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SOUHRN

Ptedlozena prace se zabyva modernimi ptistupy k ndvrhu chemickych procesii. Hlavni
soucasti navrhu chemickych procest soucasnosti je poc¢itacova simulace jednotlivych aparata,
nebo celych technologickych celkid. Modernim trendem je zapojeni vypocetni techniky jiz
od poc¢atku vyzkumu a vyvoje nové technologie. V praci je na mnoha ptikladech ukazano, jak
postupuje vyvoj nového procesu se zapojenim simulacnich programt a jaka je filozofie navrhu
soucasnych procest a jeho propojeni s ekonomickymi parametry. Dale je v praci popsano jaké
soucasti obsahuji podklady pro proces a jaké jsou dal§i faze realizace nové technologie.
Na n¢kolika ptikladech realizaci autora je dokumentovan redlny piistup k nadvrhu novych

procesti.



SUMMARY

The presented work deals with modern approaches to chemical processes design.
Today's main part of the design of chemical processes is a computer simulation of individual
apparatuses or entire technological units. The modern trend is to involve computer technology
from the beginning of research and development of new technology. The work shows many
examples of developing new processes involving simulation programs, the philosophy of the
design of current processes, and its connection with economic parameters. Furthermore, the
work describes what components contain the process know-how and the following stages in
implementing new technology. The real approach to the design of new processes is documented

in several examples of the author's realizations.
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1 Uvod

Chemie se jako tradi¢ni oblast védy dale d€li na mnoho oborti. Nékteré obory, jako je
naptiklad fyzikalni chemie nebo obecna chemie, jsou zamétreny svym zdjmem 1 vysledky vice
teoretickym smérem a patii do oblasti, kterd je oznacovana jako zékladni vyzkum. Jiné obory,
jako je chemické nebo korozni inzenyrstvi, maji vétSinou piimy prakticky dopad a patii do
segmentu aplikovaného vyzkumu. Navrhovani chemickych procest je pak samostatny
multidisciplindrni obor, patfici do aplikovaného vyzkumu, ktery v sobé zahrnuje celou fadu
smérd, I mimo oblast chemickych véd. Pro praci v oboru navrhovani chemickych procesu jsou
proto déale potieba urcité znalosti ze strojirenstvi, elektrotechniky, znalosti legislativnich
pozadavkl, schopnost komunikace a prace v tymu a v neposledni fadé¢ i ekonomické

dovednosti.

Je velky rozdil mezi pojetim chemického inzenyrstvi a procesniho inzenyrstvi — procesniho
designerstvi. Chemické inZenyrstvi se vénuje bilancovani systému, nebo vypoctl a navrhu
jednotlivych aparatl. Procesni design jde jesté dal a v podstaté se snazi donutit hmotu, aby se
vyskytovala v ur¢itém mnozstvi, na uréitém misté, v uréitém stavu a kvalitg, v urcitém ¢asovém
horizontu a to vSe za ur€itou cenu. Procesni design neni navrh jednotlivych aparati, ale je to
komplexni navrh celého technologického celku. To jiz neni trividlni ukol a navrhovani procesi
tak vyzaduje, kromé pevného teoretického zakladu a urcitych experimentalni schopnosti, také
urcitou zkusenost v oboru. Praktickd zkuSenost je nezbytna a v mnoha ohledech bohuzel
neprenositelnd. Pokud se nékdo chce stat excelentnim kuchafem, obvykle nestaci pofidit
kuchaiské knihy. Teprve v kuchyni s opravdovym mistrem, kde je moznost nasat vini a

zjiStovat chut’, je moZnost profesné rlist. Stejny pfistup pak plati i pro navrh chemicky procest.

Navrhovani procesii je neustalé¢ bilancovani tii slozek a to hmoty, energie a financi,
pficemz tyto slozky jsou vzajemné propojeny a obvykle také mohou ptechazet jedna v druhou.
Moderni navrh chemickych procesii se dnes jiz prakticky neobejde bez vyuziti vypocetni
techniky, ovSem je stale uzitecné mit na paméti, Ze simulac¢ni programy jsou pouhy néstroj a
nikoliv cil. V tomto ohledu vypocetni technika umoznuje vyrazné urychlit vyvoj, ale nedokaze

sama (zatim) rozhodnout o spravném feseni celého problému.

Procesni design, jelikoz spada do kategorie aplikovaného vyzkumu a vyvoje, ktery uzce
souvisi s konkrétnim partnerem V pramyslu, pfinaSi urcitd specifika prace. V zdkladnim
vyzkumu hraje ¢as velmi malou roli, zatimco v aplikovaném je feSeni poptavano v urcitém

casovém horizontu, mnohdy pfesné¢ daném vcetné etap feSeni. Vysledky zékladniho vyzkumu
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nezavdavaji vznik pfili§ velké zodpovédnosti a v nejhor§im ptipadé mohou byt jinymi autory
zpochybnény. V procesnim designu je naopak velka zodpovédnost za vysledky s ohledem na
potenciondlni vysi investic a tomu odpovida i1 kontrola kvality vysledkli ze strany partnera,
piicemz v zékladnim vyzkumu se kontrola omezuje spiSe na kvantitativni ukazatele. Dalsi
samostatnou kapitolou je prace s informacemi a jejich zvetejiiovani. U zékladniho vyzkumu,
ktery je z vétSiny placen z vefejnych rozpoctl, je zvefejnéni vSech vysledki samoziejmé a
zadouci. Procesni design je navazan na privatni finance a zde je moznost publikovani
zajimavych vysledkl, byt 1 pouze jejich ¢asti omezena, nebo piimo smluvné zakézéna. To
v akademickém prostiedi predstavuje ur¢ity handicap. Tento fakt jako Cervend nit’ prochézi
celou touto praci, kdy je sice cilem autora predstavit Ctenafi svou praci V oblasti navrhu

chemickych procest, ale jisté zajimavé detaily musi zdstat skryty.



2 Simulaéni programy

Pocatky vyuziti vypocetni techniky k navrhu chemickych procest se datuji na pocatek 60.
let. Prvni vyuziti spo¢ivalo v manualnim programovani matematickych vztaht, které byly
odvozeny ve fyzikalni chemii a chemickém inzenyrstvi. Pro tento ucel se nejvice vyuzival
programovaci jazyk Fortran (FORmula TRANSslator), ktery obsahuje velkou knihovnu
nejriznéj§im matematickych metod a naSel uplatnéni v Siroké oblasti techniky, nejenom
Vv procesni chemii. Fortran prosel vyvojem od pilotnich verzi, ptes prvni standardizovanou verzi
Fortran77, kterd se stala zakladem pro vyvoj mnoha dalSich programovacich jazyktl, az po

posledni Fortran 2008.
Fortran?7

Asi nejznaméjsi a nejpouzivanéjsi balik simulaénich programi soucasnosti je AspenOne®,
ktery vyviji firma Aspen Technology, Inc., znama také pod oznacenim AspenTech. Firma
AspenTech vznikla v roce 1981 ve spolupraci MIT (Massachusetts Institute of Technology) a
Ministerstva energetiky USA, pfi¢emz zapocala vyvoj softwaru pod nazvem Advanced System
for Process Engineering (ASPEN) Project. Balik AspenOne® obsahuje celou fadu nastroji,
které umoziuji pokrocilou simulaci stacionarnich ale 1 dynamickych stavii, konstrukéni design
riznych aparath a celkové vedeni procesnich projektl. Zajimavosti je, ze software umozZnuje

vkladani vlastni uzivatelskych modelt, které ovsem musi byt vytvofeny v jazyce Fortran77.

(waspentech

Vroce 1996 byl na trh uveden program HYSYS®, ktery vyvinula kanadskd firma
Hyprotech Inc. Software vznikl jako produkt vyvojait z vefejné university v Calgary
(University of Calgary). Software se stal velmi konkuren¢ni vici produktim firmy AspenTech
a v roce 2002 nakonec doslo k prevzeti firmy Hyprotech firmou AspenTech. JelikoZ slou¢enim
dvou nejvétSich firem na poli procesni simulace vznikla velkd nerovnovaha na trhu
S monopolnim postavenim, byla firma AspenTech nucena po zdsahu federalni obchodnim

ttadem USA (Federal Trade Commission) odprodat zdrojové kody k programu HYSYS®.



Kupcem koda byla nadnarodni spolecnost Honyewell, kam pfesla i cast vyvojarti a dale

software rozviji pod obchodnim oznagenim UniSim®.

P{Iﬁk OTECH Honeywell

UniSim Design Suite

Dalsim hojn¢ pouzivanym systémem je program firmy Chemstations. Jeho pocatky se
datuji do roku 1968, kdy ve spolupraci Houstonské university a namotnictva spojenych stat
byl polozen zéaklad programu CHESS (Chemical Engineering Simulation System), ktery je od
roku 1985 na trhu pod ozna¢enim ChemCAD®.

@ Chemstations

Evropskym zastupcem v procesnich simulacich je francouzska firma ProSim, kterd vznikla
vroce 1989 jako vysledek vyvoje, ktery probihal v 80. letech na université v Toulouse
(National Polytechnic Institute of Toulouse). V souéasné dobé dodava firma cely balik
simulaénich programi, véetné tizce specializovanych, jako je napiiklad ProSimPlus HNO3®

urceny pro simulaci procesu kyseliny dusi¢né.

A

ProSim

Kromé¢ uvedenych programii existuji dalsi fadoveé stovky vétSich ¢i menSich programi,
které jsou tfeba na néktery segment procesniho navrhu specializované. Existuje i mnoho
webovych stranek pro rizné vypocty, bohuzel vétSinou nelze dohledat, na zékladé jakych

matematickych modeli funguji a pro technickou praxi je jejich pouziti uréitym rizikem.



Nezavisle na dodavateli simulacnich programt, lze u jejich produkti vysledovat urcitou
podobnost. To neni ptekvapivé, protoze fyzikalni zdkony jsou platné vSeobecné a matematické

modely pouzivané pro jejich popis jsou v souc¢asné dob¢ uz ,,ustalené®.

Simula¢ni programy soucasnosti obsahuji vzdy databazi latek spolu s jejich fyzikalnimi
vlastnostmi. Jsou to bud’ teplotné nezavislé udaje jako jsou kritické veli¢iny (Tc, Pc, Ve, Zc)
nebo rizné entalpie (slucovaci, Gibbsova, atd.), piipadné teplotné zavislé veliciny, jejichz
zéavislost je popsana néjakym matematickym modelem. Pak databdze obsahuje numerické
parametry téchto modelii, mnohdy na vybér v nékolika setech, podle zdroje dat (vlastni regrese
literarnich dat, prevzaté spoétené parametry z literatury, parametry z riznych databazi jako je
NIST a DECHEMA, atd.). Dale databaze latek simula¢nich programii obsahuji nékdy i binarni

parametry pro popis chovani smési, opét v mnoha setech.

Simulacni programy umoznuji vybér fyzikalniho popisu, ktery uréuje chovani latek. Na
vybér obvykle jsou rizné popisy neidealniho chovani latek v kapalné i v plynné fazi jako je
napiiklad rovnice NRTL (Non Reandom Two Liquids) pro kapalné faze a Hayden-
O'Connellovu rovnice pro parni fazi. Dale pak rizné stavové rovnice jako je naptiklad Soave-

Redlich-Kwongova nebo Peng-Robinsonova rovnice.

ey ee

napiiklad reaktory (CSTR, s pistovym tokem, rovnovazné, atd.), rektifikacni kolony, extraktory
a dekantéry, vyméniky a mnoho dalSich. Tyto jednotkové bloky lze nasledn¢ spojovat
technologickymi proudy do vétSich celkt, véetné recyklacnich proudl a sestavit tak simulaci
celych procesi. Vysledkem simulace pak je latkova, entalpickd a pfi znalosti a zadani cen 1
ekonomickd bilance. DalSim vysledkem jsou ovéfené, piipadné spoctené¢ parametry

jednotlivych aparatt.

Dluzno podotknout, Ze firmy dodéavajici simulacni software si uvédomuji, z jakého
prostiedi vzesly, ze to bylo vétSinou z universit a také kdo mohu byt jejich budouci zakaznici,
nebo dokonce zaméstnanci. Proto vétSina firem ma licenéni program pro university za velmi
vyhodnych podminek, oproti velmi drahym komerénim licencim. Vyuziti simulacnich
programt je tak dnes nedilnou soucésti vyuky studentd na universitach po celém svété. To
umoziuje novy nahled na aplikaci pfirodnich zakona do praxe, kdy si studenti mohou pomoci

simulacnich programi testovat zéklady fyzikalni chemie a chemického inZenyrstvi.

Na druhou stranu to vede Kk uréitému zjednoduseni prace, kdy neni nutné pftislusné

matematické vztahy znat a narocné je programovat. To v sob¢ skryva urcité riziko, kdy uzivatel
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ovlada praci se softwarem, ale bez dobrych teoretickych zakladi, pfi¢emz paleta moznosti
pouziti raznych fyzikalnich modelli a riznych popist aparatii je velmi Sirokd, mize byt
vysledek jeho prace nesmyslny, kdy uzivatel nedokaze posoudit redlnost vysledku a

opravnénost svého piistupu k problému.



3 Pfistupy k navrhu chemickych proces

3.1 Empiricky pfistup a postupné zveétSovani meritka

Ptistup zalozeny na postupném zvétSovani méfitka patii mezi tradi¢ni postupy, které se
historicky vyvinuly od prvopocatki primyslové chemie. Tento piistup je dnes uz prekonan, ale
dost Casto je mozné se s nim v praxi stale setkavat. ZvétSovani métitka je Casové, ale hlavné
finan¢n¢ narocné a vysledky takto ziskané nejsou vzdy pirenositelné. To je dano tim, ze
zmen$eny model ma naptiklad jiny pomér plochy zatizeni k objemu a ztraty tepla mohou byt
tak vyznamné, Ze i exotermni procesy je nutné pro udrzeni teploty otapét. Pfenosem na vétsi

m¢éfitko, kde ztraty vyznamné nejsou, se pak mize proces stat i nebezpecny.

Postupné zvétsovani méftitka je bézné u vyroby chemickych specialit, kde se z baiiky jde
do malého kotliku a nasledné uz do vétSiho zafizeni. Jde vétSinou o vyrobu latek s velkou
ptidanou hodnotou, kde v ¢ele vyvoje stoji chemik a procesni inZenyrstvi je omezeno na
minimum a mnohdy neni vyuzito viibec. To ¢asto vede k neefektivité procest, kde se Zehra na
to, ze na findlnim produktu je dostatecnd marze a i nevhodné vedlejsi procesy jako tieba

regenerace rozpoustédel nejsou dillezité.

To lze demonstrovat na ptikladu vyroby textilniho barviva GRX [1]. Syntéza probiha
V roztoku toluenu a anilinu, kde na konci syntézy se vétsi Cast toluenu atmosférickou destilaci
odstrani a nasledné se produkt srazi zavedenim do methanolu. Smés se nasledné filtruje a
produkt se proplachuje také methanolem. Mate¢né a proplachové roztoky se pak rektifikuji a
regeneruje se tak methanol. Pfi vyvoji technologie se pii zvétSovani méfitka testovala pouze
reakeni Cast a filtrace, regenerace vsadkovou rektifikaci se navrhla pouze na papife, kde na
zéklad€ bodu varu latek (methanol 64 °C, toluen 110 °C a anilin 184 °C) byla pfedpokladana
dobra délitelnost latek. Nasledné po zavedeni do vyroby bylo ale zjisténo, Ze 1ze regenerovat
pouze cast methanolu, protoze piedni frakce jsou zneCiStény toluenem, ktery s methanolem
tvoii azeotrop s minimem bodu varu. Ztrata methanolu, ktery musel byt jako odpad spalovan,
tak Cinila 3 kg/kg produktu, coz pii produkci v fadech tisici tun ro¢né uz byla vyznamna
polozka nékladi. Nakonec byl problém vyieSen zavedenim vakuové destilace na konci

reakéniho kroku, kde doslo k dokonalému odstranéni toluenu jesté pied prvnim kontaktem



reak¢ni smési s methanolem. Pokud by byl procesni inzenyr pfizvan do projektu uz na pocatku,

ziejme by k takové situaci viibec nedoslo.

Empiricky pfistup byl historicky dostatecny pro mnoho zapadnich firem, které ptisobily
v oblasti chemickych specialit, kde moznost vysokych marzi nezavdavala diavod ke
komplexnim inzenyrskym feSenim. Teprve pfesun chemickych vyrob do Asie, kde po case
zacaly vznikat lokalni firmy schopné cenou konkurovat, donutil zdpadni firmy k pfehodnoceni
piistupu a naptiklad regenerace rozpoustédel, které byly posilany k externimu zpracovani

(obvykle ke spaleni), se stala dilezitou interni potfebou.

Jako piiklad Ize uvést dva piipady z vyroby textilnich barviv. V prvnim piipadé [2] se
odpadni voda z proplachu pevného produktu na filtru s obsahem 6 % methanolu a 5 % pyridinu
vedla na stripovaci kolonu, kde se ziskal destilat s obsahem 50 % vody, ktery se bez dalsiho
zpracovani posilal na spaleni. Nésledné byla navrzena a postavena nova rektifikaéni kolona
(obrazek 1), kterd umoziiuje na hlavé ziskavat bezvody methanol a zaroven je bocnim odtahem
Vv parach ziskavana 50 % vodny roztok pyridinu, ktery se nasledné¢ pomoci NaOH snadno
odvodnuje. Zaroven nova kolona vyftesila i ekologicky problém, kdy na starém zafizeni méla

odchazejici odpadni voda jest¢ 100 ppm pyridinu, zatimco novée pod 1 ppm.

Obrizek 1 Spodek nové stripovaci kolony s vyménikem, firma Huntsman, Quingdao, Cina
(fotoarchiv autora).

Druhym ptikladem [3] je zpracovani matecného roztoku z vyroby barviv. Roztok
obsahoval 85 % methanolu, 10 % xylenu a 5 % vody a byl dal$iho zpracovani odvazen na

spaleni. Pro zpracovani tohoto roztoku byla nasledn€ navrzena soustava extrakcni a rektifikacni



kolony (obrazek 2), ktera umoziuje ziskat Cisty xylen a bezvody methanol s obsahem asi 1 %

xylenu. Odpadem je pouze voda s obsahem organiky pod 1 ppm.

Obrazek 2 Extrakéni a rektifikaci kolona, firma Huntsman, Atoto, Mexiko (fotoarchiv
autora).

Pfesto ma zvétSovani méfitka z laboratofe do vétsiho modelu nékdy smysl. Testujeme na
vhodném modelu jen urcitou ¢ast vysledné technologie a cilem je sbér urcitych dat, naptiklad
dlouhodobou stabilitu katalyzatorii. Nebo testovani neni mozné provadét v laboratofi a je nutna

néjaka minimalni velkost zafizeni kviili kontinudlnimu provedeni.

3.2 Syntéza procesu

Moderni ptistup k navrhovani procesii je zalozen na vyuzivani mnoha zdrojti informaci
(obrazek 3), kde hlavni ulohu hraje matematické modelovani. Cilem prace je sestaveni
podkladi pro proces, coz je obsahly dokument (bude diskutovan dale v textu) a tento dokument

je doslova syntetizovan z riiznych informaci. Na rozdil od empirického ptistupu zde procesni



inzenyr ziskava na modelech data a informace, kterd nelze ziskat vypoctem. Tento piistup velmi
Setii Cas a finance a pii spravném provedeni vede i ndvrhu nového procesu, ktery je spolehlivy

z hlediska bezpecnosti i funkénosti.

Poloprovoznivyvoj Literatura
Chemické Reaktorové
inZenyrstvi \\ / inZenyrstvi
Matematické Experimentalni
, ., Syntéza procesu — ,
modelovani vyzkum

Podklady pro proces (Know — how)

Obrazek 3 Schéma vstupti do syntézy nového procesu
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4 Faze vyvoje nového procesu

Vyvoj nového procesu zacina stanovenim si cile takového vyvoje. Mohlo by se zdat, ze
cilem je jednoduSe novy proces, to je ovSem velmi Siroky pojem a uz na zacatku je nutné se
zamyslet nad tim, ¢eho chceme dosdhnout. Je nutné také rozlisit, jestli piijde o vyvoj skute¢né
nového procesu, nebo pouze vylepSeni nékteré zjeho casti, naptiklad vyvoj nového
katalyzatoru. Vyvoj procesu ma totiz mnoho fazi a mélo by byt od zac¢atku definované, kam az
bude sahat nase aktivita a posoudit jestli disponujeme skutecné potiebnymi schopnostmi a
zkuSenostmi. Vyvoj procesu za¢ind u prvotni myslenky a konci ndbéhem a provozem nové

technologie a na této cesté je mnoho milnikd, se kterymi je potieba se vyporadat.

Na pocatku vyvoje je vzdy prvotni ndpad, ktery vychazi bud’ z novych vysledkli zakladniho
vyzkumu, nebo je to poptavka z komeréni sféry dana na zakladé priizkumu trhu, mnohdy tim,

kde uz je konkurence, nebo dost ¢asto jako vysledek zmény legislativy.

Pokud se v zakladnim vyzkumu podaii novy vysledek, ktery ma potencial podnitit vyvoj
nového procesu, je zadouci svEfit takovy vyvoj zkuSenym procesnim inzenyrum. Situace, kdy
védec, dlouhodobé ptisobici v zédkladnim vyzkumu, se snazi sviij novy objev sam uvést do

praxe, v drtivé vétsiné piipadu konc¢i neradostné a velkou ztratou €asu a penéz.

Komer¢ni poptavka po nové technologii je obvykle 1épe cilena a sméfuje smérem

k vlastnim firemnim vyvojovym tymim, pfipadné sméfuje na ovéfena univerzitni pracoviste.

Pokud neni vyvoj nového procesu svazan s komercni sférou a to tak, Ze odtud pftisla
poptavka na vyvoj, nebo se pro vysledek zakladniho vyzkumu podafilo najit partnera, tak nelze
ptilis mluvit o skuteéném vyvoji nového procesu. Ten je totiz vZdy spojen s konkrétnim
uzivatelem, ktery ma urcité technické moZnosti, je mifen na urcitou lokaci, méa pfedem danou
kapacitu a pfedevsim nastavené ekonomické meze procesu. Ekonomické parametry se prolinaji

vyvojem nového procesu od zac¢atku do konce a bez nich nema takovy vyvoj smysl.
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4.1 Posouzeni ekonomického zakladu nového procesu

Posouzeni  ekonomického smyslu  projektu musi predchazet jakémukoliv
experimentalnimu vyvoji a to ztoho davodu, ze ekonomické posouzeni stoji ¢as a praci
cloveéka, zatim co experimentalni vyvoj krome Casu a prace ma jeste dalsSi nemalé materidlové
naklady. Prvnim krokem posouzeni nového procesu je sbér vSech dostupnych informaci

Z odborn¢ literatury, patentt a vV dnesni dob¢ i vSech informaci které mtize poskytnout internet.

Na zéklad¢ studia odborné literatury ziskdvame n€kolik typt informaci. Dulezitym tdajem
jsou informace o chemickych pfeménach ve zkoumaném systému, kdy ziskavame povédomi o
vznikajicich produktech, ale také o dalSich vedlejsich latkach. Déle jsou nékdy dostupna data o
kinetice chemickych reakci a také o jejich rovnovaze. Pokud mame k dispozici jiz soubor latek,
které se pravdépodobné budou vyskytovat v systému, je mozné k nim dohledat jejich fyzikalni
data, pfipadné informace o chovani smési jako jsou rovnovahy kapalina — péara a kapalina —
kapalina. Dal$im cennym udajem jsou informace o analytickych metodach, které se sice vyuziji
az v experimentalni fazi projektu, ale mnohdy informace o analytice definuji mozZnosti fizeni

kvality.

Zde je nutné poznamenat, ze ziskané informace mnohdy nemaji potfebnou kvalitu.
Obvykle chybi fyzikalni data né&kterych latek, nebo jsou zméfena mimo technologicky
zajimavou oblast. Publikace dost ¢asto sleduji chemickou pfeménu hlavnich latek a nezabyvaji
se vznikem vedlejSich latek, které pak zcela nedefinované zahrnou pod oznaceni ,,others®.
Pouzité analytické metody, ale 1 experimentalni uspofadani, kdy mnohdy nejsou analyzovany
a nékdy ani uvazovany nékteré proudy, vede k tomu, Ze neni predkladana disledna latkova

bilance.

Patentova literatura poskytuje informace o vyvoji v dané oblasti obvykle za mnoho desitek
let zpétn&. Dale zde 1ze najit informace o tom, které firmy se ve zkoumané oblasti pohybovali
nebo stale pohybuji, pokud jsou patenty jesté aktivni. Je ti€elné si uvédomit, Ze patent je pravni
dokument, ktery ma za kol ochranit postup piihlaSovatele a neni ucelem patentu poskytnout
informace o pravé povaze vynalezu. Pti podani patentu se zkouma pouze novost a nikoliv
funk¢nost. To vede k tomu, Ze ptiklady v patentu jsou mnohdy téZko reprodukovatelné, spisy
obsahuji nesmyslné vycislené stechiometrické rovnice atd.. Pfes to vSechno informace, ze

vubec néco Ize je i tak cenna.
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Uzite¢nym zdrojem informaci jsou vefejné piistupna data na internetu. Zde lze dohledavat
firmy, které v oboru putisobi, tieba podle provedené patentové reserSe. Lze ziskat specifikaci
produktt, ale i surovin, které se jiz vyskytuji na trhu. Informace o kvalité, kterd je pozadovana
trhem, patii k naprostym zakladim vyvoje. Dale lze ziskat urcité povédomi o cenach latek, i
kdyz zde jsou moznosti jiz omezené a u specidlnich chemikalii nezjistitelné. Pokud jsme
bazi), je mozné vyuzit vS§echny dostupné vizualni informace, jako jsou fotografie z rtiznych
prospektii firmy, letecké podhledy na danou lokalitu, které dnes bézné¢ mapy umoziuji, dokonce
s moznosti méfeni vzdalenosti (tfeba Sitky aparatti). Na zaklad¢ téchto dat a dalsi dostupnych
informaci dokaze zkuSeny procesni inzenyr odhadnout, jak asi konkuren¢ni technologie

vypada.

Posledni a neméné dulezity zdroj informaci je spoluprace s komerénim partnerem, ktery je
schopen nékteré nedostupné informace opatfit. To se tyka tieba cen surovin a produkti,
napiiklad formou pfimé poptavky. Dale ndm partner poskytuje informace o svych technickych
moznostech, jako je tieba tlak v rozvodu pary, moznosti chladici vody, tfeba jeji maximalni
letni teplota atd. Déle partner ptfedava svoji predstavu o kapacité procesu a zakladni ekonomické

mantinely navrhu.

Druhym krokem v posouzeni ekonomiky procesu je sestaveni, na zaklad€ vSech ziskanych
dat, prvotniho navrhu nového procesu. Obvykle je mozné pocitat se n€kolika variantami, nékdy
dokonce i sriznymi vstupnimi surovinami. Zde je mozné vyloucit evidentné neschiidné
varianty. Napfiklad chlorované uhlovodiky funguji v mnoha procesech jako vynikajici
rozpoustédla, ovSem diky jejich toxikologickym vlastnostem stoupa legislativni tlak na

omezeni jejich pouZzivani. Je pak zna¢né nejisté vyvijet proces s takovym rozpoustédlem.

Ttreti krok je vytvofeni latkové, entalpické a ekonomické bilance. Latkova a entalpicka
bilance se v soucasné dob¢ prakticky vyhradné vytvati za pomoci nékterého ze simula¢nich
programi. Cinime tak s védomim, Ze obvykle nemame uplné presné informace, tieba o chovani

latek a spravna obsluha simula¢niho programu je sama o sob¢ slozitou disciplinou.

Simula¢ni programy umoziuji v kratkém cCasovém horizontu vytvofit mnoho verzi
jednotlivych variant a ty pak nédsledné porovnat. Se znalosti cen surovin a energii je mozné
z vytvorenych bilanci ziskat informace o provoznich nakladech (OPEX - Operating Expense)

s pomérné dobrou piesnosti na urovni = 10 %.
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Dalsim krokem je odhad investi¢nich nakladi (CAPEX - Capital Expenditures). K tomu
je nutné vytvoftit zakladni procesni schéma na trovni PFD (Process Flow Diagram), kde jsou
jiz vSechny uvazované aparaty, vcetné Cerpadel (obvykle zdvojenych). Po vytvoteni schématu
se vytvari seznam aparatii S jejich zakladnimi parametry. Zde opét vstupuje do vyvoje simulacni
software, kdy na zaklad¢ znalosti tokii miizeme odhadnout kapacity cerpadel, na zakladé
simulace rektifikacnich kolon dokédzeme odhadnout jejich zékladni rozméry a wvnitini

uspofadani, atd..

Kdyz je seznam dokoncen, je pro kazdy aparat odhadnuta jeho cena. Nekteré simulacni
programy nabizeji odhad cen, ovSem zkuSenost ukazuje, Ze indikovana cena je obvykle
diametralné odlisna od ceny na trhu. V odhadu cen je dobré se spolehnout na vlastni zkusenost
nejlépe na zaklad¢ databaze cen aparatii z minulych projekti, zkusenost komeréniho partnera,
ktery obvykle mé také dobré povédomi o cendch. Dale je mozné pozadat o spolupraci pfi
ocenéni n¢jakou projekéné — inzenyrskou organizaci, kterd ma obvykle o aktualnich cenach
nejlepsi piehled, ptipadné je schopna formou poptavky ceny zjistit. Nouzovym feSenim je

pouziti riznych databazi cen aparatu, které jsou k dispozici na webu (napf. www.matche.com).

Existuje také mnoho monografii, které se ocefiovani investic v chemii vénuji, ale mnohdy
je predstava autort mirné feCeno vzdalena realité. Jako ptiklad lze uvést demonstraci vlivu
refluxniho poméru rektifikaéni kolony na naklady [4]. Pro uréité pozadované déleni latek
existuje nutny minimalni refluxni pomér, pfi¢emz v jeho blizkosti roste pocet teoretickych pater
nade vSechny meze. Pak je 1épe pracovat realné v urcité vzdalenosti od tohoto poméru, pfic¢emz
s rostoucim refluxnim pomérem pocet nutnych teoretickych pater klesa. Na obrazku 4 je
ukdzana zavislost provoznich naklada (para a chladici voda) a dale pak zavislost ceny zafizeni
na refluxnim poméru. Zatim co zavislost provoznich nakladi je v potadku, cena zatizeni realité
neodpovida, kdy zpocatku klesé a pak je na refluxnim poméru nezavisla. Pokud je vyssi refluxni
pomér, postacuje nizsi pocet pater a kolona je krat$i. Na druhou stranu pii vyssi poméru tece
kolonou vice par a ta musi byt tak Sir§i. Pro vyssi tok par je nutny vétsi vardk a zaroven 1

kondenzator. S rostouci refluxnim pomérem tak cena zatizeni pouze stoupa.

14


http://www.matche.com/

300,000

T
[
240,000 : Total cost = (1) +(2) -
w !
k-3 !
180,000 Lt
- ! J A Steam and cooling - water
o ! costs, (1)
0 ! : :
il |
o 1
? 120,000 ‘ 1
a !
{ !
! : Fixed charges on equipment, (2)
60,000 |- I t
Mini- | \
mum — e
reflux 1 Ot fl I ti
imum reflux ratio
0 ratio ¥ I/ ppt um : i
0 1.2 1.4 16 1.8 2.0

Reflux rotio. moles liquid returned to column per
mole of distillate

Obrazek 4 Zavislost nakladi na refluxnim poméru (Peters a Timmerhaus,1991)

Nasledné se provede odhad celkové investice. To se obvykle provadi pomérovou metodou,
kterd spociva v odvozeni jednotlivych cen dalSich polozek na zaklad¢ znalosti cen aparata.
V tabulce 1 je ptedlozeno rozpéti procentudlnich podill platné pro instalace ve stfedni Evropé,
ziskané nékolika nékolik lety praxe na mnoha projektech. V zasad¢ lze fici, ze cena investice
je zhruba tii az Ctyf nasobek ceny aparatt. Napiiklad u projektd v Asii, S ohledem na niz§i cenu
prace se cena investice pohybuje na Urovni dvojndsobku az trojnasobku ceny aparata.

S ohledem na urcité rozpéti v oceniovani investice, je presnost odhadu na trovni + 50 %.

V poslednim kroku dochazi k vypoctu vyrobni ceny produktu, kterd jiz zahrnuje provozni
naklady ale i odpisy zafizeni, odvozené od vySe investice. Pak dochézi k posouzeni realnosti
zaméru, ktery je véci komercniho partnera, ktery si provadi posouzeni navratnosti investice, ale
ttreba 1 moznosti financovani investice. Pokud je vysledek posouzeni nadéjny, je zahajen

experimentalni vyzkum a vyvoj nového procesu.
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Tabulka 1 Odhad investi¢nich nakladi odvozené od cen aparati

Polozka Naklady | Dodavky | Montaze
Item Cost (%) |Materials (%) | Labor (%)
Stroje a zarizeni - Equipment Delivered 120-125 100 15-25
Instrumentace - Instrumentation 35-50 20-30 15-20
Potrubi - Piping 16-24 6-10 10-12
Zdklady & OK - Foundation & Steel Structure 10-14 4-6 6-8
Isolace & natéry - Insulation & Painting 6-9 2-3 4-6
Elektro - Electrical 14-22 4-8 10-14
Stavebni c¢ast - Construction 16-30 10-20 6-10
Priprava staveniste - Site Preparation 1-2

Pomocné instalace - Auxiliaries 15-25

Cena za za vyrobni jednotku - Physical-plant Cost 228-301

Projekty a inzenyring - Engineering & Home Office | 15-25

Zajistovani stavby - Field Expense 10-15

Primé naklady stavby - Direct Plant Cost 253-341

Marze kontraktora - Contractor's Fee 10-20

Rezerva - Contingency 20-25

CAPEX 283-386
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4.2 Experimentalni vyzkum a vyvoj pfi navrhu nového procesu

Cilem experimentalnich praci je doplnéni informaci potiebnych pro navrh procesu, které
nemohou byt ziskany z vetejné dostupnych zdroji. Dochazi ke zkoumani reak¢ni ¢asti, kdy se
méii kinetika, ptipadné rovnovaha reakci a to vzdy v technologicky dulezité oblasti. Nelze se
spolehnout na data naptiklad ziskana pii nizké teploté a nasledné extrapolovat. V tomto ohledu
vibec neni ptipustné jakékoliv prebirani kinetickych dat z literatury. Probihd disledna
analytickd kontrola a vytvari se hmotnostni bilance, kde se sleduji vSechny latky existujici
Vv daném systému. Déle se méii fyzikalni vlastnosti latek, které jsou v systému a jejichz
vlastnosti Vv literatuie chybi, pfipadné se existujici data ovétuji, aby byla jistota, ze nasledny
navrh bude proveden korektn€. V tomto bodé se provede revize ptivodniho navrhu a

Z ptivodnich nekolika variant procesu se vybere jedna, kterd se nasledné detailné rozpracuje.

Dulezité je pfi experimentalni ¢innosti pouzivat pro vyzkum realné suroviny jaké jsou na
trhu a budou potenciondlné pouzity ve vyrobé. Mohou totiz obsahovat piimési, jako jsou
isomery nebo katalytické jedy, které mohou mit vliv na vysledny proces. Stejné tak je dilezité

pouzivat piislusSny existujici technologicky proud, pokud se ho feSeni néjak dotyka.

Dulezitost vySe popsaného pravidla 1ze ukazat na nasledujicim piikladu [5]. Spole¢nost
VUAB Pharma zadala k feseni problém regenerace acetonu z proplachu filtraéniho kolace pti
vyrobé Nystatinu. Proplach obsahoval 55 % acetonu, 25 % methanolu, 2 % butanolu a zbytek
vody, pficemz tvoril odpad ke spaleni v mnozstvi 250 tun ro¢né. Od spole¢nosti byl nékolikrat
dodan provozni vzorek, u néjz byla provedena dikladna analyza a dale pak také modelové
vsadkové rektifikace, aby bylo moZzné pozorovat ptipadnou tvorbu pevnych tsad nebo pénéni
smési. Se znalostmi z experimentalnich testl a s ohledem na chovani latek, kdy aceton tvoti
s methanolem azeotrop s minimem bodu varu, byla navrzena rektifika¢ni kolona pro extraktivni
destilaci pomoci vody. Kolonu se podafilo UspéSné¢ zprovoznit a bylo dosahovéano
pozadovanych hodnot déleni a regenerovany aceton byl UispéSné€ pouzit ve vyrobg. Provozem
kolony byl vSak zjistén problém s tvorbou usad ve spodni ¢asti kolony a v chladici destilaéniho
zbytku. To bylo piekvapujici, protoze v laboratoti nikdy nebyl pozorovan vznik pevné faze.
Nasledné se zjistilo, ze chyba nastala jiz pii odbéru vzorkt pro experimenty, které byly vzdy
odebrany z cisterny pted odvozem na spaleni. Vzorek byl odebran po delsi dobé od naplnéni a
navic z boku cisterny, pfi¢emz se ukazalo, Ze na dné€ cisterny je sedimentovana pevna faze a na

hladin€ se oddéluje organicka velmi viskozni faze a tim byl odebran nereprezentativni vzorek.
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Nasledné se problém podatilo vyfesSit predfazenim vhodného filtru pfed kolonu. Prtiklad

ukazuje, Ze 1 spravny odbér vzorku mlize mit zdsadni vliv na vyslednou funk¢nost procesu.

V urcité fazi vyvoje je nutné rozhodnout, jestli bude potifeba nékteré Casti technologie
testovat na poloprovozu. Obvykla predstava je takova, Ze se postavi poloprovoz a na zakladé
dat z poloprovozu se navrhuje vysledny proces. Spravny piistup je opacny. Nejprve se vytvori
na zéklad¢ studia literatury, vlastni experimentalni Cinnosti a simulaci celkova detailni
piedstava o novém procesu. V ndvrhu pak ziistavaji nékteré nezodpovézené otdzky, jako

naptiklad vlhkost filtracniho kolace z pramyslového filtru nebo zivotnost katalyzatoru.

Pokud se Vv procesu vyskytuji pouze plynné a kapalné proudy, Ize obvykle proces
navrhnout s vyuzitim zasad chemického inzenyrstvi a simulaénich programu. V piipadg, ze je
procesu také pevnd faze, nezbyva nez provést poloprovozni testy. Pevna faze muize byt
ptitomna ve formé suspenzi, které je nutné filtrovat nebo odstted’ovat. Pak se musi testovat na
realnych aparatech, pficemz vyrobci zafizeni jsou na to pfipraveni a maji na zaptjeni modely
s malou kapacitou, ktera je i tak v fadech stovek litri za hodinu a to uz nelze délat v laboratofi.
Dale za pevnou fazi je mozné povazovat i heterogenni katalyzator, kdy je nutné zkoumat jeho

dlouhodobou zivotnost, coz je také v laboratofi obtizné proveditelné.

Ptikladem takového poloprovozniho testovani je vyvoj katalyzatoru pro proces mokré
oxidace [6]. Mokra oxidace je metoda likvidace odpadnich vod, které z diivodu velkého zatizeni
(vysoké CHSK), nebo z divodu toxicity nemohou byt zpracovany na Cistirn€. Ob¢ podminky
splituje odpadni voda z vyroby akrylati spolecnosti Synthomer v Sokolové. Mokra oxidace
probiha pii teploté nad 220 °C a tlaku 5 MPa v prostiedi Cistého kysliku. Nejprve byl po
dikladné rozvaze proveden experimentalni vyzkum v laboratofi, ktery zahrnoval vyvoj nového

katalyzatoru. Nasledné byl proveden navrh celého procesu (obrazek 5).
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Obrazek 5 3D navrh jednotky mokré oxidace (projekce Pento spol. s r.0.)

Nasledné¢ bylo pfistoupeno k dikladnému otestovani vyvinutého katalyzatoru na
poloprovozni jednotce (obrazek 6), ktera byla postavena a umisténa piimo v zavodé
potencionalniho uzivatele, kdy se proces testuje ptimo na provoznich odpadnich vodach. Je tak

zajiSténa prenositelnost vysledki a urcitd jistota dlouhodobého chovani systému.

Obrazek 6 Navrh a vysledna realizace poloprovozni jednotky mokré oxidace (projekce Pento
spol. sr.o0. a fotoarchiv autora)
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Dalsim piikladem muiZze byt poloprovozni testovani pii vyvoji technologie 1,4-diabicyklo
[2.2.2] oktanu (DABCO) [7]. Produkt vznika z ethylendiaminu sekvenci ¢tyt naslednych reakci
Vv plynné fazi pii teploté 360 °C na zeolitovém katalyzatoru ZSM-5 s vytézkem az 95 %, coz je
samo o sob¢ v oblasti organické chemie za takovych podminek mimotadné. Piesto je nutné
nasledné DABCO isolovat velmi Cisty, coz se dosahuje krystalizaci destilované frakce
Z MBTE. Aby bylo mozné technologii kompletné otestovat a navrhnout, bylo nutné postavit
poloprovozni jednotku s kapacitou 12 DABCO kg/ h. Zde se testoval jednak katalyzator a dale
pak samotna isolace, pficemz pro navrzenou kapacitu 1000 tun/rok piichazel v uvahu jediné
pasovy filtr. Toto uspoiadani bylo ve spolupréci s vyrobcem testovano na modelovém filtru
(obrazek 7). Dalsi smysl poloprovozu, coz je obecné platné i pro vyvoj jinych technologii, byl
vV malotondzni produkci DABCO a jeho doddvani potenciondlnim zakaznikut, kterym v tomto
ptipadé byl Gumotex Bieclav po dobu jednoho roku. Tim se pomoci poloprovozii déla prizkum

trhu a testuje se za u zédkaznikl za redlnych podminek kvalita budouciho produktu.

Obrazek 7 Poloprovozni pasovy filtr firmy Larox pii testovani separace DABCO z roztoku
MTBE (BC-MCHZ Ostrava, fotoarchiv autora)

Z povahy latek l1ze nékdy uz dopiedu rozhodnout, jaké konstrukéni materialy budou pro
novy proces vhodné. Bud’ je mozné dohledat doporucené materialy pro dané latky, nebo je od
zacatku predpokladano korozni piisobeni a tak se uz predpokladad pouziti odolnych materiala

jako je smalt, teflon nebo grafit. Nékdy jsme ovSem na pomezi a pak je nutné provadét pii
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experimentalnim vyvoji i korozni testy. VétSinou se provadi jednoduché testy se vzorky slitin,
exponované po n¢jakou dobu do prostiedi za uvazovanych procesnich podminek. Vysledkem
pak byva spocteny tibytek materialu v mm za rok, kdy se jako hranice uvazuje ubytek 0,1 mm.
To miiZze byt nckdy nedostatecné a i1 pres maly ubytek materidlu, je mozné nasledné zjistit
problém, tfeba ve formé bodové koroze. Je vzdy lepsi pro posouzeni vysledki testii do tymu

ptizvat korozniho specialistu.

Korozni podminky procesu mnohdy definuji jeho uspofadani. Ve spolupraci s firmou
Huntsman byl vyvijen proces pro solidifikaci odpadnich vod z vyroby textilnich barviv pro
zavod ve mest¢ Atoto v Mexiku [8]. Podnét vychazel z pozadavku na splnéni novych
legislativnich norem, pficemz v posledni dobé se princip ,,zero discharge™ stava oficidlni
politikou v mnoha zemich svéta, které jsou silné zatizeny pramyslovou vyrobou, jako je Indie,
Cina, Singapur a dal$i. Odpadni voda obsahovala asi 10 % soli, pfevazné chloridii a 1 %
net¢kavé organiky. Na zakladné koroznich testi bylo zjisténo, Zze bézné slitiny jsou
nevyhovujici a vhodnym konstrukénim materialem je titan pfi teplotach do 80 °C. To mélo vliv
na celkovou koncepci, kdy proces byl navrzen jako kaskada vakuovych odparek, kde teplota
vlivem sniZeni tlaku nepiekrocuje 70 °C. Dale s ohledem na zvoleny material a jeho vyssi cenu,
byly pouzity deskové vymeéniky tepla. Zbytek zatizeni (potrubi, nddoby, atd.) byl proveden
v plastu.

Obrazek 8 Ptiklad testovani konstrukénich materidlti v odpadni vodé z vyroby textilnich

barviv, vlevo pied testem, vpravo po testu (fotoarchiv autora)
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Dalsim ptikladem korozniho hodnoceni miize byt vyvoj procesu mokré oxidace
sulfidovych louhl z rafinerie Unipetrolu Litvinov [9]. Sulfidové louhy vznikaji vypirkou
benzinii pomoci vodného roztoku NaOH, pfi¢emz vzniké bazicky roztok sulfidu sodného se
zbytkovym obsahem NaOH. Roztok sulfidu podléha snadno oxidaci kyslikem a to bud’ ¢istym,
nebo vzduchem a to 1 pfi laboratorni teploté. Oxidace probiha ve dvou stupnich a to na thiosiran
velmi snadno a na siran pfi teplotdch nad 120 °C. Aby byl proces, co nejvice efektivni, je
vhodné pracovat pfi nejvyssi mozné teplote, aby mohl bit objem reaktoru co nejmensi. S vyssi
teplotou ovSem klesa odolnost materiali a za Gcelem posouzeni byly provedeny ptislusné
korozni testy (obrazek 9). Na zaklad¢ vysledkti byl proces navrzen pfti teploté zhruba 150 °C,

kdy jiz dochazi k totalni oxidaci, pficemz je jesté odolna bézna konstrukéni ocel SS304.

035 -
¢ 55304
03 -
W SS321
=025 |
I A 904L
S~
0,2
E ® 55316
3 015
>
Q2
S 01
0,05
0
120 140 160 180 200
Teplota (°C)

Obrazek 9 Vliv teploty na stabilitu materialti v sulfidovém roztoku

Vysledkem vsech dosavadnich praci je navrh nového procesu, ktery je predkladan ve formé

podkladii pro proces, nékdy také oznacenych jako know-how.
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4.3 Tvorba podkladl pro proces

Ten, kdo dokaze sestavit podklady pro proces, mize se prohlésit za autora navrhu (dokud
se nerealizuje tak je to skute¢né jen navrh) nové technologie. To neni v akademickém prostiedi
zatim zazity nazor a lze se stale setkat s predstavou, ze n¢kolik laboratornich experimentt, byt
zajimavych, znamena vytvoteni nové technologie. Je nutné si uvédomit, Ze technologie vznikne
teprve fyzickou instalaci a aby k ni mohlo dojit, je nutné ptipravit podklady, na zaklad¢ kterych

projekéné — inzenyrské organizace dokaze takovou instalaci provést.

Dalsi zazitou piedstavou je, ze se vysledky experimentl piedaji projektantiim a ti uz to
n¢jak dotdhnou do konce. I toto je v praxi chybna tvaha, protoze v projekénich firmach nejsou
obvykle zaméstnani lidé vyskoleni pro navrhovani procest (neni to jejich profese) a jsou
naopak zvykli pracovat na zakladé pfedanych podkladi. V chemii je bézné, ze projekéni firmy
pro svého zakaznika nakupuji know-how tieba spolu s licenci a nasledné podle dodanych
podkladt zadkaznikovi projekt realizuji. Predstava, ze na zaklad¢é experimentti projekéni firma
navrhne, jak ma vypadat reaktor a jak mé vypadat rektifikacni linka pro isolaci produkti je tedy

mylnd a je to zodpovédnosti autora névrhu.

Podklady pro proces maji nékolik casti, jejichZ rozsah je viceméné v oboru procesni
chemie uznavan, i kdyZ ne ptfimo definovan. Kazda projekéné — inZenyrska organizace mé navic
interné nastavené pozadavky na minimalni obsah podkladd. Plati, Ze ¢im jsou podklady
detailnéjsi, tim je situace lepsi. Je mnoho Urovni projekce, ale nez je projekt prevzat projekéné
— inZenyrskou firmou mél by byt autorem navrh nové technologie dopracovan na uroven, pro

kterou se vZilo oznaceni ,,Conceptual design®.

4.3.1 Zékladni udaje o procesu

Prvni ¢asti podkladd jsou zakladni tdaje o procesu, kde se zjednodusenou formou
vysvétluje princip procesu. To je velmi dulezité, protoze je nutné si uvédomit, ze podklady
ptebiraji ve firmach i pracovnici, ktefi nemaji specializované chemické vzdélani, jako jsou
strojni, elektro a stavebni inzenyfi, pfi¢emz i jim musi byt jasny zamér projektu. Dal§imi udaji
jsou kapacita procesu, fond pracovni doby, rozvrzeni procesu do sekci, zakladni prostorové

naroky, pfesnd lokace a klimatické podminky v mist¢.
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Jak dulezité je uvazovani piesné lokace pii sestavovani podkladl ilustruje nésledujici
ptiklad jiz vySe uvedené spoluprace s firmou Huntsman pii vyvoji proces pro solidifikaci
odpadnich vod z vyroby textilnich barviv pro zavod ve mésté¢ Atoto v Mexiku [8]. S ohledem
na usporu Casu a jednoduchost byly experimenty provadény pracovniky firmy v misté a
vysledky nasledné predavany. Zde byla u vSech experimenti deklarovana pocatecni teplota
varu odpadnich vod na pocatku 96 °C, coz bylo povazovano s ohledem na slozeni za nerealny
udaj. Byla provedena simulace, pfi¢emz bylo zjisténo, ze odpovidajici teplota je 101 °C.
Nasledné byla namichana smés o stejném slozeni a experimentalné byla zjisténa také teplota
101 °C. Pak byl partner pozadan o novou kalibraci teploméra a opakovani experimentt, kde
byla ovSem znovu zjisténa teplota 96 °C. Teprve pak bylo odhaleno, ze Atoto lezi na ndhorni
plosing ve vysce 1500 m nad motem, kde atmosféricky tlak neni pro nas béznych 100 kPa, ale
pouze 84 kPa, coz vedlo ke sniZzeni bodu varu. Projekt byl nasledné Gspésné dokoncen a

jednotka, sestavajici z kaskady cirkula¢nich odparek, spusténa v roce 2011 (obrazek 10).

et | N
.

Obrazek 10 Jednotka na solidifikaci odpadni vody v zdvod¢é Huntsman, Atoto, Mexiko
(fotoarchiv autora)

4.3.2 Definice hranic objektu

Druhou kapitolou je definice hranic objektu nebo jak se v praxi pouziva ,,Battery Limit™.
Tato kapitola urcuje rozhrani nového procesu, kterym je napojen na existujici infrastrukturu,
nebo pfimo urcuje, jaka nova infrastruktura se musi vybudovat. Jsou zde deklarovany vSechny
vstupni a vystupni proudy (ne vnitini), jejich mnozstvi a parametry (teploty, tlaky, sloZeni, atd.).
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Daéle jsou definovany vstupy a vystupy energii jako je para, chladici voda, topny plyn, atd.. Tato
kapitola je dulezita také z toho divodu, ze se stdva podkladem pro podani zadosti o EIA

(Environmental Impact Assessment) a pro stavebni fizeni.
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Obrazek 11 Vstupy a vystupy na hranicich objektu

4.3.3 Popis technologie a schémata

Dalsi c¢asti podkladii a v podstaté tou hlavni, je popis technologie, ktery se vaze na
technologicka schémata. Praxe rozliSuje schémata na tirovni PFD (Process Flow Diagram) a
PID (Process and Instrument Drawing). V podkladech na urovni Conceptual design se
Rozdil mezi PFD a PID schématy zobrazuje obrazek 12. Oba druhy schémat znazoriuji aparaty,
jejich vzajemné propojeni s vyznacenymi prvky instrumentace - MaR (Méfeni a Regulace).
Schémata na trovni PID jsou ovSem jiZ mnohem detailn€j$i s vyznaceni svétlosti potrubi, vSech

ru¢nich armatur a mistnich prvk méfeni.
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Obrazek 12 Porovnani znazornéni cerpadla na schématu PFD (vlevo) a PID (vpravo)

Popis procesu je nutné udélat velmi detailné tak, aby bylo jasné definované, co se bude
odehravat. Ukazkou popisu mize byt nasledujici vysek ,,...roztok o koncentraci 55 — 60 %
methanolu ve vodé o teploté 40 °C s v mnozZstvi asi 1500 kg/h se ze zasobniku T-401 s vle¢nou
regulaci LIC — FIC pomoci €erpadla P-404 nastfikuje na hlavu kolony C-402...“. Popisuji se
ustalené stavy procesu, ale i nestacionarni stavy jako je najizdéni, odstaveni, havarijni stavy,
aktivace katalyzatoru, atd.. Samostatnou polozkou je popis vsadkovych operaci, kde se detailné
popisuje kazdy krok (otevie se tento ventil, pak se zapne toto michadlo, atd.) a tvofi se tak
postup jak operace provést. Z vySe uvedeného je zifejmé, Ze tvorba technologickych schémat a
popisu technologie vyZaduje jiz pomérné velkou zkuSenost a predpoklada 1 zakladni znalosti

z oboru MaR.

4.3.4 Latkova a entalpicka bilance

Dalsi kapitolou podkladii pro proces je latkova a entalpickd bilance. Zatim co chemika
zajima vytézek 98 %, procesni inzenyr si obvykle poklada otazku, co jsou zbyla 2 % a jak tyto
latky z produktu odstranit. Z toho plyne, Ze latkova bilance musi byt detailni, zahrnovat
vSechny latky, i zcela minoritni a bilancovat se musi vSechny technologické proudy, véetné
recykll. Z bilance musi byt zfejmé, jak do procesu latky vstupuji, jak se pfeménuji a jak proces
opoustéji, nic nemize mizet nebo se akumulovat. Podle zpracovani latkové bilance Ize
rozpoznat kvalitu ptelozeného navrhu procesu. Pokud je v bilanci podeziele malo latek, nebo

se bilancuji jen hlavni latky, jde obvykle o nedopracovany navrh, ktery by realizaci mohl
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investorovi pfinést nepiijemna prekvapeni. Dost Casto v navrzich chybi naptiklad odpadni
proudy a po jejich doplnéni se mnohdy ukaze pocatecni ekonomicka rozvaha chybna a projekt

nerealny.

Kromé¢ slozeni se u proudli udavaji i fyzikalni vlastnosti jako je teplota, tlak, hustota,
viskozita, obsah pevné faze a celkovy tok. Tyto udaje se nasledné pouzivaji pro navrh
potrubnich tras. Pro sestaveni latkové bilance se s vyhodou pouzivaji simulacni programy,
pricemz je nutné podoktnout, ze mnohé vlastnosti proudii (hustota a viskozita u kapalin) ziskané
ze simula¢niho programu neodpovidaji realité a je nutné je experimentalné ovéfit. To je
nezbytné, protoze tyto udaje se také pouzivaji pro navrh instrumentace a armatur, pficemz

$patné idaje mohou zpuisobit naprostou nefunkénost vysledného celku.

4.3.5 Aparaty

Aparéaty jsou nedilnou soucasti navrhu nového procesu. Zde jiz ptichazi ke slovu naplno
celkové metody chemického inzenyrstvi a jeho specidlni ¢asti jako je napiiklad reaktorové
inzenyrstvi. Kazdy aparat (¢erpadlo, vymeénik, kolona, reaktor, atd.) musi byt presné definovan,
véetné pouzitych materiald. V tomto ohledu je velkou pomoci simulacni software, ktery
umoziuje navrh aparatl efektivné provést. U typizovanych aparati jako jsou cCerpadla,
postaCuje uvadeét zakladni parametry jako je kapacita, vytlacnd vyska a podle pouziti druh
cerpadla. U dalSich aparatl jako jsou vymeéniky, nebo aparaty pro vyménu hmoty (kolony,
extraktory, absorbéry, atd..) je nutné dodat konstrukéni navrh, coZ znamena presné dimenze
aparatil, vnitini uspofadani, pfipadné i dodavatele kritickych ¢asti. To plati samoziejmé i pro
reaktory, protoze neexistuje néco jako typizovany reaktor, pro kazdou chemickou reakci je

vhodné jiné uspotadani.

U zvléastnich aparatii je odpovédnosti autora dodat i zjednoduseny konstrukéni nacrt, tak
aby pfi dal$i fazi projekce méli strojni inzenyti moznost provést detailni navrh. Jako piiklad
konstrukéniho navrhu (obrazek 13) je mozno uvést design poloprovozniho aparatu pro srazeni
biopolymeru [10] z roztoku chloroformu nastiikem do horké vody. Aby byl nastiik veden
kontinualné do velkého piebytku vody, byl aparat navrZzen jako cirkula¢ni smycka, pracujici na
termosifonovém principu. Roztok chloroformu pfivedeny do spodu smycky se okamzité
v ptebytku vody odpatuje, dochazi k vysrazeni polymeru, ktery je kapalino — parni smési
unaSen do hlavového odluCovace. Pro navrh systému byly provedeny bilan¢ni a hydraulické

vypocty v simulacnim programu a vzesly navrh byl pak detailné rozpracovan projekéni firmou.
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Obrazek 13 Stupné projekce aparat, vlevo Conceptual desing (autor), ve stiedu a vpravo

firemni projekce (Chemoprojekt a.s.)

4.3.6 Analytické metody a fizeni procesu

Analytické metody a fizeni procesu jsou posledni kapitolou podkladd pro proces. Kazdy
technologicky proces vyzaduje dislednou analytickou kontrolu, pfi¢emz zpisob této kontroly
musi byt jiz zahrnut v podkladech, aby se pii projekci pocitalo s vytvofenim podptirné
infrastruktury a jejim rozsahem (velikost laboratoti). Béhem vyzkumu a vyvoje se postupné
vyvijeji 1 analytické metody a nésledné jsou pieneseny do podklada. Dale je soucasti podklada
»sample list* kde je definovan odbér vzorkli, metoda analyzy, ¢etnost odbéru a misto odbéru,
které je zarovein vyznaceno na PFD. S analytikou Uizce souvisi fizeni procesu, kdy je definovano
Vv jakém rozmezi se mohou pohybovat stanovované hodnoty. Dale jsou popsany zasahy do

technologie, které je nutné provést, pokud se hodnoty od stanoveného rozsahu odchyluji.
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5 Realizace nového procesu

Vytvoreni nového procesu vzdy stoji na poc¢atku na vysledcich, které poskytuje zakladni
vyzkum. Pak nasleduje procesni vyzkum a vyvoj a v ur€ité fazi jsou vytvoreny podklady pro
novy proces. Vytvorenim podkladi pro novy proces vsak ucast autora v projektu zdaleka

nekonéi. Po predani podkladi projekéné - inzenyrské organizaci probiha prace na projektu ve

dvou smeérech.
Zakladni
vyzkum
Vyvoj procesu
Podporaa kontrola pfi Podpora pfi
projekci, jednani s dodavateli nabéhu

Podklady pro
basic design

.

Obrazek 14 Casova osa vyvoje nového procesu

Basic Detail Vystavbaa
design design spusténi

o

Cas

Prvnim smérem je spoluprace s pracovniky projekéni firmy, ktera se sklada z kontroly a
oponovani vznikajicich projek¢énich materidld a z dopliovani udaji podle pozadavki
projektantti. Zde je nutny alespon zakladni piehled ptes nékolik obort jako je méfeni a regulace,
strojnictvi, stavebnictvi tak, aby byl autor schopen se svymi protéjsky komunikovat. To
samoziejmé nelze ocekavat od Cerstvého absolventa university a vyZaduje to urcity ¢as a praxi

v oboru.

Je nutné si uvédomit, ze autor do podkladi o procesu dava vsechny informace, které
povazuje za dulezité¢, pficemz ma dal$i spoustu informaci a zkuSenosti z vyvoje dané
technologie, které¢ se obvykle ukazuji uzite¢né az pii projekci, nebo samotné vystavbe.
Nefunguje zde tedy zadné predavani Stafetového koliku, pfi¢emz autor — procesni inZenyr stoji

Vv Cele projektu od zacatku az po najeti. Mnohdy projekce piedstavuje i vyjednavani s dodavateli
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konkrétnich zafizeni, pficemz pfitomnost autora je oboustranné uzite¢nd. Jednak autor piispiva
k jednani svymi zkuSenostmi a navrh se tak upfesiiuje. Ucast na téchto jednani je velmi uZite¢na
také pro samotného autora, ktery ma moznost se potkat se zkusenymi zaméstnanci dodavatelt
a nacerpat od nich praktické informace, které nelze jinak nikde vy¢ist a ziroci se v budoucich

projektech.

Druhym smérem c¢innosti autora obvykle byva dalsi prohlubovéani poznatkii o procesu,
protoze i béhem projekce se mohou parametry procesu dale zlepSovat. Napiiklad vyvoj
katalyzatoru pro proces je nikdy nekoncici prace, kdy i po realizaci procesu jsou stale vyvijeny

nové generace katalyzatoru.

Kazda investi¢ni akce ma dvé samostatné faze, které na sebe navazuji a to pfipravu

dokumentaci k projektu a naslednou vystavbu.

5.1 Priprava dokumentace projektu

Prvni dokumentaci, ktera je podkladem pro ostatni je obecné nazyvana Design basis
(DB). Jsou zde shrnuty zakladni materialové toky, zjednoduSena blokova schémata a popis
procesu, ktera slouzi jako podklad pro poddni zddosti o Vyhodnoceni vlivil na Zivotni prostiedi
(E1A) a stavebni povoleni. Doba pro vypracovani obvykle nebyva delsi nez 3 mésice (obrazek
10). Dale nasleduje samotné podani zadosti EIA a nasledné vyporadani pfipominek dotéenych
instituci. Zde jsou jiz lhlity podstatné delsi. Nasledné se vypracuje a odesle pfislusnym instituci
dokumentace pro veifejnopravni posouzeni (DVP). To zahrnuje slouenou zadost o stavebni
povoleni a Zadost o Uzemnim rozhodnuti. Tato ¢éast trvd obvykle nejdéle. Soubézné
s vypotadavanim legislativnich pozadavki probiha také tvorba zakladni projekce — Basic
Design Engineering Package (BDEP). Posledni ¢asti je pfiprava podkladi pro tendr na

generalniho dodavatele ve form& EPC kontraktu (Engineering — Procurement — Construction).

Nekteré projekty jsou realizovany od zacatku do konce jednim dodavatelem a pak tendr
odpada. M4 to tu vyhodu, Ze se neztraci ¢as ani informace pfti predavani projektu. V praxi je u
velké ¢asti projektli nutné pii nasledné fazi upravovat BDEP nebo dé€lat novy od znova, protoze
na trhu je mnoho firem, které se k zakdzkam dostavaji nizkou nabidkovou cenou, a vysledna
kvalita tomu pak odpovida. Naopak né€které firmy, na zdklad€ internich pravidel nemaji jinou

moznost, neZ tendr uspoiadat. Napiiklad nejvétsi firma v chemii v CR Unipetrol vyuziva
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systém Connect (connect.orlen.pl), ptes ktery soutézi zakazky, tieba i formou internetové aukce

v

Mésice 112(3|4|5|6|7|8|9](10[{11]|12(13|14
Dokumentace DB
Dokumentace EIA
Dokumentace DVP
Dokumentace BDEP

Tendr na EPC ‘ .

Obrazek 15 Casovy rozsah jednotlivych fazi piipravy dokumentaci projektu

5.2 Vystavba a spusténi technologie

Posledni fazi u nové technologie je jeji vystavba a spusténi. Nejprve se zahdji
zpracovavani Dokumentace provadéni stavby (DPS) oznac¢ované také jako Detail Design. V ni
se nejdiive fesi stavebni cast, tak aby mohla byt stavba co nejdiive zahdjena a dale pak
specifikace aparatl s nejdelsi dodaci lhitou, aby mohly byt v¢as objednany. Jesté v prib&hu
tvorby DPS uZ probiha hodnoceni nabidek a objednavani jednotlivych komponentl stavby
(aparaty, armatury, stavebni a konstrukéni material, atd.), pfiCemz tato faze je bézné
oznacovana jako Procurement. Dale nasleduje jiz faze vystavby a to ve sledu stavba konstrukei,
instalace technologii a potrubi, elektromontaze, osazeni instrumentace a az nakonec se vytvari
fidici systétm. Po kolaudaci stavby je piikro¢eno k individudlnim zkouSkdm zafizeni,
nasledované komplexnimi testy s ndhradnim médiem, az po celkové najeti technologie do

zkuSebniho provozu. Ten je obvykle zakoncen smluvné predepsanou garan¢ni zkouskou.

Mésice 1{2|3|4|(5(6|7|8]|9|10({11|12|13(14(15|16|17|18
Dokumentace DPS
Procurement —

Stavebni a montazni prace é
Zkou$eni a uvadéni do provozu

ZkuSebni provoz pa
Garanéni zkouska E

Obrazek 16 Casovy rozsah jednotlivych fazi vystavby nového procesu

Béhem nabéhu technologie je znovu dilezitd spoluprace autora, protoze se obvykle
projevi né&jaké nedostatky navrhu a odchylky od piedpokladaného stavu, které je nutné
odstranit. Pti najeti je nutna velka analyticka podpora projektu nad ramec bézné provozni

kontroly a pravé vyvojové pracovisté je schopno obvykle takovou podporu zajistit.
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V tomto ohledu je nutno podoktnout, ze nabéh nového procesu je pro autora hmatatelnym
findlnim zakoncenim dlouholeté snahy a jisty pocit zadostiu¢inéni. Na druhou stranu,
pfitomnost autora pii najizdéni je pro n€j samotného i velmi stresujici, protoze pii problémech,
a ty se objevi vzdy v rizné intenzité, okoli ocekava od autora feSeni vzniklé situace (nejlépe
hned). Projekty v chemii zacinaji finanéné v fadech desitek milioni korun a konéi v fadech
miliard. Z toho je patrné, ze vyvoj nového procesu od prvotni myslenky a po spusténi procesu
klade na autory novych procest obrovskou zodpovédnost za vysledek a to je mozna i divod,

proc¢ se oboru procesniho designerstvi vénuje tak malo lidi.

Pokud secteme obvyklé doby pro ptipravu projektu a jeho finalni realizaci, tak v idedlnim
pripad¢ se dostavame na délku 2,5 roku od piedani podkladii. U jednodussich projektt se
muzeme dostat na 2 roky, ale krat§i doba realizace je nemoznd. Dost Casto se v praxi stava, ze
méngé znali manazefi a majitelé firem maji naprosto nerealnou ptedstavu o potifebnych dobach,

s pozadavkem do roka zacit néco vyrabét, kdyz jesté nezacal ani vyvoj.
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6 Fyzikalni data pro navrh proces

Design prumyslovych procesii, nejenom v chemii, dnes zavisi ptedevsim na matematickém
modelovani, kdy je vyuzit prislusny software. To neznamend, ze cokoliv, CO vypocetni
program prezentuje jako vysledek, je automaticky spravné, proto je nutné znat limity jeho
pouZzivani.

Kazdy matematicky model, byt sebelepsi, ptedstavuje urcité zjednoduseni redlného
chovani ptirodnich sil. Je také dulezité umét si vybrat ze Siroké palety modeli, které maji
simulacni programy implementovany v sobé, ten pro danou situaci nejvhodnégjsi. Dalsi
nepiesnost do vypoctu zanasi pouzité numerické metody. Po zvoleni nejvhodnéjsiho modelu a

spravnych parametrit modelu.

Tyto parametry jsou obvykle ziskavany na zdklad¢ regrese vhodnych experimentalnich dat.
Jako ptiklad I1ze uvést model NRTL pro popis aktivitnich koeficientd slozek v kapalné fazi
(rovnicel). Model ma nastavitelné parametry a az f a simula¢ni programy obvykle obsahuji
databazi téchto hodnot, mnohdy i nékolik rtiznych setli na vybér, dalsi je mozné nalézt

v odborné literatuie. V podstaté lze fici, ze co autor, to vlastni soubor hodnot parametrti.

2 %7;iG; 5 X,G, ( Zmlxmfijmj
T~
ZXkai j ZXKGK]L J ZXkaj
k k

G; = expl- a;j Tij)
b,
ry=a;+—+e; InT+ T
T
a; =c; +d,; (T —273.15)

Rovnice 1 Ukazka popisu aktivitniho koeficientu slozky modelem NRTL, a az f jsou

parametry modelu ziskdvané regresi experimentalnich dat.

V technické praxi je tedy nezbytné zacit od primarnich dat a podrobit je kritické analyze.
Dost Casto nastava situace, kdy data v literatuie chybi a pak je nezbytné je zméftit. I kdyz jsou
data v literatufe dostupna, mnohdy jsou nedostacujici, tfeba rozsahem a zptisobem méfeni. To

1ze ukazat na piikladu dat VLE binarniho systému voda — dimethyaminoethanol (DMAE) [11].
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Rovnovahy kapalina — para se vyhodnocuji v molarnich zlomcich a proto se i rozsah méteni
voli tak, aby byla v tomto ohledu pokryta cela kiivka (obrazek 17 vlevo). Pokud ale jsou
v systému dvé latky s velkym rozdilem v molarnich hmotnostech, coz je u vody splnéno
prakticky vzdy, tak po pfepoctu na hmotnostni procenta (obrazek 17 vpravo) je vidét, ze
v rozmezi 0 az zhruba 40 hmotnostnich % obsahu vody neméame zddnou informaci o chovani
smési. Je bézné, ze latky jsou vyrdbény o Cistoté 99,9 % a vyssi, pficemz bézné publikace
obvykle rozsah 99 — 100 % vibec experimentalné nepokryvaji a pak je vypocet v této oblasti
uréitou extrapolaci mimo provéieny interval, a jak bude ukazano dale, latky se mnohdy

nechovaji, jak model zalozeny na celém rozsahu koncentraci predpoklada.
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Obrazek 17 x-y diagramy smési voda (1) — dimethyaminoethanol (2) pti 90 °C, vlevo

v molarnich a vpravo v hmotnostnich procentech

Pokud dale nahlédneme do zminéné publikace [11], tak zjistime, Ze roztoky o znamém
slozeni byly temperovany na danou teplotu (celkem 8 teplot 20 — 90 °C) a byla zméfena tenze
par roztoku. SloZeni v parni fazi pak nebylo stanoveno experimentalné, ale pocitano pouze
teoreticky ze zmén Gibbsovych energii. Takovy pfistup je sice mozny, ale zanasi do dat pro
technickou praxi zna¢nou nejistotu. To se ve vysledku projevi tak, Zze pokud podle parametri
NRTL, které spocitali autofi a které prevzal simula¢ni program, spocitame rovnovahu kapalina
— para pii atmosférickém tlaku, zjistime, ze vodu a DMAE lze od sebe délit. Pfitom realné tyto

latky tvofi azeotrop s minimem bodu varu o obsahu 8,1 % DMAE (vlastni méfent).

Dal§im nedostatkem, kterym trpi nékteré publikace, které se vénuji fazovym
rovnovahdm je méfeni v uzkém intervalu teplot, nebo dokonce jen pii jedné teploté. Aktivitni

koeficient je funkci slozeni a teploty, pfiCemz i rovnice pro jeho popis (rovnice 1) jsou takto
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koncipovany. Pokud je provedeno métfeni pouze pii jedné teploté, tak popis ziskany regresi dat

je platny pouze za dané teploty.

To lze demonstrovat porovnanim vlastnich experimentalnich vysledki [12 a 13] s praci
Steyera a kol. [14]. V prvnim piipadé jde o méfeni rovnovahy kapalina-kapalina smési
cyklohexanol — cyklohexyl formiat — voda. Zatimco na VSCHT bylo provedeno méfeni
v rozsahu teplot 25 — 65 °C, Steyer méfil pouze pii teploté 25 °C. Obé skupiny vyhodnotily
parametry modelu NRTL, ale zatimco model VSCHT popisuje piiléhavé experimentalni body
V celém rozsahu teplot, tak Steyeriim model funguje dobte pouze pii 25 °C, pokud se pouzije

pro jiné teploty (obrazek 18), tak uz selhava.

CHOL

WATER CHF

Obrazek 18 ProloZeni experimentalnich dat rovnovahy kapalina-kapalina smési cyklohexanol
— cyklohexyl formiat — voda pii 65 °C riznymi modely: zelena experimentalni data, ervena
NRTL, ¢erna UNIQUAC, modra NRTL Steyer a kol.

Druhy piiklad porovnava méteni rovnovahy kapalina — para provedené isobaricky v
systému cyklohexanol — cyklohexyl formiat. Steyer métil pouze pfi tlaku 10 kPa a s ohledem
na blizké body varu latek byla zména teploty p¥i méfeni do 5 °C. Naproti tomu na VSCHT bylo
méfeno pii tiech tlacich (10, 25 a 40 kPa), coz uz predstavuje zménu teploty o asi 40 °C. Jak
nasledné opét ukazal vypodet podle modelu, tak popis ziskany na VSCHT dobie proklada
experimentalni body pfi vSech tlacich, zatimco Steyerav popis mimo 10 kPa ma zna¢nou chybu

(obrazek 19).
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Obrazek 19 T-x-y binarniho systému cyklohexanol — cyklohexyl formiat pii 40 kPa: ¢erné e,
bod varu; ¢erné A, rosny bod; ¢ervenomodra ¢ara NRTL model autora; ¢erna ¢ara, NRTL

model Steyera a kol.

Nékteti autofi sice méfi v urCitém rozsahu teplot, ale nasledné pro kazdou teplotu
separatn¢ vyhodnoti parametry pfislusnych modeli. Takové vysledky jsou pro technickou praxi

bezcenné a nasledné je nutné udé€lat vlastni regresi primarnich dat.

Mit spravné modely se spravnymi parametry je tedy pii vypoctech klicovy predpoklad
uspé$ného navrhu procesu. Déle budou uvedeny praktickeé ptiklady z realizaci, kde chybna data

Vv simula¢nim programu musela byt nahrazena.

6.1 Rekonstrukce benzenové kolony

Kolona D201 ve spole¢nosti DEZA a.s. se pouziva na isolaci benzenu od ostatnich
aromatl. Zaroven se odstraituji C8 nearomaty a hlavni ¢4st methycyklohexanu (MCHX), ktery
je klicovou latkou pro posouzeni kvality déleni. C5 a C6 piechézeji do benzenového destilatu.
Heptan a jeho isomery se na koloné€ nedé€li od benzenu. Na kolon¢ D201 se produkovaly dvé
kvality benzenu a to kvalita B s obsahem MCHX asi 800 ppm a kvalita A s obsahem MCHX
pod 500 ppm. Kolona pracuje za tlaku 370 kPa (rosny bod 128 °C), aby se pary kondenzujiciho

benzenu mohly vyuzit k vytapéni jiné kolony.
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V minulosti prosla kolona D201 né€kolika rekonstrukcemi. V 90. letech se ve spolupraci
s VSCHT v ptivodni patrové kolon& nahradila patra tfemi sekcemi orientované vyplné Sulzer
Mellapak 500.Y, kazda o vysce 5 m. Vzhledem k §ifi ptivodni kolony 3170 mm byla zvolena
varianta vlozeni koSilek o priméru 1900 mm (obrazek 20), aby se uSetiilo za v té dobé pomérné
drahou vypli. Nésledné se provozem ukézalo, ze kolona nema ptredpokladanou Gc¢innost a byl
na puvodni kolonu pfidan jesté nastavec 1970 mm s vyskou vypln€é 5 m, ¢imz se ucinnost o

néco zlepsila.
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Obrazek 20 Nakres vymény pater za orientovanou vypli s vlozenim kosilky

Cilem rekonstrukce v roce 2015, na které se VSCHT opét podilela [15], bylo zvysit
kapacitu kolony o 40 % a celoro¢ni vyroba kvality A. To lze realizovat nahradou staré vyplné
za ucinnéjsi typ a to v celém prifezu kolony. Otazkou zlstavalo jakou vypln vybrat, jaké
provozni parametry ocekavat, s ohledem na nutné upravy dalsiho zafizeni. Dalsi otazkou,
kterou bylo nutné vyftesit, byl navrh $itky nového nastavce na kolonu, protoze ptivodni by jiz

urcité kapacitné nepostacoval.

Na tyto otazky mela odpovédét simulace kolony, pficemz byla snaha platnost
simulacniho modelu ovéfit porovnanim s existujici kolonou pfi rtiznych provoznich stavech.
Zahy se zjistilo, Ze ani kolona s u¢innosti 100 teoretickych pater (TP) nedokaze spolehlivé
popsat realny stav, pfi¢emz maximalni katalogova ucinnost vyplné Mellapak 500.Y je v dané

vySce 80 TP. To je ovSem udaj pro atmosféricky tlak, pficemZ je obecné znamo, Ze pii
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zvySeném tlaku dochazi k poklesu ucinnosti vyplni. Tuto disproporci bylo mozné vysvétlit

pouze Spatnym popisem rovnovahy kapalina — para v simula¢nim programu.

Klicové slozky pro déleni jsou n-heptan a MCHX, coz jsou nepolarni uhlovodiky, které
S benzenem, ktery ma polarizovatelnou strukturu, vytvari neidedlni smési. Fazové chovani
téchto smési je v literatufe popsano v Sirokém rozmezi koncentraci. V ptipad¢ kolony D201 je
na vstupu pouze 0,2 % MCHX a 0,06 % n-heptanu, pticemz destilat obsahuje pod 0,08 % obou.
V oblasti takto nizkych koncentraci nebyla dostupna zadna data a bylo nutné v piislusSném
rozmezi data zméfit, coz bylo provedeno pfi n€kolika tlacich (snizenych oproti atmosféie) tak,

aby ziskany model dobfe reagoval na teplotu.

Nésledné byly znovu provedeny simulace s opravenym modelem. Byl simulovan bézny
provozni stav (tabulka 2) a byla zjiSténa ucinnost kolony 40 TP. Déle byl simulovén stav se
snizenym nastiikem (tabulka 3) s uc¢innosti 60 TP. Nakonec byl proveden provozni experiment
S nastiikem nestandardni smési (tabulka 4), kde byla opét zjisténa tcinnost 40 TP. Ke vSem
provoznim staviim byly provedeny také hydraulické vypocty v programu Sulcol od vyrobce
vyplné. Bylo zjisténo, ze pii prvnim a poslednim provoznim stavu je kolona na hydraulickém
limitu (pfes 95 %) coz vede ke snizeni u€innosti, zatimco druhy provozni stav byl kapacitné na
50 % a zde se projevilo pouze snizeni u¢innosti z piedpokladanych 80 na 60 TP vlivem vys$§iho
tlaku. Z téchto zjisténi vyplynulo, Ze pfi vybéru nové vyplné se bude muset pocitat se snizenim

jeji ucinnosti vlivem tlaku oproti katalogu o zhruba 25 %.

Tabulka 2 Porovnani simulace a provoznich dat ze dne 29. 10. 2013, standardni podminky

40 TP Zbytek Destilat
Nastrik | Provoz Sim Provoz Sim
Teplota (°C) 114,6| 174,1 173,7| 128,5 128,5
Tlak (bar) 4 3,74 3,55 3,7
Pratok (m3/h) 24,6 6,3 17,4
% hm.

Benzen 72,5800 1,52 1,5418 97,6761
n-Heptan 0,0648 0,03 0,0317 0,07 0,0765
Methylcyklohexan 0,2226 0,56 0,6032 0,087 0,0881
Reflux (m3/h) 35
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Tabulka 3 Porovnani simulace a provoznich dat ze dne 30. 10. 2013, nastfik snizeny o 40 %

60 TP Zbytek Destilat
Nastfik | Provoz Sim Provoz Sim
Teplota (°C) 115,8 176,3 175,4 130,8 129,6
Tlak (bar) 4 3,84 3,45 3,8
Pratok (m3/h) 15,6 4,4 11,5
% hm.

Benzen 72,4500 1,13| 1,0752 97,6799
n-Heptan 0,0641 0,05| 0,0445 0,07 0,0710
Methylcyklohexan 0,2224 0,612| 0,6186 0,08 0,0824
Reflux (m3/h) 21,2

Tabulka 4 Porovnani simulace a provoznich dat ze dne 31. 10. 2013, nastiik nestandardni

suroviny a vysoky refluxni tok

40 TP Zbytek Destilat
Nastfik | Provoz Sim Provoz Sim
Teplota (°C) 114 167 166,5 131,6 130,2
Tlak (bar) 4 3,84 3,45 3,8
Pratok (m3/h) 15,6 12,7 3,9
% hm.

Benzen 25,2600 0,55| 0,5869 99,4441
n-Heptan 0,2300 0,24| 0,2228 0,22 0,2516
Methylcyklohexan 3,0000 3,58 3,9899 0,024 0,0238
Reflux (m3/h) 51

Firma Sulzer jako budouci dodavatel nové vyplné také provedla simulace, ale
s odlisSnym pfistupem. Sulzer ptfedpokladal konstantni katalogovou ucinnost 80 TP nezavisle na
hydraulickych podminkach. Nasledné¢, aby bylo dosazeno simulaci stejnych hodnot, jako mély
provozni stavy, byl pro kazdou simulaci pouzit jiny soubor parametri (tak aby to vyslo).
Vysledkem tak byly pro tfi provozni stavy tii fyzikalni reality. Tento zjevné nevhodny postup
byl pracovniky DEZA odmitnut a cela rekonstrukce byla designovana na zakladé modelu

VSCHT.

Vysledkem projektu byla vymeéna vyplné za MellapakPlus 752.Y o celkové délce 21 m
a nahrada horniho néstavce za novy o priméru 2600 mm. Pfedpokladana ti¢innost nové kolony,

i se zapoctenim vlivu tlaku byla 80 TP, coz se po najeti potvrdilo. ZvySeni u¢innosti kolony na
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dvojnasobek umoznilo snizit spotiebu tepla a investice v fddu desitek milioni korun se tak

vratila za 8 mésicli provozu.

Obrazek 21 Rekonstrukce benzenové kolony ve spole¢nosti DEZA, vlevo 1995, vpravo 2015
(fotoarchiv autora)

6.2 Rekonstrukce methylanilinové kolony

Dalsim prikladem, kdy bylo nutné opravovat data v simulacnim programu, je
rekonstrukce kolony K2 u firmy Pigment Tambov, Ruska federace. Na kolon¢ K2 se déli smés
anilin (AN), N-methylanilin (MMA) a N,N-dimethylanilin (DMA) jako hlavnich slozek.
Nastiik obsahuje asi 88 % MMA, 9 % AN, 2 % DMA a zbytek tvofi minoritni latky, pficemz
tato smés se ziskava katalytickou methylaci AN methanolem v plynné fazi. Hlavnim produktem
je MMA, ktery z kolony odchazi v parach asi 2 TP nad vardkem a pouziva se jako ptisada do
benzinu pro zvySeni oktanového ¢isla. AN spolu s ¢asti DMA odchazi vrchem kolony a vraci
se jako recykl zpét do reaktoru. Cilem rekonstrukce bylo zvysit kapacitu kolony a to tak, Ze se
provozni tlak zvysi z 9 kPa na hlavé kolony na 38 kPa, ¢imz se s ohledem na mensi objem par

zvysi prichodnost kolony.

Kolona byla vyplnéna dvéma vrstvami (2x 3,4 m) orientované vyplné¢ Sulzer Mellapak
452.Y a tfemi vrstvami (3x 3,4 m) Mellapak 352.Y. V tomto designu Ize dosahnout G¢innosti

zhruba 50 TP. Byla provedena simulace n¢kolika provoznich stavii, ale bylo zjisténo, ze ani pii
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pouziti 100 TP se vypoctem neziska odpovidajici dé€leni latek. Z toho bylo vyvozeno, ze model

V simula¢nim programu neni spravny.

Bylo nutné zméfit [16] ptislusné rovnovahy kapalina — para a experimentalni data byla
nasledné porovnana s vysledky simula¢niho programu. Méfeni probéhla v rozsahu tlakti 9 az
38 kPa, aby byla pokryta aktualni oblast provozovani, ale i planované zvySeni tlaku. Bylo
zjisténo, Ze binary AN-MMA (obrazky 22 a 23) a AN-DMA (obrazky 24 a 25) vykazuji

skute¢né znacnou odchylku od vysledkt simula¢niho programu.
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Obrazek 22 Porovnani experimentalnich dat rovnovahy kapalina — para smési anilin — N-

methylanilin pfi tlaku 9 kPa s NRTL popisem rovnovahy v simula¢nim programu
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Obrazek 23 Porovnani experimentalnich dat rovnovahy kapalina — para smési anilin — N-
methylanilin pfi tlaku 9 kPa s NRTL popisem rovnovahy v simula¢nim programu, nizké

koncentrace anilinu
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Obriazek 24 Porovnani experimentalnich dat rovnovahy kapalina — para smési anilin — N,N-

dimethylanilin pfi tlaku 38 kPa s NRTL popisem rovnovahy v simulaénim programu
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Obrazek 25 Porovnéni experimentalnich dat rovnovahy kapalina — para smési anilin — N,N-

dimethylanilin pfi tlaku 38 kPa s NRTL popisem rovnovahy v simulacnim programu, vysoké

Nov¢ ziskana experimentalni data byla nasledné regresné zpracovana a byly tak ziskany
nové parametry modelu NRTL (obrazek 26). S novy popisem byly znovu provedeny simulace
kolony K2 (tabulka 5) a bylo zjisténo, ze praimérna ucinnost kolony se pohybuje na Girovni 40
TP. NiZ8i ucinnost oproti pfedpokladané (50 TP) byla nésledné pfisouzena provozovani kolony

mimo vyrobcem doporuceny rozsah vnitinich distributort, kdy nedokonalé skrapéni sniZilo

ucinnost.
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Obrazek 26 Porovnani experimentalnich dat rovnovahy kapalina — para smési anilin — N-

methylanilin pfi tlaku 9 kPa s novym NRTL popisem rovnovahy, nizké koncentrace anilinu
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Tabulka 5 Porovnani provozniho méfeni a simulace s novymi parametry modelu NRTL

Datum 31/10/2012 | Simulace
Produkt (kg/h) 2100 2100
MMA (% hm.) 97 96.6
DMA (% hm.) 2 2.4
AN (% hm.) 0.9 0.7
Destilat (kg/h) 410 408
MMA (% hm.) 48.7 50.2
DMA (% hm.) 12.9 8.6
AN (% hm.) 38.9 40

Vysledkem rekonstrukce, spocivajici ve vymeéné distributort a zvyseni tlaku, bylo zvySeni
kapacity o 30 %. ZvySeni tlaku navic umoznilo vyuzit teplo kondenzujiciho AN pro vyrobu

nizkotlaké pary, vyuzitelné v jinych procesech zavodu.
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7 Experimentalni ovérovani simulacnich model(

Za pomoci riznych experimentalnich dat, Ize doplnit fyzikdlni modely a sestavit
V simula¢nim programu pomérné vérny obrazek zamyslené technologie. Existuji ale nekdy
situace, kdy je i1 takto sestaveny model technologie vhodné experimentalné ovéfit a ujistit se,
ze model dava realné vysledky. Dale je uvedeno nékolik piikladi, kdy se model pied findlnim

vyuzitim pro navrh procesu experimentalné testoval.

7.1 Kolona azeotropické destilace benzenu

Benzen ziskany na koloné D201 (kap 6.1) ve spolecnosti DEZA déle postupuje na finalni
Cisténi, které se provadi pomoci azeotropické destilace s acetonem (obrazek 27). Destilat z
D201 se misi s vodn¢ - acetonovou smési a takto vznikla smés je nastfikovana do paty kolony
D202. Kolona D202 méla 45 tunelovych pater. Hlavou kolony odchézi aceton obohaceny o
uhlovodiky, které s nim tvofi azeotrop. Destilat je veden do extrakce, kde se pomoci vody
regeneruje aceton (vznika tak vodné - acetonova smes). Z extrakce odpada smés uhlovodikil
oznacovana jako predkap. Patovy proud z D202 je veden na hlavu kolony D203A, ktera je
rozd€lena na dvé Casti. Horni ¢ast ma 15 pater, pak je délicka fazi, ze které organicka faze
pfepadava do spodni ¢asti kolony kde je 10 pater. Vodna faze je vedena na hlavu kolony D203B,
kde dochazi ke stripovani acetonu, pri¢emz para z kolony D203B jsou vedeny nad délicku v

D203A. Voda z D203B jde do extrakce. Z paty D203 A odchazi benzen jako finalni produkt.
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Obrazek 27 Systém azeotropického €iSténi benzenu.

Cilem prace [17] bylo navrhnout nahradu uz nevyhovujicich pater kolony D202 za
orientovanou vypli. To mélo umoZznit sniZit spotiebu energie a dale snizit obsah benzenu

v ptedkapu, kde je ho az 14 %, ktery je spalovan a to tvofi ztratu benzenu.

Byla provedena simulace celého systému, i s vyuzitim dat popsanych v kapitole 6.1, pro
nékolik provoznich stavll. Bylo zji$téno, ze pfi predpokladané Gi¢innosti pater 60 % simulace
dobte popisuje provozni data. Dale by provedena simulace predpokladajici nahradu pater
kolony D202 tfemi sekcemi vyplné€ a bylo zjiSténo, Ze by bylo vhodné oproti sou¢asnému stavu
zmeénit nastiikové misto a to z vardku D202 na nejspodnéjsi sekci vyplné. To jiZ znamena
znany zésah do technologie (nové trubky, cerpadla na vyssi vytlatnou vysku, atd.). Dale se
objevily pochybnosti, jestli orientovana vyplii bude mit, s ohledem na tfifazovou smés
(kapalina — kapalina — para) uvazovanou u¢innost (i kdyz uz zde byla uvazovana kvili vodé
ucinnost 60 % oproti katalogu). Nakonec se vyjevila i zazita pfedstava pracovnikit DEZA, Ze
existuji kvartérni azeotropické smeési voda — benzen — aceton — nearomaty, které znemoznuji

snizeni obsahu benzenu v destilatu, jak pfedpokladal simula¢ni model.

U vyvoje nové technologie si miizeme dovolit uréitou nejistotu navrhu, kterou fesime

dostatecnou rezervou a v ptipad€ problému je mozné jesté zatizeni upravit. To sice nese dalsi
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naklady a Cas, ale ten obvykle neni kriticky, s tim ze se miize najezd technologie protdhnout, se
obvykle v planu pocita. Jina situace je u Gpravy existujici technologie, kde musi v§e prob&hnout
Vv fadu tydnli béhem odstavky a nasledné znovu najeti musi byt garantované. Jinak by hrozila

ztrata uz existujicich zakaznikl, coz mize byt pro firmu i likvidacni.

Simulace celého procesu Cisténi benzenu je jiz pomérné slozita (n¢kolik kolon, délicky,
ttifazové rovnovahy, atd.) a i z divodi popsanych v odstavcich vySe bylo pfistoupeno
K testovani simula¢niho modelu v laboratofi. Za timto ucelem byl v laboratofi sestavena
soustava kolon, ktera v principu odpovida redlnému zatizeni (obrazky 28 a 29). VSechny casti

byly opatfeny orientovanou vyplni Sulzer EX.

18 TP
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Benzen z D201 I:

Aceton 27 % 7 TP

_<>_

Refluxni
Cerpadlo

nat
oo

Délicka

6 TP

| [ >] H

B

Benzen Voda

Obrazek 28 Schéma zapojeni laboratorniho systému

Utinnost jednotlivych &sti kolon byla ovéfena na déleni modelové smési n-heptan —
methylcyklohexan jejichz rovnovaha kapalina — para je v literatufe dobie popsana (obrazek

30) a bézné se k tomuto ucelu pouziva.
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Obrazek 29 Skute¢na sestava laboratornich kolon (vlevo) a detailni pohled na délicku fazi
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Obrazek 30 Vypocet poctu teoretickych pater v programu Matlab
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Nasledné byl model provozovan v kontinualnim uspotadéani s redlnym vzorkem surového
benzenu z kolony D201, pficemz byla testovana rizna poloha nastfiku. Bylo zjisténo, ze
experimentalné ziskané vysledky velice dobfe odpovidaji simulaci laboratorniho systému.
Nebyla pozorovana tvorba zadného kvartérniho azeotropu a bylo zjisténo, ze na ucinné lze

ziskat Cisty benzen a pfitom dosahovat obsahu benzenu v destilatu pod 0,1 %.

Na zéklad¢ simulaci byl nasledné¢ proveden navrh rekonstrukce kolony D202, kam bylo
misto pater vlozeno 3x 5,5 m Vyplné MellapakPlus 452.Y a nastiik byl zménén z paty kolony
na nejspodnéjsi vyplit. Provozem se ukazalo, Ze 1ze snizit obsah benzenu v ptedkapu ze 14 %
na 0,5 %, coz znamenalo ro¢ni usporu ve vysi asi 20 mil K¢. Dalsim benefitem byla moznost

snizeni refluxu a tim snizeni nakladd na teplo.

7.2 Mokra oxidace sulfidovych louht

Mokra oxidace (wet oxidation) je hydro termicky proces, vhodny pro oxidaci organicky i
anorganickych latek obsazenych ve vodnych roztocich. Proces probiha za zvysené teploty a
tlaku. Obecné plati, ¢im je vyssi teplota pfi reakcei, tim je dosaZeno vyssiho stupné oxidace. Aby
mohla reakce probihat v kapalném stavu, je za pottebi zvyseného tlaku. Pro stupen oxidace je
rovnéz dilezity parcialni tlak kysliku, reakéni doba a piipadna ptitomnost katalyzatoru. Proces
je vyuzivan pro upravu nebezpecnych, nebo neodbouratelnych latek z odpadnich vod z
chemickych provozl. Upravend voda je vhodné k docisténi v biologické cistirné odpadnich
vod. Primyslové je proces vyuzivan od 50. let 20. stoleti pfi vyuziti riznych typt reaktort i

aplikaci samotného procesu.

V rafinérskych provozech se zachyt sirovodiku z plynnych proudd obvykle fesi vypirkou
pomoci vodného roztoku hydroxidu sodného. Sirovodik je takto preveden do roztoku jako
hydrogen sulfat (NaHS), coZ je dano disocia¢nimi konstantami do prvni a druhého stupné.
Louhovy roztok v zévislosti na vypiranych proudech obvykle obsahuje nékolik komponent
Kromé NaHS a zbytkového NaOH miiZe obsahovat urcity podil Na2COs, merkaptani (NaSR)

a organiku ve formé vysSich uhlovodikd.

Latky obsazené v sulfidovém louhu se oxiduji podle nasledujicich rovnic:

1. 2 NaHS + 2 O >>> NayS,03 + H20
2. NaHS + 3/2 O, >>> NaHSO3
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3.  NaHS + 2 O, >>> NaHSO,4
4., NaSR + Oz >>> NaHSO4 + RCOOH

Reakce 1 a 2 probihaji dostate¢né rychle za nizkych teplot (i laboratornich), reakce 3 a 4

ey ee

a sifi¢itanu. Pokud se prodlouzi reakéni ¢as do fadi hodin, zvysi se parcialni tlak kysliku a

teplota, 1ze dosahnout kompletni konverze na sirany. Konverze pfitomné organiky jiz vyzaduje

teploty nad 190 °C.

Sulfidové louhy z prani benzinl vznikaji ve spolecnosti Unipetrol v mnozstvi asi 550 1/h

s obsahem S? asi 50 g/l a CHSKcr 120 000 mg/1. Byl proveden experimentalni vyvoj procesu

mokré oxidace, ktery v prvnim kroku spocival v méfeni kinetiky reakci. Bylo zjisténo, ze

sulfidy se oxiduji velmi ochotné (obrazek 31).
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-8-35°C
=0=90 °C
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Obrazek 31 Pokles koncentrace sulfidi za riznych teplot pfi tlaku 0,3 MPa (0,7 MPa pfi 150

OC)

Déle na zéklad¢ ziskanych dat byl sestaven kineticky model a provedena regrese

experimentalnich dat, za G¢elem ziskéni parametrit modelu. Ziskany model byl implementovan

do simula¢niho programu a byla zjiSténa dobra shoda vypoctu s experimenty (obrazek 32).
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Obrazek 32 Porovnani kinetického modelu s experimentalnimi daty pro oxidaci sulfidii pii

50 °C a tlaku 0,3 MPa

Jako vhodné teSeni se jevil probublavany véZovy reaktor. Po ziskani kinetického
modelu je sice mozné provadét vypocty reaktoru, ale je zde jesté n€kolik nejistot, které se tykaji
hydraulickych podminek v zamysleném reaktoru. Realny reaktor ma urcitou zadrz plynu
(bublinky stoupajici vzhiru) a tim i urcitou zadrz kapaliny, z ¢ehoz vychazi i doba jejiho
zdrzeni v reaktoru. Ddale v téchto typech reaktorii je vzdy v urcité mife pfitomno axialni
promichavani. Aby se mohl udélat alesponi pfiblizny odhad téchto fenoménti, bylo nutné
V laboratofi postavit pilotni reaktor (obrazek 33). Na tomto reaktoru byly néasledné provedeny

experimenty pii riznych néstticich, teplotach a tlacich.
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Obrazek 33 Celkové schéma pilotniho reaktoru

Béhem experimentt byla také métena distribuce doby zdrzeni (RTD) v reaktoru. Méfeni
probihalo tak, ze se do nastfiku zavedl puls (10 ml) 15% roztoku LiNO3. Lithiovy ani
dusi¢nanovy iont nemaji vliv na mokrou oxidaci a lithium slouzi jako znackovaci latka. Na
vystupu z reaktoru byly v urcitych ¢asovych intervalech odebirany vzorky a métena metodou
AAS koncentrace lithia. Pro prolozeni dat byl pouzit bunikovy model (10 ¢lent), ktery
predpokladal zpétné promichavani, pficemz model byl sestaven v programu ChemCAD.
Vypoctem modelu bylo zjisténo, ze model dobie popisuje experimentalni data (obrazek 34) a
zadrz kapaliny v reaktoru byla pfi vSech métenich zhruba 80 %. Dale bylo zjisténo, ze lze

pocitat se zna¢nym axialnim promichédvanim.
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Obrazek 34 Porovnani RTD s modelem pro nasttik kysliku 1,46 N1/min pii 150 — 160 °C, tlaku
30 bar a pritoku kapaliny 0,66 I/h

Vysledky experimenti byly pouzity pro vypocty reaktoru, ktery byl simulovan jako
péticlennd kaskada CSTR se zpétnymi toky a ur¢itym pomérem parni a kapalné faze v kazdém
stupni. Pro zvySeni G¢innosti a vyssi vyuziti kysliku byl vymyslen systém s recirkulaci plynu
pomoci ejektoru [18]. Pro projektovou vystupni koncentraci sulfidi 1 mg/l (pozadavek
investora 10 mg/l), tlak 25 bar a teplotu ve spodu reaktoru 150 °C vysla Sifka reaktoru 500 mm

a délka 8 m. Dale simulace ukazala, Ze na konci reaktoru Ize ocekavat teplotu asi 175 °C.

Navrh feSeni uspésné prosel tendrem ve spolecnosti Unipetrol a zatizeni bylo postaveno
(obrazek 35). Pii provozu bylo zjisténo, Ze pti teploté 150 °C ve spodu dostoupi teplota na konci
reaktoru pouze na 165 °C a obsah sulfidd byl pod 0,01 mg/l. To ukazuje, ze provozni reaktor
byl navrZen s dostate€nou rezervou a ma asi niz§i zpétné a tim i1 zkratové toky, nez se

ptredpokladalo pii vypoctech [9].
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Obrazek 35 Projek¢ni 3D model ¢asti reaktoru s ejektorem (vlevo, projekce Pento spol.

s r.0.) a vysledna realizace (vpravo, fotoarchiv autora)

7.3 Vyroba kyanurfluoridu

VSCHT byly oslovena firmou Huntsman pro provedeni experimentalniho vyzkumu a
vyvoje a mnasledného designu jednotky na vyrobu kyanurfluoridu (CF3), ktery je
meziproduktem pro vyrobu velmi stabilnich textilnich barviv (F-dyes). Firma historicky
vyrabéla CF3 ve svém zavodé v Basileji reakci HF s kyanurchloridem (CC) v plynné fazi na
aktivnim uhli jako katalyzatoru. Nasledn¢ bylo nutné pfesunout vyrobu do Asie, pficemz bylo
rozhodnuto, Ze s ohledem na mozn4 rizika a schopnosti personéalu v misté bude vyvinuta nova

technologie zaloZena na reakci CC s NaF v sulfolanu.

CF3 vznikd z CC soustavou reakci, kdy se postupné nahrazuji atomy chloru za atomy
fluoru (rovnice 2). CC je pevna latka s bodem varu 192 °C a i tak jsou jeji pary velmi drazdivé
pro oc€i (ihned po otevieni lahve). CF3 je latka s bodem varu 74 °C a tedy velmi t€kava, reagujici
okamzité se vzdusnou vlhkosti za vzniku HF. Z toho je zifejmé Ze cely systém zahrnuje velmi
toxické latky, ¢emuz odpovidal postup vyvoje, i konecné feSeni designu a zptisob najizdéni a

zaskolovani obsluhy.
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Rovnice 2 Soustava rovnic vzniku kyanurfluoridu

Vsechny experimenty byly provedeny v reaktoru o velikosti 10 ml, kde byla ptredev§im
métena kinetika reakci, vlivy pomért latek a kvalita vstupnich surovin. Nasledné se znalosti
tenzi latek z literatury a s vysledky experimentt byly provedeny simulace procesu. S ohledem
na bezpecnost byl proces koncipovan jako semi kontinudlni reaktivni vakuové destilace
s okamzitym odtahem vznikajictho CF3. Na konci vyvoje byly firmé predany kompletni
podklady pro proces.

Pted realizaci bylo jeste rozhodnuto, Ze se udélaji testy ve vétsim méftitku (reaktor 1 L),
aby se ovérilo déleni latek, které bylo zfejmé pouze na zaklad¢ simulaci. Firma za timto uc¢elem
postavila model (obrazek 36), kde bylo dbano az pfehnan¢ na bezpecnost, pfiCemz autorem
navrhu byl velmi schopny organicky chemik, ov§em bez znalosti procesniho designu. Vysledna
aparatura byla velmi sofistikovana, ale absolutné nefunkéni, kde béhem piil roku nebyla ziskana
74dna uzitetna data. Nasledné bylo testovani opét svéieno VSCHT, kde jednoduché laboratorni
aparatura umisténa v digestofi béhem jednoho mésice splnila sviij ucel a prokazala funk¢nost

simula¢niho modelu.

Zde je mozné ukazat i priklad vysoké zodpovédnosti autorti procesniho designu za
vysledek v privatni sféfe zminéné jiz v ivodu. VySe zminény pracovnik firmy, ktery tak

nest’astné koncipoval testovaci jednotku, byl nucen firmu opustit a jeSt€ zaplatit pokutu.
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Obrazek 36 Sofistikovany, ale nefunkéni model vyroby CF3 (fotoarchiv autora)

Z dlivodu bezpecnosti byla celd jednotka navrzena s vysokou mirou automatizace, tak
aby potfebné zasahy obsluhy byly omezeny na minimum. Celé zatizeni bylo umisténo v budové
vV uzavieném kontaimentu (obrazek 37). Planovana jednotka byla nasledné postavena a pred
jejim spusténi byla obsluha cvi¢ena na ndhradnim mediu, pti¢emz s ohledem na blizky bod varu

s CF3 byl vybran ethanol. Teprve po dikladném zaskoleni byl zahéjen realna provoz.

Obrazek 37 Jednotka pro vyrobu kyanurfluridu, Mahachai, Thajsko (fotoarchiv autora)
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Vyvinutou technologii [19] Ize povazovat asi v soucasnosti za nejlepsi na svéte, co se
tyCe vytézku, ktery se blizi 100 %, tak z hlediska bezpeénosti. Konkuren¢ni firmy, které bylo
nasledné mozné navstivit, a jejich feSeni vidét jsou na jiné urovni. Indickd firma Colourtex
pracuje s vytézkem 94 % a ¢inska firma Hubei Color Root Technology uz pouze 90%, ptic¢emz

bezpecnost obou provozil byla diskutabilni.

57



8 Zaver

Moderni navrh chemického procesu s pomoci vypocetni techniky, ktera je do vyvoje
zapojena od samého zacatku, je multidisciplinarni obor, ktery prochazi neustalym vyvojem. Jak
bylo ukdzano na mnoha ptikladech z praxe, vyuziti syntetického ptistupu pro navrh technologii,

ktery v sob¢ zahrnuje jak pohled technicky, tak i ekonomicky, za¢ina ve svété dominovat.

Podnikani v chemii, jakoz i v jinych oborech lidské ¢innosti, je mnohdy o pfilezitosti byt
na trhu jako prvni, nebo byt schopen rychle zaplnit mezeru, ktera se na trhu vytvoftila. Spravné
vyuziti simulacnich programi pro prvotni odhad technologie, moznost pldnovani
experimentalni ¢innosti na zaklad¢ simulaci, az po finalni design novych procesti podstatnou
mérou zkracuje Cas potfebny na dosazeni vysledku, Setfi nemalé penize a dava moznost

ptilezitosti naplno vyuzit.
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9 Shrnuti tvirciho pfinosu autora

Za poslednich 20 let jsem m¢l moznost ucastnit se, nebo pfimo vést vyvoj desitek novych
technologii, pfi¢emz mnohé z nich byly dotazeny az do realizace. V pribéhu této doby jsem
vyvinul ur¢ity inovativni postup, jak pfistoupit k vyzkumu a vyvoji s pouzitim simula¢nich
programu. Klasicky zptsob vyvoje novych technologii, ktery se Siroce pouziva, se odviji po
lince literatura > experiment > vypoc¢ty > design procesu. Oproti zavedené praxi jsem polozil
zaklad inovativniho postupu, ktery je zalozen na pouzivani simulac¢nich programt od

prvopocatku az po finalni navrh procesu.

Zazity zpusob, kdy se na zéklad¢ experimentdlni ¢innosti nasledné provadi vypocty a
design, mnohdy vede k nutnosti navratu k experimentiim, pokud se zjisti, Ze laboratorni postup
je do praxe nepienositelny. Naopak novy postup zahrnuje nejprve simulace a design, kdy se
ov¢ii realizovatelnost a nasledné to umoziuje piesné zacileni experimentii pro ovéeni navrhu.
Nova praxe umoznuje velkou usporu ¢asu a penéz, pfiCemz sméfuje k jistéjsimu vysledku.

Simulace procesu je pak neustalou soucasti vyvoje.

Novy smér jsem uspéSné¢ mnohokrat vyuzil a to predevS§im pii névrhu procesu
kyanurfluoridu [19], protoze zde byla velmi omezend moznost provadét experimenty s ohledem
na toxicitu latek. Pouziti simulaci pfed prvnim experimentem vyrazné¢ omezilo rozsah

podminek, které bylo nutné experimentalné provéfit.

Na svétovych univerzitach byva studium obvykle rozdéleno na dva sméry a to chemii a
inZenyrstvi, pfi¢emz na VSCHT Praha takové déleni historicky neni a oba sméry se prolinaji.
Pouziti inovativniho postupu navrhu technologii vyzaduje takové propojeni obou smért a
VSCHT Praha je tak idealnim mistem pro vychovu studentdl v tomto oboru, o coZ se jiz

dlouhodobé¢ snazim.
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