). Tento soubor obsahuje dillezité in-
formace vyzadované kontejnerem rozsifeni programu
HYSYS, napt. jména a typy vlastnich proménnych nebo
jeho identifikaci (Progld). Pro tvorbu souboru EDF se
pouziva program dodévany spolecné se simulacnim pro-
gramem HYSYS — editor pohledd (Extension View Edi-
tor).

Vytvoreni grafického prostfedi objektu (Object View).
Tento stupeti sice neni povinny, ale umoZiiuje uZivateli
interaktivni praci s vytvofenym objektem.
Implementace metod poZadovanych kontejnerem, napf.
roz§ifujici jednotkové operace musi mit implemento-
vany metody Inicializuj (Initialize) a Proved (Execute).
Registrace rozsifeni, pficemz se vyZaduje, aby registro-
vany identifikator Progld byl stejny jako ten, ktery jsme
vloZili do defini¢niho souboru rozsifeni EDF.

. Odladéni rozsifeni pomoci standardnich postupt Visual
Basicu. Napt. je mozno vlozit body preruseni, nejlépe do
metody Inicializuj, nebo se pouZije ladici okno Debug atd.
Distribuce rozsifeni. Jakmile je rozsifeni odladéno, 1ze
vytvorit ActiveX DLL soubor vybérem pfislusného pii-
kazu Visual Basicu v nabidce Soubor (File). Vysledkem
je rozsiteni, které je mozné distribuovat, pficemz uZiva-
teli z@istanou skryté pouzité informace ¢i metody. Distri-
buovat je nutné jak soubor DLL, tak soubor EDF, popf.
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dalsi soubory, pokud je roz§ifeni vyZaduje. Pro spusténi
vlastniho modulu je tfeba mit nainstalovany soubor DLL
a soubor EDF v jednom adresafi.

2.3. Proménné a jednotkové operace
definované uZivatelem

Funk¢nost simula¢niho programu HYSYS lze zlepsit
pouZzitim proménnych a jednotkovych operaci definovanych
uzivatelem. UZivatelem definované proménné (User Variab-
les) jsou po své definici plnohodnotnymi proménnymi,
které nelze rozliSit od vestavénych proménnych objektl
HYSYS. Lze je pouZivat stejnym zpisobem v ramci celého
objektu simulace (Simulation Case). UZivatelem definované
proménné se pisi v internim jazyku maker, ktery je soucasti
programu HYSYS. Interni editor maker (Macro Language
Editor) je interaktivni prostfedi pro vyvoj, testovani a pro-
vadeéni skriptd. PouZiva syntax velmi podobnou syntaxi ja-
zyka MS Visual Basic. UmoZiiuje zapis kddi, které je
moZzné spoustét v programu HYSYS v mnoha riznych situ-
acich.

S uZivatelem definovanymi proménnymi lze napf. pra-
covat v ramci analyz citlivosti, 1ze je monitorovat graficky
a také je exportovat do jinych simulaci, nebot kazda nova
proménné je uloZena do svého souboru. Podobné je tomu
také s uzivatelem definovanymi jednotkovymi operacemi.
Jde o vlastni modely jednotkovych operaci, které jsou rov-
néZ programované v internim jazyku maker programu HY-
SYS.

Prikladem vyuZiti mizZe byt vypocet Reynoldsova Cisla
pri proudéni tekutin, vypocet Wobbeho Cisla pro plynné
smési, vypocet rosného bodu nebo vyjadfeni cenovych na-
kladd proudicich médii.

3. Priklad rozsifeni — katalyticka oxidace
SO, na SO,

3.1. Reak¢ni kinetika

K popisu kinetiky reakci v plynné fazi na tuhém kataly-
zatoru jsou v programu HYSYS k dispozici modely Lang-
muira a Hinschelwooda, Eleye a Rideala a Marse a Van
Krevelena’. Tyto obecné modely ne vidy pfesné popisuji
kinetiku reakci na urcitych katalyzatorech. Z tohoto divodu
je casto nutné doplnit simulaéni dlohu o vlastni model,
ktery vychdzi z experimentalnich méfeni nebo je publiko-
van v literatufe. Jednim z takovych piikladi je oxidace SO,
na SO; na vanadovém katalyzdtoru v primysloveé dilezité
vyrobé kyseliny sirové:

VZOS
SO, +1/20, ¢ SO, AH298 K = — 198 kJ.mol"! (1)

Jde se o exotermni vratnou reakci, kterd probihd adiaba-
ticky v etdzovém reaktoru prakticky za konstantniho tlaku.
Kinetickd data byla ziskdna méfenim vzorka pramyslovych

o
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katalyzatord na laboratornim diferencidlnim priitokovém
reaktoru s recirkulaci plynu*>-°, Pro vyjadfeni zdvislosti re-
akéni rychlosti na teploté byla pouZita kinetickd rovnice’-8

Yso
r=0.5% A% exp(-EIRT* (0, "5 = ——) @
p

kde r je reakcni rychlost, A frekvencni faktor, E akti-
vacni energie, T teplota, y molarni zlomek a K_ rovnovdzna
konstanta reakce (/). Konstanta K_ je pouze funkci teploty
a vychazi z experimentélnich dat® :

log K, = 4812:3 _ 5 83541007 + 2,284.10 T -
T

—7,012.1077% + 1,197.10°1973 + 2,23 3

3.2. Simulaé¢ni model

Cilem vypocti byla simulace chovini prvni etdZe adia-
batického reaktoru na oxidaci SO,. K tomu byl pouzit kni-
hovni model reaktoru s pistovym tokem (PFR) a knihovni
termodynamicky model PRSV (modifikace Pengovy a Ro-
binsonovy stavové rovnice). Kinetika reakce — vztahy (2)
a (3) byla naprogramovana jako rozsifeni (Reaction Kine-
tics Extension) v prostiedi Visual Basicu 6.0 a reakce se tak
stala soucasti nabidky reakci v programu. Do kinetické rov-
nice jsme pouZili experimentélni data pro starsi typ kataly-
zatoru:

pro T < 763,34 K A =1,80.108 kmol.kg’l.h’l,
E =121,4 kJ.mol'!

proT >76334K A =2,55.10* kmol kg™ I,
E = 65,3 kJ.mol’!

Pro ziskani ndzornéjsi pfedstavy o ndro¢nosti/jednodu-
chosti vytvéreni rozsiteni je dile uveden jeho kod ve Visual
Basicu. Za apostrofy jsou uvedeny vysvétlujici komentare
(vSechny znaky uvedené mezi apostrofem a koncem radku
povaZzuje Visual Basic za komentar).

Pro simulaci byla pouZita redlnd priimyslovd data prvni
etaze reaktoru, jehoZ zékladni udaje jsou uvedeny v tabulce 1.

Tabulka I
Parametry simulovaného reaktoru

Parametr Hodnota
Pramér reaktoru, m 7,07
Vyska vrstvy katalyzatoru v prvnim loZi, m 0,495
Sypna hmotnost katalyzitoru, kg.m™3 580
Teplota na vstupu do loze, °C 425
Tlak na vstupu do loZe, kPa 1144
Priitok plynu, kg.s™! 10,902
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Kvli verifikaci modelu byl nejprve simulovan zakladni
vyrobni reZim — denni vyroba 313 t H,SO, pfi koncentraci
SO, 10,9 mol.% ve vstupnim plynu. ProtoZe bylo dosazeno
dobré shody s daty ziskanymi z redlného procesu, byl mo-
del vyuzit ke zkoumdani vlivu nékterych provoznich para-
metrll na stupeil konverze:
zavislost stupné konverze a vystupni teploty plynu na
teploté vstupujiciho plynu,
zévislost stupn€ konverze na koncentraci SO, ve vstupu-
jicim plynu,
priubéh konverze a teploty podél loze katalyzatoru.

700

7<;ut i °C

70
X, %

/"_‘—“\*\u

50
600

30
500 |

10
A

400 : [
390 410 430 -0 450
Tin, °C

Obr. 1: Zavislost stupné konvereze SO, (x) a vystupni teploty
plynu (7 ,) na teploté vstupujiciho plynu (7;));
A konverze, B teplota

50
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Obr. 2: Zavislost stupné konvereze SO, (x) na koncentraci SO,
ve vstupujicim plynu (c)

3.3. Vysledky a diskuse

Zavislost stupn€ konverze a vystupni teploty plynu na
teploté vstupujiciho plynu je zndzornéna v obr. 1. Optima-
lizace vstupni teploty do vrstvy katalyzatoru predstavuje
u exotermni vratné reakce nejjednodussi moznost racionali-
zace vyroby bez nutnych investic. Vstupni teplotu je tieba
pruzné piizpisobovat zméndm reZimu vyroby (sniZovat pfi
rostouci koncentraci SO, a zvySovat pfi rostoucim pritoku
plynu) i stavu katalyzatoru (jeho postupnd dezaktivace se dd
do jist¢é miry kompenzovat vzristem vstupni teploty). Pfi
stanoveni optimalni vstupni teploty jsme omezeni vystupni

o
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Obr. 3: Zavislost stupné konvereze SO, (x) a teploty (T) na
délce loze katalyzatoru; A konverze, B teplota

teplotou, kterd nesmi prekrocit maximalni pfipustnou hod-
notu, pii které dochazi k dezaktivaci katalyzatoru. Ta se ob-
vykle pohybuje podle pouZitého typu katalyzatoru mezi 600
a 650 °C, pro urcity starsi typ ¢ini 600 °C. Proto optimalni
vstupni teplota zédkladniho reZimu nemiZe byt vySSi neZ
425 °C a maximalni dosaziteln4d konverze je pak 57,6 %.
Zavislost stupné konverze na koncentraci SO, ve vstupuji-
cim plynu je znazornéna na obr. 2. V grafu jsou vyneseny
konverze pfi optimalni vstupni teploté, kterd odpovida ma-
ximdlni pfipustné teploté na vystupu z etdZze 600 °C.

Option Explicit
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Konverze SO, je pfiznivé ovliviiovadna piebytkem vzdu-
chu, ale pfitom soucasné rostou naklady souvisejici s pri-
chodem plynu vyrobnou, jsou nutnd rozmérnéjsi zafizeni
a zejména klesa vyuziti reakcniho tepla, které ohiiva vétsi
mnoZstvi inertniho dusiku. Aby se 1épe vyuZila energie pro
vyrobu pdry, dava se proto prednost vyssim koncentracim
SO, (11-12 %). Pii pouziti dvoustupfiové konverze se 4-5
lozi katalyzétoru se pro vyssi koncentrace pokles konverze
na prvni etazi reaktoru v dalSich loZich do zna¢né miry vy-
rovna.

Pfi dalsi simulaci jsme zaznamenali konverzni a teplotni
profil loZe katalyzatoru v rozmezi 0,3 m az 1,0 m. Jak je
zfejmé z obr. 3, je pouZiti loZe del§iho nez 0,5 m neefek-
tivni, protoZe se konverze prfibliZila rovnovaZné hodnoté
a déle neroste — bylo dosaZeno stupné premény 0,647 pri
teploté 623 °C.

4. Roz3ifujici reakéni kinetika oxidace SO,

Rozsifeni simula¢niho programu HYSYS je ilustrovdno
prikladem reak¢ni kinetiky katalytické oxidace oxidu sifici-
tého pfi vyrobé kyseliny sirové. Potfebnd kineticka rovnice
byla naprogramovana jako rozsifeni v prostfedi Visual Ba-
sicu 6.0 a celd reakce se tak stala soucasti nabidky reakci
V programu.

‘vsechny promenne musi byt deklarovany;

‘usnadnuje to jejich identifikaci a zabranuje chybam pri preklepu

Dim hyContainer As Object

‘deklarace globalnich objektu HYSYSU

‘predpona hy oznacuje promenne pochazejici z HYSYSu

Public Function Initialize(ByVal Container As Object,

As Long
‘Tato funkce se vola,
nahrano
On Error GoTo chyba
Dim hyReactant As Reactant
Initialize extnCurrentVersion
Set hyContainer Container
cleneni rozsireni

ByVal IsRecalling As Boolean)

kdyz je rozsireni poprve pridano do programu nebo kdyz je

‘v pripade chyby ukonci program

‘Deklarace lokalnich objektu v HYSYSU
‘overeni pouzivane verze HYSYSU

‘Odkaz na kontejner,

ktery obsahuje metody pro za-

‘TsRecalling je False pri prvnim pridani rozsireni k simulaci

If IsRecalling False Then

‘reakcni podminky:
hyContainer.Phase ptVapourPhase
hyContainer.ReactionBasis
hyContainer.Reactants.RemoveAll

rbMoleFracBasis

‘plynna reakcni faze
‘molarni zlomky
‘odtraneni vsech puvodnich reaktantu

‘pridani pozadovanych reaktantu a jejich stechiometrie:

Set hyReactant

hyContainer.BaseReactant
Set hyReactant

Set hyReactant

= hyContainer.Reactants.Add(,S02")
hyReactant.StoichiometricCoefficientValue
hyReactant

hyContainer.Reactants.Add(,0Oxygen”)
hyReactant.StoichiometricCoefficientvalue

-1
‘klicova slozka v rychlostni reakci

-0.5

hyContainer.Reactants.Add(,S03*)
hyReactant.StoichiometricCoefficientvValue

1

‘nadefinovane vlastnosti se nastavi jako vypoctene takze je nelze me-

nit:
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With hyContainer
.SetReactionPropertyState rpReactants, wvsCalculated
.SetReactionPropertyState rpStoichiometricCoefficients, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpMinTemperature, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpMaxTemperature, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpReactionBasis, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpReactionPhase, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpBaseReactant, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpBasisConversion, vsCalculated
.SetReactionPropertyState rpRateConversion, vsCalculated
End With
End If
chyba: ‘navesti pro chybu
End Function

Public Function ReactionRate(ByVal Fluid As Object, ByVal RxnTemperatureInC As
Double, ByVal RxnVolumeInKmolPerM3 As Double, rate As Double) As Boolean
‘rychlost reakce (funkce ReactionRate) se vola pri kazdem vypoctu pomoci
rozsireni
On Error GoTo chyba ‘zachyceni moznych chyb

‘definice lokalnich promennych

Dim TK As Double ‘reakcni teplota v Kelvinech

Dim KSO3 As Variant ‘rovnovazna konstanta

Const Ro As Long = 580 ‘sypna hustota katalyzatotu (kg/m3)

Const R As Single = 8.314 ‘univerzalni plynova konstanta J/K*mol

‘indexy slozek - pro prehlednost programu:
Dim SO2Index As Integer
Dim O2Index As Integer
Dim SO3Index As Integer
Dim A As Double ‘predxponencialni Arrheniuv faktor
Dim B As Double ‘aktivacni energie
Dim ComponentFracs As Variant
‘molarni zlomky slozek:
Dim yS02 As Double
Dim ySO3 As Double
Dim y02 As Double

TK = RxnTemperatureInC + 273.15 ‘reakcni teplota v Kelvinech
‘experimentalni hodnoty aktivacni energie a predexponencialniho faktoru
If TK >= 763.34 Then

A = 25500# / 3600 ‘kmol/kg/s
B = 15600 * 4.186 * J/mol
Else
A = 180000000# / 3600 ‘kmol/kg/s
B = 29000 * 4.186 ‘J/mol
End If
‘vypocet rovnovazne konstanty jako funkce teploty
KSO3 = 10 ~ (4812.2 / TK - 2.8254 / 2.3025 * Log(TK) + 0.002284 * TK -

0.0000007012 * TK ~ 2 + 0.0000000001197 * TK ~ 3 + 2.23)
‘indexovani slozek (na zaklade vlastnosti HYSYS Containeru)
S02Index = Fluid.Components.Index(,S02")
S03Index = Fluid.Components.Index(,S03")
02Index = Fluid.Components.Index(,Oxygen”)
ComponentFracs = Fluid.MolarFractionsValue ‘molarni slozeni vstupniho proudu
vS02 = ComponentFracs (SO2Index)
vS0O3 = ComponentFracs (SO3Index)
yv02 = ComponentFracs (02Index)
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‘reakcni rychlost (kmol/kg kat./s)
rate = 0.55 * A * Exp(-B / (R * TK)) * (y02 * yS02 ~ 0.5 - yS0O3 / KSO3)
' prepocet na vnitrni jednotky HYSYSu:

rate = rate * Ro ‘kmol/s/m3

ReactionRate = True ‘reakcni rychlost spoctena
Exit Function
chyba: ‘reakcni rychlost neni spoctena
ReactionRate = False

End Function

5. Zavér 4. Vosolsobé J., Michdlek J.: Chem. Listy 60, 87 (1966).
5. Michalek J., Vosolsobé J.: Chem. Prum. 17, 527 (1967).

Simulace chemickych procest je natolik slozitd, Ze ani 6. Michalek J., Vosolsobé J.: Chem. Prum. 30, 461 (1980).
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univerzalni, a tak je kvalita prostfedku pro jejich rozSifeni vy- chim. 48, 80 a 766 (1975).
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reak¢ni kinetika, kde jsme vétSinou odkazani na vysledky 55 a 67 (1975).

méfeni a vlastni vztahy. Vzhledem k oteviené architektuie 9. Twigg M. V.: Catalyst Handbook, 2. vyd., 1. Manson

poskytuje program HYSYS.Process né€kolik moZnosti rozsi- Publishing, London 1996.

feni, které jsou podle naSeho nazoru dostatecné. Jejich vyu-
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