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Plan prezentacii:
» Symulacja komputerowa
> Obliczenia symulacyjne
» Program komputerowy CHEMCAD
» Amoniakalna metoda oczyszczania gazu koksowniczego.
» Model symulacyjny metody amoniakalnej
> Przyktadowe wyniki symulacji komputerowej
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Symulacja komputerowa to badanie procesu przez
eksperymentowanie z modelem komputerowym tego procesu,
ktorego obliczenia imitujg dziatanie systemu. Celem symulacji
komputerowych jest zebranie danych o zachowaniu sie
systemu symulowanego, przy Zzmianie parametrow
technologicznych zewnetrznych i wewnetrznych.

Symulacje komputerowa stosuje sie gdy:

» potrzebne jest badanie zachowania sie nieistniejacych
systemow (np. projektowanych),

» badanie zachowania sie istniejacych systeméw, na ktorych
Erzeprowadzenie rzeczywistych  eksperymentow  jest
osztowne i trudne lub wrecz niemozliwe ze wzgledow
technologicznych, pomiarowych,

» rozwigzanie analityczne rownan opisujacych model systemu
jest trudne lub niemozliwe.
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Typy obliczenn symulacyjnych

Wyroznia sie trzy typy obliczen wykonywanych za pomocg
symulatorow procesowych:

» obliczenia symulacpne przeprowadza sie w sytuacji gdy
znane sg zatozenia techniczne urzadzen, z ktorych skfada sie
instalacja oraz znane sg stosowane surowce i otrzymywane
produkty a celem symulacji jest uzgodnienie parametrow
strumieni wewnetrznych (taczacych i recykli) oraz strumieni
zewnetrznych (surowce i produkty),

» obliczenia proi|< ktujace prowadzi sie w celu optymalnego
dobrania  charakterystyk procesu. Ilos¢ uzgodnionych
strumieni musi w tym przypadku by¢ wieksza niz
w obliczeniach symulacyjnych,

» obliczenia indentyfikacyjne prowadzi sie w celu
wyznaczenia nieznanych indywidualnych parametrow dla
okreslonej budowy i wielkosci urzadzenia. Parametrami tymi
mogg by¢ m.in. wspofczynniki wymiany ciepfa.
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Pakiet programow CHEMCAD firmy Chemstations Inc.
(USA) nalezy do nowoczesnych programow stosowanych
w Komputerowo Wspomaganej Inzynierii Procesowe]

( CHEMCAD
(@ Chemstations
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Moduty CHEMCADA

» CC - STEADY STATE, gtéwny modut CHEMCADA. Stuzy do
projektowania, wyznaczania szybkosci i optymalizacji procesow w
warunkach rownowagowych

» CC - DYNAMICS, stuzy do projektowania i wyznaczania szybkosci
procesow zmlennych W czasie (denamlcznych Modut ten jest
catkowicie zintegrowany z pozostatymi elementami CHEMCADA, co
pozwala na tatwe przetaczanie z warunkow dynamicznych na
rownowagowe, i na odwrot.

» CC - BATCH, przeznaczony do projektowania, wyznaczania
szybkosci i optymalizacji kolumny destylachneJ periodycznej.

» CC - THERM, do symulacji pojedynczych wymlennlkow ciepta
p’raszczowych ptytowych i typu ,rura w rurze”.

» CC - SAFETY - NET, stuzy do symulacji sieci przesytowych (rur),
systemow bezpleczenstwa pracujgcych zarowno w trybie
rownowagowym jak i dynamicznym.

» CC- FLASH, zawiera bazy danych fizykochemicznych substancji
i rownowag fazowych oraz pozwala na estymacje wiasciwosci
fizykochemicznych uktadow i ich regresije.
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Zastosowanie symulatora

Symulator procesowy CHEMCAD mozna stosowac zaréwno
w odniesieniu do nieskomplikowanych procesow nieciggtych
jak i do wielkich chemicznych procesoéw technologicznych
pracujgcych w sposdb ciggty uwzgledniajacych nastepujace
operacje:

destylacja/ekstrakcja (tryb ciggty i nieciggty),

 reakcje chemiczne (tryb ciggty i nieciggty),

« procesy elektrolityczne,

 obliczenia wtasnosci termicznych i fizycznych,
 obliczenia rownowag para/ciecz /ciecz,

 skalowanie aparatury,

e wymiana ciepta,

 obliczenia dotyczgce ochrony srodowiska,

 analiza ryzyka (bezpieczenstwa),

* sporzadzanie kosztorysow, wycena urzgdzen i instalacji.
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KOLUMNA ABSORPCYJNA

Parametry ogolne

SCDS Distillation Column - %
General | Specifications | Convergence Cost Etimation 1 Cost Egtimation 2
General Model Parameters ID- 5§
Condenser type 0 Tatal ar hone w
i i Fegular ¥LE model
Subcodled delta T C Simulation model q
Taop pressure kPa ["] Check here for reactive { Packed column mass ansher
B misadap kP Ambient Heat Transfer/HiDilT1ay column mass transfer
a
Heat transfer arealstage | me
Colm press drop kPa
Heat transfer coeff. (L] | WA=k

Reflus pump press.

P Armbient temperature C  orHiDic Colm D

Bottamn purp press. kPa

Optional three phaze contral;

[] Usze local three phase model

Three phase stage from

(I
Three phaze stage to |

Mo, of stages

Feed stages:

iimililil

Feed stage for stream 89
Feed ztage for stream 90
Feed ztage for stream 92
Feed stage for stream 9
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KOLUMNA ABSORPCYJNA

Dane fizykochemiczne

_ - Basic Data - ¥ |
Arnrnonia Component |D: B3
Molecular weight 17.03
1 Component List L} o Lz T 1325 £
' Critical P 112785 kPa
! 1( 82)Water s Critical 007247 m3kmal
| 2 63) Ammonia )
- || '3 50y Hydrogen Suifide Acentric factor 0.252
] 4 (49} Carbon Dioxide Marmal boiling paint 43,43 C
| 5( 48)Carbon Monoxide ] )
] 6( 1) Hydrogen Melting point TRy £
] 7( 2)Methane Heat of Fusion 33216 kJ Ak
1 & ( 48) Nitrogen s}
] 9 ( 47)0Oxygen Solubility pararneter 2917 (/m3=0.5
| 10 { 113) Hydrogen Cyanide . I—
< || 11 429) Sodium Hydroxide Dipole marnent 45044040 C.m
1 |[120 3)Ethane Fiadiuz of Gyration 8.533e-011 m
| 13( 22) Ethylene
] 3 W
] 14 (_23) Propylene Enter either ideal gaz or 2olid data
1| ViewsEdit Plot Print IS Solid
] 1 [ Heat of farmation -2B94.37 kd kg | kJ kg
’ ' ' ) || Gibbg of formation -963.009 kJ/ka | k) kg |
Help | Cancel | k. |
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WYMIENNIKI CIEPLA
Charakterystyka

- Heat Exchanger (HTXR) - e

Specifications Mizc. Settings | Cost E stimations |

o: 20

Simulation mode: 0 Enter specifications [CHEMCAD zimulaticon)

B ] 0 Enter specifications [CHEMCAD simulaticn] ressie e
Lltility opticr: 1 Shell & tube simulation Sheam 4 [ kPa
2 Shell & tube fauling factar rating

4 Plate exchanger fouling factor rating Stream 57 | kPa

5 Double pipe zimulation
—Eriter one specification LB Couble pipe fouling factor rating

Delta temperature specifications:
Temperature strearm 27 | C o
Minirmurn delta termperature |4
Temperature ztream 58 | C ] C
) Hot outlet - cold inlet |
Yapar fraction stream 27 | ] C
. Hot inlet- cold outlet |
“apor fraction stream 58 | C
i Stream 27 - stream 58 |
Subcooling stream 27 | C C
; Strearn 27 - strearn 4 |
Subcooling stream 58 | C . o - | C
tream 5a - stream
Superheat stream 27 | C . — C
—Heat tranzfer coefficient and area specification:
Superheat stream 58 | C
Heat duty [specified) | T, Specifving bath 1 and & counts az a zingle thermal zpecification.
Heat tranzsfer coefficient [U) | W An2-K
Area [per zhell] | me

Help | Cancel | k.
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WYMIENNIKI CIEPLA

Szacowanie kosztow inwestycyjnych

Specifications | iz, Settings | Cost Egtimations |
o 20
[T Fur the costing repaort after running the anit L}
—Matenal zelection for this model
Coszt model Shell and tube i
Shell and tube
Fixed head w
B Stainlesz steel 304 w
Ewaparatar bype Forced circulation
. —Calculated Result
Dezign pressure || | kPa SeuEEnEs s
Basic cost || | 3
Inztall factor || | Tatal purchase cost || | $
Material factar || | Tatal instaled cost | %
Preszure factar || | IItiliky Ciozt 3
Type factar || | Purchaze Cost Owverride £
Help | Cancel | ] 4
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Amoniakalna metoda oczyszczania gazu
koksowniczego

Gaz koksowniczy

oczyszczony
NH; | NHs Il
Gaz - M r-r NaOH
koksowniczy
q q
Woda amoniakalna
Gazy
zakwaszona ~ .
»  kwasne
E do KRAIC
Kolumna >l — >
odpedowa Kolumna - -
r-r NaOH odkwaszajaca Prod. stezonej
I wody
Woda > — amoniakalnej
pogazowa -
Para wodna  / Para wodna
Woda amoniakalna
P odkwaszona
-~ Woda amoniakalna
— odpedzona _
Do BOS
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Obliczenia symulacyjne - zalozenia

Nr w
L.p. bazie Nazwa sktadnika Wzér
danych

1 62 Woda H,O
2 63 Amoniak NH,
3 50 Siarkowodar H,S
4 49 Dwutlenek wegla CO,
9 113 Cyjanowodor HCN
6 429 Wodorotlenek sodu NaOH
7 1 Wodor H,
8 2 Metan CH,
9 46 Azot N,
10 47 Tlen 0,
11 48 Tlenek wegla 6{0)

Do obliczen przyjeto ,Termodynamiczny System
Ekspertowy”. System ten na podstawie zadeklarowanych
sktadnikdéw oraz warunkow procesu sprawdza dostepne
dane termodynamiczne i wybiera optymalng metode
rozwigzania problemu bilansowania. Program
CHEMCAD zaproponowat dla obliczen réwnowagi
fazowej tzw. metode ,Wody kwasnej (SOUR).

CO,+ H,0 —<HCO,-
HCO; < CO; + H*
NH; + H* <NH,*
H,S < HS +H*

HS S +H*

H,O <H*+ OH-

O n A WwN

* - uwzgledniono dodatkowe reakcje zwiqzane z obecnosciqg NaOH
w roztworze
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Schemat technologiczny w programie
CHEMCAD

- 2 -
[oods PsaL)

‘—r A DCG:PS]*

- 21
Ml (C320
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Tabela wynikow symulacji
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Przyktadowe wyniki analizy czutosci (1)

250 -
200 -
150
100

50

llos¢ H,S i NH; do instalacji KRAIC, kg/h Koncentracja siarkowodoru za ptuczka H,S, mg/m® COG

450
9209 r 428
194
19 407
T3 / 163 400
. 149 I
135 r 382
120 r
¥o7 r
350 353
®H2S L
® NH3
| 305
! ! ! 300 T T )
20 30 40 50 20 30 40 50
Strumien gazu COG do oczyszczenia, tys. m*/h Strumien gazu COG do oczyszczenia, tys. m*h
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Przyktadowe wyniki analizy czutosci (2)

300 |

150

100

250 ——

200 —

50

. . . . 3
Koncentracja H,S i NH; w COG oczyszczonym, mg/m3 Gaz kwasny do instalacji KRAIC, m*/h

900
/ 279 i 885
, e H2s 850 |
240 F 821
ENH3 800 -+
I 203 F
173 750 - 755
1 r / 688
650 /
600 |
1 2 5 9 13 i %87
- : — 4.__‘——.-—"'—-1 ‘ 550 & ‘ ‘ ‘
20 30 40 50 20 30 40 50
Strumien gazu COG do oczyszczenia, tys. m3/h Strumien gazu COG do oczyszczenia, tys. m3/h
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Przyktadowe wyniki analizy czutosci (3)

Udziaty molowe H,S, NH;, CO, i H,0 w gazie kwasnym do KRAIC Parametry gazu kwasnego do instalacji KRAIC
50 700 -+ 10

Udziat €02 ‘\ 1

g £ 630 g

'\ / r ]
40 £ g =
s 600+ 03 /. 95 .S
R 14 3 \ ] £
- c r | 2
% 30 — 8 F \ 481 1 =
° Udziat H20 E < 500 3 ] 9 2
E > R e : i ] ]
g2 S'E i 8.6 ] 8
3 Udsat H2s 5 400 ’ 85§
I g 319 83 E
10 a f ] ©
B 300 ,_f//. -

® \7,si>

0 | | | | | | | | | | | | F ® Strumien AG ¢ Kalor\‘/cznos't’: AG ]

‘ 200 175
70 75 80 85

70 75 80
Temp. deflegmatora kolumny odkwaszajacej , °C

0
a1

Temp. deflegmatora kolumny odkwaszajacej, °C
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Model komputerowy instalacji KRAIC
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INSTYTUT CHEMICZNEJ PRZEROBKI WEGLA
ul. Zamkowa 1 ¢ 41-803 Zabrze

Telefon: 32 271 00 41 E-mail:  office@ichpw.pl NIP:  648-000-87-65
Fax: 32 271 08 09 Internet: www.ichpw.pl Regon: 000025945

ZCBL

CENTRUM BADAN TECHNOLOGICZNYCH CENTRUM BADAN LABORATORYJINYCH
Tel. sekretariat 32 271 00 41 w. 300 ‘ Tel. sekretariat 32 271 00 41 w. 200
Tel. Dyrektor Centrum 32 271 00 41 ; Tel. Dyrektor Centrum 32 271 00 41

e-mail: cit@ichpw.pl e-mail: cba@ichpw.pl
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