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Birim numarasa,

k bilegeninin i birimine giren toplam akigi,
B6linme kesri katsayis:i,

k bilegeninin sistem digindan i birimine giren taze
beslemesi,

Denge sabiti,

k bilegeninin akim ayiricisindan a akimiyla gikan
kesri,

k bilegeninin akim ayiricisindan b akimiyla &ikan
kesri,

k bileseninin bezlems akimiyla giren kesri,
Toplam beslemenin s akimina giden kesri,

Gaz debigi,

S1v1 debisi,

Denge egrisinin ezimi,

Raf sayisi.
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OZET

Bir kimya tesisinin tasariminda, projenin én inceleme-
lerinde ve prosesin ekonomik olarak degerlendirilmesinde
hesaplamalarin elle yapilmasi, dzellikle karmagik ve genis

proseslerde uzun 2zaman alir ve maliyeti arttirir. Bu
nedenle, bu alanda kullanilmak {izere birgok bilgisayar prog-
ram1 geligtirilmigtir. Bunlarin arasindan amaca en uygun

programin se¢ilmesi, uygulama ve maliyet bakimindan ¢ok
dnemlidir. Seg¢imin dogru vapilabilmesi i¢in de tasarimda
kullanilabilecek bilgisayar programlarinin iyi bilinip,
6zelliklerinin dogru degerlendirilmesi gerekir.

Bu ¢alismada, kararli: hal madde ve enerji denklikleri
hazirlayan, maliyet hesaplamalari, ekonomik analiz ve opti-
mum tasarim yapan bazi proses tasarimi paket programlari
hakkinda genel bilgiler verilmigtir. Ayrica, bir kimya te-
sisinin 6n tasarimina yd&nelik bir madde denkligzi program:
hazirlanmig ve Biltadien Saflastirma ve Geri Kazanma prosesi-
ne uygulanmigtair.

X1



ABSTRACT

In the preevaluation of a project and the economical
analysis of the process as a chemical process design work,
manual calculations are time-consuming and increase the
total cost especially for complex and large processes. For
this reason, a lot of computer program3a are developed to be
used in this area. Choosing the best program to serve a
special purpose is very important from the application and
cost minimization point of view. In order to reach to a
right decision, the user should well know the programs
developed on the related area and evaluate their
specifications correctly.

In this study, a literature survey was done on process
design package programs preparing steady-state material and
energy balances and doing cozt calculations, economic
analyses and optimum deszign. Alzo, a =zimple steady-ztate
material balance program was prepared and applied to ths
Butadiene Purification and Recovery process.

Xi1



1.0. GiRi§

Tesis, kimyasal maddeler iiretmek i¢in kulanilan boru ve
kaplarin toplami; tesis tasarim1 ise, bir tesisin ddkiiman-
tasyon, ¢izim ve mihendislik ¢aligmasi olarak tanimlanabilir
(Leesley et al., 1984). Tesis tasarimi1 <caligmasi, istenen
drinii verecek bir tesisin kurulmas: amaciyla siirdiriiliir ve
Uretim prosesinin, kullanilacak cihazlarin ve iiretimin sir-
dirilecegi binalarin tasarimini igerir. Tesis tasarimi ge-
nelde, amacin ortaya konuldugu ve 6n ¢alismalarin yapildig:
projenin geligtirilmesi, prosesin tasarimi, proses birimle-
rinin ve malzemelerinin se¢imi, igletme, bina ve arazi mali-
yetinin kestiriminde kullanilmak ilizere yapilan tesisin dona-
nim ve yerlestirme incelemeleri, ve lretimin ekonomik anali-

zi gibi c¢alismalardan olusur (Bolat, 1991).

Bilgisayarlarin hesaplama, etkilesimli grafik ¢izimi ve
veri dizenleme amaciyla tasarim ¢alismalarinda kullanilmasi
ile, bilgisayar destekli tasarim gelismeye basglamigtair.
Ancak pratik bakimindan, bir islem bilgisayarda yapilmadan
dnce, uygulanabilirligi yanisira gerekliligi de sorgulanma-
lidir. Bir karara varabilmek icin iki kriter uygulanmalidir:
bilgisayar kullanilmadan islem yapilabilir mi veya problem
¢oézllebilir mi; bir problemin ¢éziiminde hesap makinasi yeri-
ne bilgisayar kullanmak daha uygun, daha ucuz olur mu. Buna

karar verebilmek i¢in diger faktérler arasinda, gerekli gig,



zaman ve para disiniilmelidir; ayrica, problem bir kere mi
yoksa birka¢ kere mi ¢oézilecek, ¢dziimiin dogrulugu bilgisayar
kullanilarak artirilabilir mi, problemi ¢dézmek icin uygun
bir programin kullanilabilecegi bir bilgisayar var mi, yoksa
herhangi bir algoritmanin kodlanarak onun ¢ézimil mi gerekli;
gibi sorulara verilen cevaplar da kararda yardimci olacaktir

{M.Himmelblau,1989).

Bilgisayar destekli tasarimda, tasarimci dislindiginid
hizla uygulayabilir, kisa silirede hassas sonu¢lar alabilir
ve gerekli degisiklikleri kolayca yapabilir; bdylece, uzun
hesaplamalar ve tekrarlarla yorulmaz, verimi artar. Amaca
dogru ve hizli ulagmak i¢in en uygun programin se¢ilmesi
Snemli oldugundan, tasarimda kullanilabilecek programlarin
igeriklerinin ve igleyiglerinin iyi bilinmesi gerekir

(Leesley et al.,1984).

Bilgisayarlarin kimya mihendisligi tasariminda uygulan-
mas1 pek ¢ok bilgisayar destekli tasarim ;aket programinin
gelistirilmesine yol ac¢mistir. Bu programlarin bazilar:,
1s1 degistirici tasarimi ( HEATEX ), akis semas1 hazirlama
ve ¢izimleri ( PRODESIGN II ) veya veri bankalar:i (PPDS)
gibi tasarimin 6zel ydnleri ile ilgidir. Bagka pek¢ok
program, proseslerin timiniin benzetimi ve tasarimi ic¢in

{ madde ve enerji denkligzi hesaplamalari dahil ) kullani-

lir. Bunlar arasinda, kigsisel bilgisayarda kullanilabilen



PROCESS, SPEEDUP, ASPEN PLUS ve HYSIM Srnek olarak verile-
bilir. Ayrica, UNICORN egitim amaciyla gelistirilmis,
CHEMCO ise veri bankasi ile kullanilabilen paket programlar-

dir (Ray et al.,1989).



2.0. KAYNAK TARAMASI
2.1. Bilgisayar Destekli Proses Tasariml

Bilgisayar destekli tasarimin, akis semalarinin hazir-
lanmasi ve optimizasyonu, tim prosesin ve tek tek birimlerin
madde ve enerji denkliklerinin hazirlanmasi, 181 degistiri-
ci ve destilasyon kolonu gibi proses birimlerinin ayrintili
tasarimi, tesisin maliyet hesaplamalari ve ekonomik analizi

gibi, birka¢ genel uygulamas:i vardir (Ray et al.,1989).

2.1.1. Bilgisayar Destekli Proses Mihendisligi

Proses miihendisligi, temel iglemlerin her birinin ayra
ayri ve prosesin bir biitiin olarak matematik modellenmesi ile
ilgilidir. Bu alanda yapilan bilgisayar destekli ¢aligmalar,
yilksek mithendislik wverimliligi ve rhassasiyet gibi bilylk
avantajlar getirebilir. Bilgisayar uygulamalarinin ¢ok
dnemli bir sonucu olarak, daha iyi 6zelliklere sahip proses
tasarimlari gelisgtirilebilir. Elle yapilan ydntemlere gére
bu uygulamalarin avantajlari sasirticidir ve teknolojinin
gelismesine ve silirekli ilerlemesine neden olur. Bilgisayar
destekli proses milhendisliginin geligmesinin bir bagka sonu-
cu olarak, daha yiliksek glivenirlik wve daha dﬁsﬁk maliyetler

saglanabilir (Winter,1992).



Proses milhendisligi tasariminin esas G¢iktilari, enerji
ve madde denklikleri ile tanimlanan proses akis diyagramlari
ve belli basli cihazlarin tanimlamalaridir. Bunlar, ilgili
bagska ayrintilarla birlikte, bazen proses paketi olarak
bilinir. Tesis tasariminin toplam maliyetinin genelde %10°'
undan daha az bir pay ayrilarak ulasilan proses paketindeki

kararlar, toplam sermayenin % 80'inden fazlasini saptaya-

bilir.

Bilgisayarlarin proses mihendisligindeki &nemini &nce
kimyasal proses endﬁstrisindeki bliylik girketler anlamigtir
ve bu alandaki gelismeler 1950'1i yillarin ortalarinda bas-
lamigtir. Baglangi¢ta, bilgisayar hesaplamalarindaki hemen
hemen tim ¢alismalar, bllyilk mithendislik topluluklar:i ve
Onemli igletme kurumlarinda yapilirdi. Daha sonra, bu alan-
da wuzmanlasmis firmalarin ortaya Gikmasiyla, endistri sek-
térleri, ilgili ortak bilgisayar program sistemlerini kul-
lanmaya bagladilar. Bununla beraber, pek ¢ok girket dzel
tipteki cihazlarin modelleri ve fiziksel 6zellik verileri
gibi dnemli konularda yapilan Galismalar ve gelismeler igin
i¢ yatirimlarini sitirdirmekteydi. Bugiin, proses mithendisli-
ginde, proses benzetimi, dar bogaz teknolojisi, cihaz tasa-
rimi ve fiziksel 6zellik verileri ile ilgili alanlarda ¢ozu
sadece bilgisayar programi seklinde olan teknolojilerden

faydalanilir (Winter,1992).



Bilgisayar destekli proses miihendisligi teknolojisinin
uygulanabilme derecesi, prosesteki maddelerin fiziksel
6zelliklerinin uygun bir sekilde tanimlanabilmesine bagzli-
dir. Dolayisiyla, petrol ve gaz teknolojisi gibi pek ¢ok
aragtirma yapilmis alanlarda bilgisayar programlarin kulla-
nimi bir mhendisin ¢alismasinda ©oénemli bir yer tutarken,
fiziksel Ozellik verilerinih daha az oldugu inorganik kimya-
sallarin islenmesinde (mineral ekstraksiyonu) ve gida tekno-
lojisinde, bu programlarin uygulamalarina ancak son zaman-

larda ve geligtirme amaciyla baglanmistir (Winter, 1992).

Bilgisayar destekli proses mihendisliginin pek ¢ok
yéni, bilgisayar destekli tasarima ve bilgisayar destekli
miihendislige uymaktadir. Yillar boyunca, kimyasal proses
endistrisindeki teknik hesaplamalardaki gelismeler, bilgisa-
yar destekli tasarimdaki gelismelere paralel olarak (bazen

Gakisarak) devam etmistir (Sekil 2.1).

Proses tesislerinin tasariminda, madde denkliklerini
¢ozmek amaciyla mikro bilgisayarlar i¢in uygun denklem-¢dzen
programlar geligtirilmistir (Himmelblau, 1989). BASIC veya
Fortran programlarindan daha hizli1 programlanan bu tip
programlar, BASIC ve Fortran programlar:i kadar hizli degil,

fakat akis semasi programlarindan daha hizli ¢alisir.



Hesap Cetveli Kalenm

Kesikli Programlar Grafiksel Cizimler

: 4

Etkilegsimli Girdiler
/Kesikli Analizler
l Bilgisayar Destekli

Tasarim (CAD)

Bilgisayar Destekli
Mihendislik (CAE)

\ /

Bilgisayar Destekli Proses Miihendisligi (CAPE)

(CAE ve CAD farkli ortaya ¢ikmigtir;
fakat gimdi yakinsamaktadir)

Sekil 2.1. Bilgisayar Destekli Proses Miihendisligi

Denklem-¢dzen paketlerin tipik bir 8rnegi olan TK Solver

PLUS asagidaki kisimlari i¢erir:

- Denklem ve modellerde kullanilacak olan degiskenlerin
isimleri ve tanimlarin verildigzi Degisken Dosyasi,

~ Degiskenler arasindaki iliskilerin tanimlandig:i Kural
Dosyas,

~ Kullanici tarafindan tanimlanan ve bir modelin bir

kismi olan tim fonksiyonlari i¢eren Fonksiyon Dosyasi,



- Hesaplama ve gdsterme birimlerinin degistirilmesi i¢in,
gerekli ise, kurallarin girildigi Birim Dosyasai,

- Modelde olugturulan tim listeleri 6zetleyen Liste
Dosyas1i,

- Model degiskenleri ve bagintilarinin ¢izim tipi ve
yapilarinin tanimlandigir Cizim Dosyasi,

- Modelde olugturulan tim fablolarl 6zetleyen Tablo
Dosyasi,

- Ondalik hane sayis1 ve para tiri gibi uygun sayisal
diizeni kararlastiran Sayisal Dilizen Dosyas:i,

- Modeldeki hatalari ve ayarlari kontrol eden Global

Dosvya.

TK Solver Plus ayrica, oldugu gibi kullanilabilen veya
farkli sekillerde kullanilmak lizere degigtirilebilen prog-
ramlardan olusan genis bir model kitiphanesi de sunmaktadir.
Bu kitiphane, Denklem Kdkleri, Tirev ve Integral Alma, Dife-
ransiyel Denklemler, Ozel Fonksiyonlar, Kompleks Degigken-
ler, Optimizasyon, Matris Hesaplamalari, Tablolar, Grafik-
ler, Istatistik ve Ezgri Uydurma, Mihendislik ve Bilim (6zel-

likle kimya), ve Muhasebe programlari ig¢ermektedir.

S6zel bir problem, dogrusal veya dogrusal olmayan denk-
lemler grubuna doénlsgtirildiikten sonra, denklemleri ¢dzmek
icin jeneric bilgisayar programlérl kullanilarak, dogrudan

veya etkilesimli gibi baslica iki ¢dzim teknigi



uygulanabilir. Dogrusal denklemler i¢in uygulanan dogrudan
yontemler daha Gok Gauss eliminasyon algorifmas1ndan tire-
'mistir, Gauss yéntemleri tekrarl: yéntemlerden ¢ok daha
hizlidir, ancak hesaplama siiresi gézdniinde tutulmas: gereken
tek etken degildir. Dogrudan yéntemler ¢ok genis bir hafiza
kapasitesi gerektirir. Ayrica, tam (teorik) sonu¢ alindig:
hesaplamalarin sonuna kadar hicbir yaklagik ¢6zim elde edi-
lemez. Diger yandan tekrarli yéntemlerde durum farklidir.
Denklem sistemi AX=B olarak matris seklinde yazilir ve ilk
deneme degeri (Xo) ile basglanarak istenen Gozlime oldukga

hizli bir gekilde yakinsama gésteren bir seri vektdr (Xu)

uretilir.

Son yillarda mikro bilgisayarlara uygun elektronik tab-
lolama programlari ¢ok kullanilmaya baslandi (Himmelblau,
1989). Basglangi¢ta, ticari kullanimda elektronik hesap tut-
ma amaciyla geligtirilmistir; ancak daha sonra madde denkli-
gi problemlerinde de kullanilmalar: dogal oldu. 1Iki boyutlu
biylik bir matrisin (siitun) bazi1 kisimlarini saklamak ve ek-
randa géstermekten olugan bu tip bir program, programlama
dili bilmeyenler tarafindan da kullanilabilir. Numarali
sira ve ardisik harflerle tanimlanan sttunlardan olusur
(veya tersi). Her hilicre veya elemanlar "cursor" ile iglene-
bilir. Cursor klavyeden veya fare ile hareket ettirilebilir.
Bu tip programlarin mihendislikte kullanilmalarinin avantaj-

lari wucuz, kolay ve hizli ¢aligstirma, ve hesaplamalarda
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kullanilan denklemlerin &zellikle bilinmesidir. Ancak, gok

karmagik madde (ve enerji) denkligi problemlerinin ¢ézimiinde
kullanilamazlar wve biliylik bilgisayarlarda ¢caligstirilan

Fortran programlarindan ¢ok daha yavagtirlar. Ayrica, ¢ok
sayida geri doéngii akimli problemlerin veya dogrusal olmayan
esanli denklem gruplarinin tekrarl: ¢ézimiinde etkin degil-
dirler. Bu programlarda, dogrusal denklemler setinin ¢ézii-
miinde genelde Gauss-Seidel ydéntemi kullanilir. Bu ydntemde,
denklem sistemindeki tlm bilgi déngiilerini koparmak i¢in bir
veya birka¢ bilinmeyenin ilk degeri olarak rastgele bir
deger se¢ilir (genelde sifir). Diger bilinmeyenler basit
yerine koyma ile hesaplanir. Bilinmeyenlerin sadece yakla-

s1k olan bu degerleri, sabit kalana kadar tekrar tekrar

hesaplanir.

1960'larin sonlarinda temel islem programlarinin bir-
legtirilmesinin 6nemli avantajlar getirecegi fark edilmesi,
bugin kullanilan bir ¢ok akis semas1i programinin ortaya ¢ik-
masina neden olmugtur. 1990'larda ise, Gegitli wuygulamal:
programlarin ayni ¢Gerg¢evede toplanmasi, yiiksek miihendislik
verimliligi, daha iyi tesis igletimleri ve geligtirilmis
proses tasarim kalitesi bakimindan uygun olacagi disiinilmiig-
tir. Bu disiinceyle, birlegik proses mﬁhendisligi sistemleri
kurulmustur. Birlesmeye olan egilim, akis semasi1 teknoloji-
sinin gelistirilmesi, proses mithendisligi veri bankasi ydne-

tim sistemlerinin gelistirilmesi ve benzetim ile kontrol
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arasindaki baglarin giliclendirilmesi ile kendini gésterir.
Bu sistemlerde, tasarimda katkida bulunan tim verilerin
saklanmasi ve kullanilmasinda ve uygulamalar arasindaki bil-
gi aktariminin saglanmasinda miihendislik veri tabani ydnetim
sistemleri kullanilabilir. Birlegik veri tabani sistemleri,
tanimlama semas1l hazirlama sirelerini fazlasiyla kisaltarak,
hizli1 ve hatasiz proje ddékiimantasyon Kkolayligi saglar
(Winter, 1992). Ayrica, PRODABAS/3 gibi yeni sistemlerde,
Cesitli kaynaklardan gelen bilgilerin ¢ok kullanicili ortak
bir g¢erceve icinde tutulmasi ama¢lanir (Sekil 2.2). Oyle ki,
bilgiler daha sonraki analizlerde tekrar kullanilabilir, tim
bilgiler proses taniminin geligiminde diizenlenebilir, ve
proses milhendisligi dékimantasyonunun Gretimi vé yénetiminde

kalite glivencesi uygulanabilir.

2.1.2. Bilgisayar Destekli Proses Tasariminda Denge

Yaklasimi

Ekonomik bir tesis tasarimi elde etmek i¢in sirasivla,
tirin miktary ve saflif1 ve proses kademeleri verilir, bir
akis diyagrami hazirlanir ve basing, sicaklik gibi sinirla-
malar tanimlanir, her bir akimin akig debisi ve fiziksel
sartlari saptanir, proses birimleri tasarlanir, tesisin top-
lam maliyeti ve baslica birimlerin maliyetleri tahmin edi-
lir, isletme maliyetleri belirlenir, tesisin buglnki net
degeri hesaplanir. Bu yéntem, optimum tasarima ulasilincaya

kadar tekrarlanir (Wells, 1973).
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Ayrintil: tasarimlara baslanmadan énce, prosesin akis
semasinda gbsterilen ve cihaz listesinde bulunan her bir
birimin ayri ayri madde ve enerji denklikleri tamamlanmali-

dir. Her bir birimin madde ve enerji denkligzi,

- uygun bir zaman birimi se¢ilerek (dakika,saat,gilin,v.s.)
cihaz i¢ine ve digina akan tim akislarin kiitlesel debi-
leri (ele alinan sayilar kolayca degerlendirilmelidir;
ornegin 0-100 arasinda olmalidir ve miimkiin oldugu kadar
10 veya 107% kullanilmamalidir; tim denklikler ayni
zaman temelinde kurulmalidir),

- tuim akimlarin bilesimi (% agz.),

- bazen gaz akimlarin molar debileri (ve mol %'leri),

- her bir akimin sicakligi (°C yada K kullanilir; 0°C
altindaki sicakliklarda K tercih edilir),

- her bir akimin basinci (8nemli bir basing diisiisii yer
almiyorsa basin¢ bir kez belirtilir),

- her bir akimin entalpisi (J,MJ,GJ,v.s.)
gibi ayrintilar:i icermelidir (Ray, 1989).

Bir enerji denkligi, enerjinin Gesitli proses akigkan-
lar1 arasinda aktarildig: besleme 1siticilari veya bir
tepkime tanki ve onu takip eden sogutucu veya 1sitici gibi
gruplar veya tesisin bir kismi etrafinda Kkurulabilir.
Enerji denkligi tamamlandiktan sonra, enerjinin verimli

kullanimi ele alinabilir ve dolayisiyla enerji korunumu
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gsemas1 hazirlanabilir (Ray, 1989).

Tasarimin bu kademesinde bile, madde ve enerji denklik-
lerinin tim ayrintilari sonu¢landirilamayabilir. Her bir
birimin calisma Szellikleri bilinmelidir, ancak bazi debile-
rin ve sicakliklarin sadece tahmini degerleri bulunabilir.
Bu durumda her bir cihazin ayrlntlll tasarimindan sonra
enerji ve madde denklikleri degisiklik ve kontrol gerektirir

(Ray, 1989).

Bir madde denkliginin basit ve hizli olarak elde edil-
mesini gerektiren bir proses tasarimi Oonerisi ile madde ve
enerji denklikleri tanimlanarak hazirlanan ayrintil:i bir
proses akis semasinin hazirlanmasi arasindaki fark ayirt-
edilmelidir. Gogu durumda, ikinci tip ¢aligma, ©6nerilen
proseste ’en 6nemli temel islemlerin ayrintili benzetimini
gerektirir. Her iki tip ¢alismayi yapabilecegi ileri siiri-
len programlar vardir. Ancak, her iki amaca uygun olarak
gelistirilmesi ile, bu tip programlar baz:i kullanigli ydnle-
rini kaybetmistir. Dolayisiyla, farkla tipte caligma 1i¢in
farkl:i programlarin kullanilmasi daha uygundur. Bunun i¢in
de, bir mihendisin belli bir program: ne zaman kullanacagini

bilmesi ¢ok dnemlidir (Hutchison et al., 1982).
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2.1.3.Proses Benzetimi

Benzetim programlarinin gelisimi, analog bilgisayar-
larxﬁ ortaya Gikmasi ile 2.Dinya Savasindan hemen sonra
baglamistir. Ancak, oldukca karmasik programlama gerektir-
mesi, verilerin ve programlarin uygun bir gekilde saklanama-
masi, mantik kontroliiniin yoklugu ve bilgisayariy kontrol
etmek i¢in kullanicinin bir uzmana ihtiya¢ duymasi, gelenek-
sel analog bilgisayar benzetiminin basta gelen dezavantajla-
ridir. Ayni zamanlarda, saylsal bilgisayarlarla da deneme-
ler yapiliyordu. Fakat programlamanin makina dilinde yapil-
masi saylsai programlamayl ¢ok zorlastird:. Ayrlca,r ilk
sayi1sal benzetim <¢aligmalar: hem yavas hem de pahaliydi.
1950"'lerin ortalarinda uysgun lUst dizey dillerin gelismesiy-
le, sayisal bilgisayarlar analog bilgisayarlarla vyarisir
hale geldi. Farkli benzetimler arasinda bir¢ok ortak nokta
bulundugundan, her benzetim i¢in ayri bir programin hazir-
lanmasi verimsiz oldu. Bu durum, sayisal bilgisayarlarda
kdilanllmak uzere, genellesgtirilmis benzetim dillerinin
geligtirilmesine yol ag¢ti. R.G.Selfridge, 1955 vyilinda
sayisal bilgisayarlar i¢in ilk benzetim dilini gelistiren
olarak bilinir; ve pek ¢ok sayida basgka diller bunu takip

etti (Greenburg et al., 1982).

Proses benzetimi, proses benzete¢leri veya genellesti-

rilmis akis semasi programlari ile yeni bir _prosesin
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tasariminda veya varolan bir tesisin gelisgtirilmesinde uygu-

lanabilir. Tam bir benzetim uygulamasinda sirasiyla,

[

benzetim derecesine karar verilir,

- uygun zorlukta altprogramlarin kullanabilirligi
saglanir,

-~ gerekli olan ve sistemler tarafindan saglanmayan fizik-
sel 6zellik verileri ve termodinamik yéntemler toplanir,

~ bagka benzetim sonu¢larindan faydalanilarak uygun
igletme sartlar:i saptanir,

- daha basit benzetimlerden faydalanilarak geri doéngi

gerektiren akimlar i¢in ilk baslatma tahmin degerlerine

karar verilir, ve

- benzetim ¢alistirilar (Hutchison et al., 1982).

Tesis tasarimi ve igletilmesi ile ilgili <g¢alismalarda
proses benzetiminin uygulandigil alanlar $ekil 2.3. de veril-
mektedir. Bir prosesin dogru bir modeli sadece kararli hal
tasarimi i¢in degil, ayni1 =zamanda dinamik benzetim ve
optimizasyon i¢in de gelistirilebilir ( Winter, 1992 ).
Benzeteg¢lerin kolayca degerlendirilebildigi islemler
Sekil 2.4.'deki basitlestirilmis proje agi1 {izerinde gdste-

rilmektedir.
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2.1.3.1. Proses BenzeteGlerinin Degerlendirilmesi

Proses benzetim sistemleri, kimya miithendislerinin kul-
lanma vetkisindeki analiz gere¢lerinden en Snemlileri ola-
rak, genis kabul gérmistir. Bunlar, analiz ve yaratlcl
Galisma gibi gergek amaglari gblgeleyebilen ve Gok zaman
harcatan siradan glnlik isleri yapar. Benzetim sistemleri-
nin sundugu avantajlara ragmen, uygulamalarinda bazi belir-
sizlikler wvardir. Bir benzeteg gelistiricinin cevaplamasi
gereken sorularin bazilari sunlardir: sistem, proses gelig-
tirme ve tasariminda mi, mevcut proseslerin analizleri i¢in
mni, vyoksa bir egitim araci: olarak ma kullan11makr iizere
tasarlanmistir? Basit kiitle denkligi mi, yoksa kar analiz-
leri ve maliyvet tahminlerini de igeren tam tesis tasarimi
m1? Ne derecede karmasiklik veterli olacaktir ? Sistem,
proses tipleri ve maddeleri cinsinden ne kadar genel olmali-
dir? Sistemin bilgisayar aksamina bagli yénleri hakkinda
ne yapilmalidir? Etkilegimli mi yoksa kesikli tipte mi bir
benzetec daha uygun olabilir? ‘Pek Gok seyi disglinmesi gere-
ken potansiyel kullanicinin aklina ise, sistemi kullanmak
kolay midir, personeli vyetistirmek i¢in gereken siire ne
kadardir, saptanan mali sinirlamalar i¢inde istenen ¢alisma
verilebilir mi, sisteme veri yada bilgisayar programlar:
seklinde 6zel bilgiler eklemek mimkin miidir seklinde soru-

lar gelebilir (Leesley,1982).



1950'lerde, 1ilk ortava ¢iktiklarindan beri. proses

benzete¢leri 1U¢ ayri gelisme slireci ge¢irmistir. Birinci

kusak benzetec¢leri, sinirli fiziksel 6zellik yetenekleri ve

temel islem alt program kiitiphaneleri, ilkel yakinsama tek-
nikleri ve dar sinirlar i¢inde uygulanabilirlik ile tanimla-
nabilir. Daha gi¢li olan ikinci kusak benzetegleri, yiksek
dereceli bir esneklik saglamak 1i¢in ¢ok genellestirilmis
olan ¢ikti diizenlemeleri, verimli hesaplama ydntemleri ve
genis fiziksel 6zellik verileri ve proses birimi alt program
kiitliiphanaleri ile tanimlanmistir. S$imdi, bir {c¢incid kusak
kararli-hal proses benzete¢leri tasarlanarak, gelistirilmek-

tedir.

Bu hizli ilerlemelerin bir sonucu olarak, pek Gok sayi-
da kararli-hal benzetecCleri gelistirilmistir. En azindan 80
sistem bilinmektedir. Boéylece, benzete¢ tasarim ve kullanim
standartlarin tam dlarak anlasilmadigi bir durum ortava ¢ik-
maktadir. Teknoloji olmasina karsin, onun ortak bir temelde
degerlendirilmesi . i¢in kriterler bulunmamaktadir. Dolayi-
si1yla, standart bir akigs gsemasi yada test problemi kurmak ve
benzetim sistemlerinin O6zelligini degerlendirmek amaciyla
bir 8l¢lite sahip olmak yararl:i olacaktir. Bbéyle bir refe-
ransin, benzeteClerin uygulanabilirliginin 6l¢ilebildigi bir
temel, yeni sistemlerin tasariminda <¢alisgan arastiricilara
iyi bir stan&art, kullanicilara da ihtiya¢lar Gercevesinde

iki ticari sistemin 6zelliklerinin analizi ve birbirlerivle



karsilastirilmasinda bir vyéntem olusturabilecegi diiglinil-
musgtar (Leesley, 1982). 14 uzmanin bir araya gelerek gelig-
tirmeye ¢aligtigi standart test aklg semas: tasariminda
ama¢lar sunlardir: standart akis sSemasinin uygulamalar:
belli kimya milhendisligi konulariyla ilgili olmalidir; stan-
dart akis semasinin kullanimi verimli ve etkin olmali, fakat
uzun sirmemeli, yani sonuc¢lara belirli aragtirma ve analiz
slireleri i¢inde ulasgilmalidir; standart akis semasi, proses
mithendisinin 6zel ihtiyaclarina duyarli ve esnek olmali ve
proses mihendisi iQin»anlamll olan kriterleri saglayacak
sekilde ortaya konmalidir; belli fiziksel ozellikleri seGme
olanaklari, karmasik raf-raf destilasyon hesaplamalar: yada
‘181 degistiricilerin mekanik tasarimi gibi kriterler, proses
mithendislerinin ihtiva¢larina ve ilgilerine kolayca cevap
verecek sekilde sunulmalidir. Tasarlanan temel test, madde
ve eneriji denklikleri i¢indir. Kullanici, ayrintili proses
cihaz tasarimi, karlilik analizleri veya 6zel ilgi alanina
giren ek testleri dahil edebilir. Bu én deneme, bir baslan-

€1¢ noktasi olarak Snerilmektedir. Test her benzete¢ i¢in

sbyle sirdirdlir:

- Test akis semasi %3,25 yaklagik hatayla ¢oézdlur.

- Bir c¢bzime ulasilirsa reaksiyon bélgesi etrafinda madde
ve enerji denkliklerinin elle kontrold yapilir.

- Ak1s debisi degistirilir ve bu tek degisiklikle benze-

tim veniden yapilair. Madde ve enerji denkligi tekrar



kontrol edilir (Leeslev,1982).

2.1.3.2. Proses Benzeteglerinin Siniflandirilmas:

Genel ama¢li ticari proses benzete¢leri ( FLOWTRAN
dahil) tasarim o6zellikleri ve akis semasindaki vakinsama
icin genelde bir ardisik-modiiler ydntem kullanir. Bu
véntemde, giren akimlar ve isletme sartlari verilerek, ¢ikan
akimlar ve proses birimleri ard arda hesaplanir. Ddngi akim-
lari1 déngili etrafindaki tekrarli hesaplamalar sonucunda ya-
kinsar. Tasarim sartlari, besleme akimi verileri yada birim
parametleri tekrar tekrar diizeltilerek saglanir. Etkilenen
birimler yakinsamaya ulasilincaya kadar tekrar hesaplanir.
Bu vaklasim, proses tasarimi ve tekrarl:i geri déngi yakinsa-
malarinin hesaplama verimliliginin dismesine karsilik, akisg
semas1 benzetimi i¢in basitlik ve blylik esneklik sunar

(Larsen, 1982).

Denklem-¢dzen ve‘esanll—modﬁler yontemler gibi veni
hesaplama yollari, proses benzetimi aragtirmalarinin konusu
olmaktadir. Bu véntemler, hesaplama veriminin artirilmasi
yéntinden iimit vericidir, fakat genis benzetimler i¢in henlz
kan1t1anmamlst1r. Denklem-¢dzen ydntemde benzetimdeki tum
dogrusal olmayan denklemler esanli olarak ¢ozilir. Ozel
amacl: benzeteglerin pek Gogu, bu tiptendir. Tasarim sgart-

lari kolayca girilir, fakat genelde iyi baslangi¢ degerleri
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istenir. Esanl: - modiiler benzetegler, ardisik-modiiler ve
denkleﬁ - ¢dzen vyontemlerin bir kombinasvonudur. Proses.
birimlerinin basit dogrusal modelleri, akim degiskenlerinin
tidmd i¢in esanli olarak ¢o6zilir. Daha sdnra, proses birim-
leri hesaplanir, dogrusal modeller diizeltilir ve yakinsamaya

ulasilincaya kadar ydéntem tekrarlanir.

Ardisik-modiler benzetegler, sabit yada degigken i¢ ya-
piya sahip olabilir. Sabit bir vapi ile, ana program her
zaman aynidir. Program boyunca hesaplama yollari ve akimla-
rin birim modiullerine uygunlugu, kullanici tarafindan sagla-
nan verilerle saptanir. Degisken vapili programlarda, her
farkli akig gemas: i¢in farkli bir ana program yazilir veya
Uretilir. Ana program kullanici tarafindan vyazilabilir,
veriler dogrudan g¢&éziimleme kodunda yorumlanir veya veriler,
hesaplahan,baglanan ve daha sonra ¢alistirilan bir ana prog-

ram Uretebilir (Larsen,1982).

2.1.4. Prosea Tasariminda Veri Bankalari

Veriler, genis anlamda, ilgin¢ gelen seylerle ilgili
olarak kaydedilmis olaylar veva belli &6zellikler, daha dar
anlamda ise, bir proses tesisinin tasariminda veya vapiminda
ve igletilmesinde gerekli olan ilgili dqrum ve ayrintilarin
timidiir. Veriler, ayni zamanda, mihendislik tasariminin

cesitli kademelerindeki {irtinleridir (Buchmann,1982).
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Bilgisayar destekli tasarim daha gok, ayri ayri bilgi-
sayar paketlerinin gelismesi ile ilgilidir ve veriler, bu
proseslerin girdi ve ¢iktilari olarak ele alinir. Verilerin
elde edilmesi, hazirlanmasi, dogrulanmasi ve aktarilmasi,
proses tesis tasariminda bi; darbogaz yaratir ve tasarim
maliyetinin ii¢te birine mal edilir. Dolayisiyla, bu alanda
yapilan caligmalarda veri kullaniminin geligtirilmesi, ayri-
ca verilerin elde edilmesi, hazirlanmasi, dogrulanmasi ve

aktarilmasinin toplam maliyetinin dislirilmesi ama¢lanmali-

dir.

Bir kaynagin daha iyi kullanilmasinin anahtari, onun
kolay ulagsilir olmasidir. Veriler, bir milhendislik girketi-
nin en degerli kaynaklarindandir ve kolayca kullanilir olma-
lari ile daha faydali olurlar. Kolay wulasilabilirligin iki
sekli vardir: belli verilerin rastgele bir temelde tasarimci
tarafindan si1k sik kullanilabilir olmasi veya verilerin bir
program tarafindan iglenmek {izere d&nceden saptanmis bir
dizende hazir olmasi. Geleneksel mihendislik yénteminde
bilgiler, mihendislik ¢izimleri ve tanimlama Semalari gibi
tasarim ddékiimanlari seklinde saklanir ve bu bilgilere doékii-
manlarin aragtirilmasi ile ulasilir. Bu tip verilerin prog-
ramlarda kullanilma olasilig: dusiiktir. Bir programda bu
veriler istendiginde, zaman kaybi ve hata olasiligini bera-

berinde getiren insan miidahalesi g8erekir. Onceleri bu so-

run, verilerin se¢ilerek, programlara uygun dizende
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hazirlanmis dosvalara yiklenmesi ile kismen ¢ozilmistir. Bu
vaklagsimin, programlara verimli wveri girisleri gibi baz:
avantajlari vardir. Ancak, verilerin c¢ikarilmasi veya yeni
verilerin girilmesi durumunda, dosyalara ve programlara

midahale edilmesi gerekir ve bu durum, kararsiz programlara
neden olur. Bu vaklagimin diger énemli bir dezavantaji ve-
rilerin fazlaligidir (Buchmann,1982). Her programin kendi-
sine ait veri dosyasi vardir; dolayisiyla, ayni bilgiler

birka¢ farkli dosyada saklanir. Bir dosvada yapilan herhan-
gi bir degigiklik, diger blitin dosyalarda da esanli olarak
yvapllmasi gerekir. Bu ydntemde daha Gok kullanilan ardisik
dosyalarda, bir verinin degerinin anlami dosyadaki fiziksel
durumu ile ilgilidir. Bdyle bir dosyayi anlamanin tek yolu,
dosyanin fiziksel vapisini bilmektir. Bir baska dezavantaj,
program/veri bagimsizliginin eksikligidir. Esneklik ve veri
bagimsi1zli1g1, en iyi sekilde, bir veri bankasinin kullanil-

masi ile elde edilebilir.

Bir ver; bankasi, gerc¢egin bir kismini temsil eden ve
birbiriyle iliskili olan verilerin meydana getirdigi ve st-
rekli gelisen bir toplami olarak anlasgilir. Bu veriler, ba-
Z1 uygulamalara aciktir ve kontrolli sayidadir. Kullanici,
~veri tabani ydnetim sistemi (DBMS) yardimiyla verileri
sinirli bir sekilde ekleyebilir, silebilir, glncellestire-

bilir ve tekrar kullanabilir (Buchmann,1982).



Veriler, degerler, vapisal &ézellikler,sinirlamalar veva
kontrol kurallarindan olusur. Mihendislikte, degerler ve
vapisal O0zellik verileri zihinde, veya tablolar halinde ka-
Zit lUzerinde toplanir. Sinirlamalar ve kontrol kurallar:
deneyimlere veya sezgilere dayanilarak uygulanir. Bir veri
tabaninda veri tabani ydnetim sistemi uvgulatabilsin diye bu

sinirlamalar olusturulmalil ve agikca belirtilmelidir.

Veri tabani tasarimi, iki kisma ayrilir: mantiksal ve
fiziksel tasarim. Veri tabaninin mantiksal tasarimi, bir
girisimi modellemeyi ve bu modeli veri tabani ydnetim siste-
mi tarafindan igletilebilecek sekilde uygun bir dilde ifade
etmeyi ama¢lar. Fiziksel tasarimi ise, bilgisayar donani-
minda fiziksel bir depolama geklinin se¢ilmesi ve gelisti-

rilmesinden olusur (Buchmann,1982).

Buginki proses mihendisligi veri tabani sistemleri ile
elde edilen dretim deneyimleri, programlarin katilmasi, ozel
hal uygulamalari ve tutarli verilerin kullanimi gibi dnceden
tahmin edilen avantajlarin vanisira, pratikte asagidaki

avantajlarin da saglandigini géstermistir (Winter,1992):

- Daha iyi tanimlanan yéntemler,

- Kabul edilmis ydntemlerin daha kolay standartlastiril-
masi,

-~ Daha iyi kalite gilivencesi,

- Eleman degisikligine gdsterilen esneklik,



- Kontrol imkani.

Bu basarilar, son proses tasariminin veri igeriginin ¢ogu-
nun, benzetim ve tasarim programlarindan degil, kiiglik hesap-
lamalardan ve daha ¢ok daha dnceki tasarimlardan geldigi
kabuliine dayanir. Bu faktérlerin &nemine dikkat edilerek,
proses mihendisligi veri tabani sistemleri, detayli mithen-

dislik ile benzetim arasinda bilgisayara davyali etkin bir

kopri saglar.

Kimya mihendisligi tasarim problemlerinde en kullanisli
veri tabanlari, uygun kestirim yéntemleri kullanarak bilin-
meven verileri saglayanlardir. Kimvasal proseslerde karma-
si1k ve ideal olmayan karisimlar ele alinir ve genis sicaklik
ve basing araliginda Galisilir. Bu durum, gerekli verilerin
ilgili tablolardan dogrudan bulunamayacagi anlamindadir.
Dolayisiyla, bilinmeyen bir veri vyerine benzer bir bilege-
ninki kullanilabilir. Gerekli verinin hesaplama {dzerinde
énemli bir etkisi vyoksa, kaba bir tahmini deger kullanilabi-
lir. Kullanici, programda hangi kestirim yénteminin uysgu-
landigini, hassasiyetini ve hesaplama sonug¢lari Uzerindeki

etkisini bilmek zorundadir (Ray,1989).

Degigik tipte karisimlarin &ézelliklerinin saptanmasinda
uygulanacak yoéntemlerin gelistirilmesinde yogun ¢aligmalar
yapilmigtir ve bu vyodntemler, ilgili kimyasal maddelerin

temel parametrelerin veri bankalar:i ile birlikte, fiziksel
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6zellik veri sistemlerine yiliklenmistir. En ¢ok kullanilan
fiziksel 8zellik veri bankalari ASPEN-PLUS (Aspen Tech,ABD),
CHEMCO ( Eurecho, isvigre ), DATABANK ( Imperial Chemical
Industries, Ingiltere), FLOWTRAN (Monsanto, ABD) ve PPDS
(Ichenm E, Ingiltere)'dir'(Ray,<1989). Ayrlca, SYSTEM 2000,
IMS, ADABAS, DMS VE IDMS gibi ticari sistemler de gok kulla-
nilir. Bunlarin ¢ogu, kararli - hal akis semas: benzetim
programlarinda dogrudan kullanilmak izere olusturulmustur.
Bu programlarda, buhar/sivi dengesi ve entalpiler gibi ter-
modinamik veriler ve yogunluk, viskozite ve iletkenlik gibi
aktarim dzellikleri seklinde pek ¢ok veri gereksinimi bulu-
nur. Proses benzeteg¢leri tipik olarak, merkez proses biri-
‘minin calisma zamaninin %80'den fazlasini fiziksel 8zellik
hesaplamalérlna harcar. Sonu¢ olarak, Gogu bilgisayar des-
tekli proses mihendisligi bilgisayar programlarinin gegerli-
ligi, sonu¢larin niteligi ve hesaplama performansi bakimin-
dan, ilgili fiziksel 6zellikler sistemine baglidir (Winter,

1992).

2.2. Bilgisayar Destekli Proses Tasarimi Programlara

On tasarim hesaplamalarinin sonucunda, en iimit verici
U¢ veya dort akis semas: secilir, bu alternatif proseslerin
herbirinin optimum tasarim sartlar: ( akim bilesimleri,
sicakliklari ve basing¢lari, cihaz boyutlari) saptanir ve

ayrica, ayrintili tasarim calismalarinin gerekli olup
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olmadigina karar verilir. Ancak, &n hesaplamalar yaklasik
sonu¢lara davanir. Dolayisiyla, daha ayrintili bir ¢alisma
yvapilarak hassas ¢dzimler elde etmek amaciyla madde ve ener-
ji denklikleri kurulur, tepken ve iiriin madde kayiplari he-
saplanlf ve daha hassas cihaz tasarimlar: yvapilir. Bunun
icin de bilgisayar destekli tasarim programlari kullanilir
(Douglas, 1988). Proses tasarim1 bilgisayar programlari

genelde, iki sinifa ayrilabilir: madde denkligi programlari

ve tam benzetim veya tasarim program sistemleri (Hutchison

et al.,1982).

2.2.1. Madde Denkligi Programlar:

Akis gemasinin yapisi belirlendikten sonra, bir tasari-
min geligiminde genelde, ayrintil: madde-eneriji denklikleri
kurulur, cihaz boyutlari hesaplanir ve sabit ve igletme
maliyetleri hesaplanarak prosesin karliligi degerlendirilir.
Bu problemlerin tdmii ayni zamanda ¢6ziilebilir, ancak proble-
min timi daha kiiGik problemler serisine bdliinerek vapilacak
bir ¢éziim ydntemi dnerilir. Verilerin girilmesinde kolay-
likla hata vyapilabilmesi ve programi Galistirma sirelerinin
uzun. olmasi, bu kademeli vyaklasimin nedenleri arasindadir.
Enerji denkligi hesaplamalari, cihaz boyutlandirma ve fiyat
hesaplamalarinin timii madde denkliklerine davandigindan,

once madde denklizi hesaplamalari yapilir ve kontrol edilir

(Douglas,1988).
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2.2.1.1. Madde Denkligi Programlarinin Genel Yapilari

Modern tesisler her =zaman pek Gok geri déngﬁvakls
igerir. Bunlar, madde denkliklerinin degerlendirilmesinin
uzun ve tekrarli olmasina neden olur. Dolayisiyla, bu isi
vapan bilgisayar programlar:i, mihendisler i¢in ¢ok yararl:
olabilir. Madde denkligi programlari, &n denklik program-

lari ve kestirim programlari olarak iki sinifta toplanabilir

(Hutchison et al.,1982).

On denklik programlari, birimin sadece madde denkligini
kurar, bir tasarim seCenegi vermez. Bunlar, genelde, akig
sema}arlnln dért temel iglem biriminin (ayirici,karistirici,
kolon ve reaktdr) kombinasyonlar: seklinde olusturulmasi ile
ilgilidir. Besleme bilesimleri ag¢ikca belirtilmelidir ve
dogrusal problem kisitlayicilari ( belli bir akim saflig:
gibi) verilir. Sicaklik, basing ve diger termodinamik &6zel-

likler bu tip hesaplamalar icin uygun degildir.

Kestirim ydntemleri madde denkiigi hesaplamalarinda
oldugu gibi, cihaz boyutlandirmada da kullanilir. Bu tip
programlar Cogunlukla, prosesin olabilirligini biit¢ede izin
verilen hassasiyet araliginda (%15) incelemek veya belli bir-
Grdindn optimum dretim prosesini saptamak amaciyla kullani-
‘llr. Bu programlar kisa islem siirelidir ve &6zel tesis ig-

letme verilerine dogrusal programlama vontemlerini uygular.
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Bir prosesin kararli-hal madde denkligini elde etmek
i¢in, belirlenen proses ¢ikislari disinda herhangi bir nok-
tada Aadde birikimi ve belirlenen proses girisleri digsinda
da madde azalmasi olmaksizin ver alan iglem sirasinda madde-
lerin toplam ve her birinin ayri ayri, prosesin ¢egitli bi-
rimleri araé1ndaki akislarini belirlemek gerekir. Proses
kesikli elemanlar iceriyorsa, madde denkliginin zaman teme-
li, prosesin tahmini &mrinden kisa, proses sliresinden uzun-
dur. Bir birimin (bir destilasyon kolonu veya reaktdr gibi)
Galismas: birime beslenen akimlarin debilerine ve bilesgimle-
rine bagli oldugundan, bdyle bir hesaplama genelde zordur

{Hutchison et al.,1982).

Madde denkligi i¢in hazirlanan bir bilgisayvar programil
birka¢ kisimdan olusur. ©Once, her bir cihaz, giren ve ¢ikan
akimlarin debileri ve akis sartlar:i cinsinden tanimlanir.
Karmagik birimlerin girig ve ¢i1kis sartlari ara31ndaki ilig~
kiyi kurmak i¢in oldukGa karmasik matematiksel modeller ge-
rekebilir. Cihaz modellerini ele alma sirasi belirtilir;
genelde, basit olanlarla baslanir. Daha sonra, denklemlerin
¢ézimil yapilir. Dlzenleme sonucu birer bilinmeyenli denk-
lemler elde edilebilir ve hesaplama tekrar gerekmeyebilir.
Dogrusal denklemlerden olusan denklem gruplarinin ¢6zimd
veya denklemler dogrusal degil ise uygun bir algoritma
gerekebilir (Ray et al.,1989). Burada diisiiniilen madde denk-

ligi programlari, bir prosesteki birimlerin ¢alismasi sabit
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faktdrlerle tanimlanabildigi durumlarla ilgilidir. Baz:
sabit faktérler bir prosesin tanimlanmasinda dogal olarak
ortaya ¢ikar. Bunlar arasinda, stokivometrik katsayilar,
besleme akimlarindaki safsizliklar, giivenlik nedeniyle zo-
runlu konan bilegim sinirlamalari, Uriin akimlarinda istenen
6zellik benzerlikleri o6rnek verilebilir. Uygulamada, kiitle
denkliklerinin elde edilmesi amacivla sabit alinabilecek pek
Gok faktdére erigilebilir. Bu tip faktdrlerin degerleri,
6zel ama¢li hesaplamalardan, benzer ama¢li birimlerin tesis
kayitlarindan veya 6n Galisma i¢in yeterli olan bir hassasi-
yetle genel deneyimlerden elde edilebilir. Proses tasarimi-
nin hassasiyeti arttik¢a, kabul edilen faktérlerin degerleri
dizeltilir. Dilzeltilmis degerlerin kolayca yerlestirilerek
veni bir madde denkligi elde etmek igin programin yeniden
Galistirilmasi madde denkligzi programlarinin bir o6zelligi
kabul edilir. Bu tip madde denkligi programlari, prosesteki
temel birimleri birlestiren madde akimlarindaki tim bilesen-
lerin akiglarini veren dogrusal denklemlerin setini kurar ve
¢bzer. Kurulan dogrusal denklem seti ¢ok daginiktir ve
katsayir matrisi birgok sifir igerir. Dolayisiyla, denklem-
lerin depolanmasi ve ¢ézimiinde ézel ydntemler uygulanmali-
dir. Bu tip programlarin sinirlamalar:i bellidir: prosesin
enerji denkligini dogrudan gézdniine almaz, prosesteki temel
iglemlerin herhangi birini dogrudan modelleyemez. Bir madde

denkligi programinin 1ilgili bir veya daha fazla temel
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islemin Gesitli tipte hesaplamalari ile beraber kullanildig:
bir hesaplama dizisinin vyakinsavacagil garanti edilemez.

Ancak, sinirlamalar acik¢a belirtilirse bu tip madde denkli-
i hesaplamalarin proses tasariminin ilk kademelerinde dnem-

11 bir rol oynayacagi ag¢iktir (Hutchison et al.,h1982).

2.2.1.2. Madde Denkligi Programlarinda Cdziim Yaklagimlari

Kavramsal olarak, madde denkligi programlarinda ve
madde-eneriji denkligi programlarinda g¢dziime birka¢ farkl:

vaklagimla ulasilabilir (Massey,1982):

Cebirsel Yaklasim. Akis semasinin timi, cebirsel

islemlerle sayilari an aza indirgenen denklemler ile gbste-
rilir. Son ¢6ziim, elde kalan egitlikler ile yapilan tekrar-

l1 hesaplamalarla elde edilir.

Modiiler (blok tipi) Siralama. Bu vaklagsimda, ak:is
divagrami, birbirine bagli ve her biri kendi kendine yeterii
bir hesaplama temel islemi olan karakutulardan olusan bir
seri olarak kabul edilir. Her bir birim, bilesenin kilitlesel
akislariny gdsteren bir akim kaydi yada bir numara serisi
ile baglidir. Her temel islem programda igletici ¢agirma
programinin .belirledigi sira ile ¢agrilan bir alt program-
dir. Bu program, her bir birimi sira ile ¢agirir ve tim

akimlarin hesaplanan degerlerindeki degisimler OJOnemsiz
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oluncayva kadar proses ddnglileri etrafinda tekrarli hesapla-
malarla G¢8zer. Hesaplamalar uzun sirdigi i¢in, verimli bir
yvakinsama hizlandiricisi kullanilmadikca, bdyle bir yaklasim

madde denkligi programlarinda sik sik uygulanmaz.

Esanli Céziim. Bu yaklasimda, akis semasindaki her bir
birim bir dogrusal denklemler grubu sgseklinde goésterilir.
Daha sonra tesisi gdsteren bu denklemler grubunun tamami
matris seklinde saklanir. Matris kurulunca problem ¢dzumi
kolaydir. Sonu¢ olarak, esanli ¢dzim vaklasiminin son dere-

ce hizli bir ¢oézlim verdizi kabul edilir.

Karma Sistemler Yaklasimi. Dogrusal ve dogrusal
olmayan denklemlerden olugan karma sistemler i¢in, dogrusal
olmayan fonksiyonlarin dogrusallastirildigy tekrarli ydntem-
ler gelistirilmigtir. Temel iglemlerin her birinin tanimla-
ma denklemi f(x}=c seklinde yazilir. Birimler arasindaki
baglantilar ag¢ikga belirtilir ve sistemi tamamiyla tanimla-
van sinirlamalar belirlenir. Bu bilgiler Uzerinde mantik
Galigmalari yapilir ve prosesiﬁ kararli-hal durumunu tanim-
lamak i¢in gerekli minimum sayida cebirsel denklemi esanli

¢dzmek i¢in bir prosgram hazirlanir.
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2.2.1.3. Madde Denkligi Programlarina Ornekler

Proses tasarimil ve ekonomik gelisme ile baglantil:
olarak, bilgisayar destekli madde denkligi hesaplamalar:
20 vildan fazla bir siireden beri kullaﬁllmaktadlr. Baz1i
bilgisayar programlari bir cebirsel denklemler sistemi teme-
linde iken, programlarin gogunda ardlslk modiiler teknikler
kullanilair. 1Ikinci tirdeki pek ¢ok benzetim programi bilgi-
sayar mantigl {(drnegin:hizlandirilmis yaklnséma) bakimindan
¢ok karmasik, uygulama (drnegin:proses optimizasyonu) baki-
mindan da ¢ok gl¢lidir. Bazilari, pek ¢ok sayida cihaz
boyutlandirma ve maliyet tahmini alt programlarini igeren
birlesik sistemlerin bir bdlimini olusturur. Bazilari ise,
genis olmalarina ragmen, madde denkligi benzetim kismini
temel islem ve ekonomi kisimlarindan ayri tuttugu i¢in, daha

az karmasiktir.

Ancak, yeterli veri veya ayrintili proses tasarimi i¢in
yetg;li zaman olmadiginda, projenin 1ilk kademelerinde &n
madde denkligine sinirli, kullanima hazir, basit, genel bir
programa ihtiya¢ wvardir. Projenin daha sonraki asamalarin-
da, bu tip sinirli: ama¢li bir program, sistemin 1sil ve ki-
netik davranigindan ¢ok, madde denkligi 1ile ilgili sartlar
tarafindan kontrol edilen prosesler i¢in daha kullaniglidir

(Klumpar, 1982).
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2.2.1.3.1. SYMBOL

SYMBOL. H.P.Hutchison tarafindan gelistirilen bir dogz-
rusal madde denkligi program sistemidir (Hutchison et al.,
1982). ©SYMBOL'de, tesisteki akimlarin tim bilesenlerinin
debileri arasinda kurulmas: gereken dogrusal denklemler,
tesis 5 temel birim tipine (kaynaklar,karistiricilar,ayiri-
cilar,kademeler ve reaktdrler) indirgenerek elde edilir.

$6vleki,

1. Bir kavnak, vada prosese giren bir akim, bilinen bile-
simde bir maddenin’beslemesi olarak ele alinir. Ayrica,
toplam debi yada bir bilesenin debisi belirtilebilir.

2. Bir ¢ikig akimi saglamak i¢in en fazla vedi akim
karigtirilir.

3. Bir akim. iki <¢ikis akimina ayrilir. Daha karmasik
ayirmalar bir seri ayiricilar ile gdsterilmelidir.
Ayirmay1l anlatmak i¢in birka¢ ydntem kullanilabilir.

4. GeCisen farkli fazda iki akim, bilesenlerini degistire-
bilir.

5. Bir giren akim, bir ¢ikan akim vermek i¢in tepkimevye
girer. Stokiometri (teorik vada ampirik) gereklidir,
fakat reaksiyon derecesini tanimlamak i¢in de bir ka¢
yontem vardir. Esanli iki yada daha ¢ok reaksiyon, iki

vada daha Gok reaktdrden olusan bir seride ele alinma-

lidair.
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Ger¢ek bir tesis birimi, program tarafindan taninan iki
vada daha ¢Gok birim ile gosterilmesi gerekir. Gergek bir
durumda, madde denkligi i¢cin gerekli dogrusal denklemlerin
toplanmasi zordur. SYMBOL sistemi, problem hakkinda gerekli
bazi bilgiler verildiginde, ana madde denkligzi programinin
,Galistirilmasi i¢in vada veri hazirlamanin bir sonraki
kademesi i¢in gerekli kullaniciya dénik verileri saglavan

iki veri hazirlama programi igerir (Hutchison et al.,1982).
2.2.1.3.2. RUMBA

RUMBA programi, sinirli model madde denkligi ozellikle-
rini tasir (Klumpar,1982). Bu program, herhangi bir kimya-
sal prosesin dért tip modilin [ toplama(id), bdlme(B),
dénlistlirme(C), ayirma(D)] kombinasyonu kullanilarak bgnzeti-
lebilecegi kavramina dayanir. Bu, ¢ok basit bir akis divag-

rami Uzerinde Sekil 2.5.'de gdsterilmektedir.
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Sekil 2.5. RUMBA Modiilleri Kullanilarak Madde Denkligi
Benzetimi
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Hammadde akimlari (1 ve 2} verilirse ve tum temel islemler
uvgun olarak tanimlanirsa diger tim akimlar hesaplanabilir.

Geri doéngii akimy (3) deneme-yanilma ile hesaplanabilir.

Cihazlar ddért modiilde birlestirilebilir. Bdlme modili
(B) sifir, donistirme modiili (C) ise (¢ temel islem icgerir.
Girdide, her modil, bir tip nosu, giris ve ¢ikis akim nolar:
ile belirlenen akis semasindaki yveri ile taninir. Tip nola-
r1 toplama, bélme, dénigtiirme ve ayirma modulleri ic¢in sira-

sivla, 1,2,3 ve 4'tlr.

- Toplama modild (A), daha baska girdive gereksinim duy-
maz. Akimlarin ¢ikarilmasi, negatif akimlarin eklenme-
si olarak gésterilir.

~ Bélme modiili (B), giren akimin benzer bilesime sahip
iki ¢ikan akima kesirsel bdlinmesini gdésterir.

- Dénlgtirme moddld (C), anahtar bilegsenin kesirsel ddni-
siminid ve ilgili tim diger bilesenlerin anahtar bilese-
ne gdre stokiometrik katsavilarini verir.

~ Ayirma modiilii (D), biutiin bilesenlerin daglima katsayi-
larini veya onlarin her ¢ikan akimdaki bilesimlerini

tanimlar.

Buna ek olarak, biitiin bilesenlerin molekiil agirliklar:
verilir ve biitiin akiglar bilesen akis debileri cinsinden
belirtilir. Heséplama s1rasi, modiiler verilerin giris sira-

sina gére saptanir.
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2.2.2. Tam Benzetim veya Tasarim Program Sistemleri

Tam benzetim veya tasarim programlari madde denkligi
programlarindan daha karmasik yapidadir. 1lk olarak, bir
akimin debisi ve bilesimi kadar 1si1l sartlarini da degerlen-
dirmek i¢in, madde denkligi gibi enerji denkligi de kurulur.
lkinci olarak, prosesteki( Snemli temel islemlerin ¢alismasi
ile ilgili ayrintili modeller kullanilir. Bu modeller, sis-
temler tarafindan genel bir kiitiphane seklinde saglanabilir
vada dzel bir temel igslemi modellemek ig¢in kullanici tara-
findan vazilabilir. Her iki durumda model, ¢ok basit bir
baginti veva gelismis sayisal yada analitik bir benzetim

olabilir (Hutchison et al.,1982).

2.2.2.1. Tam Benzetim veya Tasarim Program Sigstemlerinin

Genel Yapilari

Tasarimi1 vapilan prosesin kararll—bal davranisinl ben-
zeten karmasik madde ve enerjj denkligi programlari, blylk
tiretim kuruluslarinin pek Gogunun merkezi tasarim bdlumle-
rinde ve Universitelerin ilgili bélumlerinde geligtirilmis-
tir. ©zel hesaplama biirolarinda da béyle programlar ve
hesaplama yéntemleri bulunur (Sinnot, 1983). Bu tip prog-
ramlar, kimyasal proses hakkinda akis semas1i dizeyinde
ayrintili bilgiler gerektirir ve sadece madde ve enerji

akiglary 1ile degil, maliyetler, borulama diizeni, zaman
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etkileri ve tasarim ve isletme hesaplamalari ile ilgili
veriler saglavacak hesaplamalar vapar (M.Himmelblau,1989}).

Bilgisayar destekli tasarim programlari genelde ayni

kisimlardan olugur (Sekil 2.6) (Sinnot, 1983):

Veri Girdisi - - — — A
;
Cihaz Alt Programlara Tasarimci
(Genel ve Ozel) T
Termodinamik Ozellik- Ana ‘
ler Alt Programlari Program |
1
Veri
Hesaplama ve Yakinsama L— M GCiktisa
Alt Programlari <
(Problemin
Fiziksel Ozellik Veri diizenini
Dosvalari saglar)
Maliyet Veri Dosyalari

Sekil 2.6. Tam Benzetim veya Tasarim Program Sisteminin
Tipik Yapisi

1. Ana Program - Madde ve enerji denkligi hesaplamalarini
ve alt programlara gidip gelen bilgi akiglarini izler

ve kontrol eder.



41

2, Fiziksel 6£ellik1er Veri Bankasi - Belli bir prosesin
tasariminda gerekli olan fiziksel 6zellik verilerinin
toplandigi ve saklandigi verdir. CAD programlarinin
gelisﬁislik ve kulllanilirlik derecesi fiziksel 6zel-
likler veri bankasinin boyutuna baglidir. Belirli bir
présesin tasarimi icin gerekli fiziksel 6zellik verile-
rinin toplanmasi ve bunlarin programa uygun hale geti-
rilmesi uzun zaman ve Gok emek isteyen bir istir. Bu
nedenle, kendi wveri bankasi bulunmayan, gerektiginde
sadece veri bankas1 olarak kullanilmak lizere yapilmis
programlardan faydalanan programlar da vardir.

3. Termodinamik Ozellikler Alt Programlari - Buhar-sivi
denge degerlerinin ve entalpi gibi termodinamik 6zel-
liklerin hesaplandigi alt programlardir.

4, Cihaz Alt Programlari - Cihaz benzetimi yapar ve giren
akimlarin o6zelliklerinden favdalanarak ¢ikan akimlarin-
kini hesaplar.

5. Maliyet Veri Bankalari ve Alt Programlari - Cihazlarin
sabit ve isletme maliyetlerinin tahmin edildigi alt
programlardir. Tam benzetim programlari tasarimciya,
farkli proses gemalarini kolayca inceleme, maliyet alt

programlar: ise hizli ekonomik kargilastirma olanaga

saglar.

Baz1 programlar, optimizasyon hesaplamalari da igerir.

Maliyet alt programlarindan yararlanabilmek i¢in, program en
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azindan yaklagik bir cihaz tasarimi yapabilmelidir.

Sekil 2.7'de bir madde-enerji denkligi programinin

yapisl gosterilmektedir (Himmelblau,1989).

< Proses Akaig '
Diyagrami

Girdi Verileri Gikti,Raporlar,
(Akim degigken- ? Grafikler
lerinin bilinen
degerleri)

Kullanic:

|y Fiziksel Ozellik|— tcra Cihaz Birimleri e
Veri Tabani r——- Girdi/Cikt1 yada 1lglem Alt
Hesaplama Programlari
dizeni
Dosyalar
Listeler
Akim
baglantilari:
Yakinsama
testleri

Sekil 2.7. Bir Madde-Enerji Denkligi Programinin Genel
Yapisi

Bu tip programlarla, geri déngii akimlari igeren ve bag-
lantil1 proses birimlerinden olusan birlesik kimyasal tesis-

lerin kararli-hal (ve bazi durumlarda kararsiz-hal) davrani-

g1 benzetilebilir.
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Madde ve eneriji denkligi programlarinda iki farkli ug¢
bulunmaktadir. Bir ug¢ta, prosesi gdsteren egitlikler (veya
egitsizlikler) setinin tlimi kullanilir. Bu tip bir gdsterim
sekli "Denkleme yénelik yontem"” olarak bilinir. Denklemler,
modiler gdsterime benzer olarak ardisik diizende veya Newton
yvontemini, Broyden vyéntemini vyada matris hesaplamalarini
azaltmak i¢in daginik matris tekniklerini kullanarak esanl:

diizende ¢&ziilebilir (Himmelblau,1989).

Diger ug¢ta, proses, her bir alt sistemi veya cihaz:
gbsteren denklemlerin toplandigi ve kodlandigi modiiller gru-
bu ile gdsterilebilir. Bu tip bir gdsterim gekli "Modiiler
yéntem” olarak bilinir. Bir modil, ak:s séma31n1n geri
kalanindan ayri olarak kullanllabilir ve bévlece bir akis
semasindan digerine tasinabilir. Ticari Sdnemi olan program-
larin ¢ogu modiiler karakterdedir. Her bir modﬁl, cihaz bo-~-
yutlari, madde ve enerji denkligi iliskileri, hiz denklemle-
ri, bilesen akis debilerini saptama degiskenleri, ve modille
gésteriien fiziksel cihaza giren veya ondan ¢ikan her bir
akimin sicakliklari, basinclari ve faz sartlarini igerir.
Diger bir deyigle, modiiller herhangi bir -prosesi géstermek
igin genel gekillerde diizenlenebilen yapi bloklari setini
kapsamaktadir. Bir ana program, modiilleri uygun sira ile
cagirir, hesaplama alt programlarindan bilgiler aktarir ve

ilgili veri bankasindan fiziksel dzelliklerle ilgili
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bilgileri se¢cer (Himmelblau,1989).

Hem ardisik hem de esanl: hesaplama diizeni, modiler
yaklasim ig¢in oldugu kadar, denkléme y6nelik yaklasim (ve
ikisinin ara karisimlar:i ) icin de énerilmistir. Program
ve/veya kullanicinin, geri déngi karar degiskenlerini secme-
si; ayrica, odzellikle pek ¢gok geri déngl akimi olan bir pro-
seste hesaplamalarin yakinsamasini kesinlestirmek i¢in belli

akim degerlerinin tahmini degerlerini sazlamasi gerek.

Tasinabilir olmalarina karsin, modiiler kodlarin denkle-

me ybnelik kodlara gére bazi zorluklar:i vardir:

1. Bir modiliin ¢i1ktisi digerinin girdisidir. Bir bilgisa-
vyar moduliundeki girdi ve ¢ikti degiskenleri belirlen-
mistir; Oyle ki, keyfi olarak bir ¢ikti verilemez ve
bir girdi ﬁretilemez.

2. Modiller, belli bir dncelikli g¢&ziim diizeni gerektire-
bilir (bir modilin ¢iktisi bir bagkasinin girdisi
olabilir); bdylece yakinsama, denkleme ydnelik kodda
oldugundan daha yavasg, hesaplama maliyetleri ise yiiksek
olabilir.

3. Bir modilde bir parametreyi bir tasarim degigkeni
olarak tanimlamak i¢in, modiil etrafinda bir kontrol
blokunun verlestirilmesi ve tasarim &zelliklerinin sagz-
lanmasi amaciyla parametrelerin diizeltilmesi gerekir.

Bu dizenleme bir déngii yaratir. Bir Gok tasarim
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degigkeninin degeri saptanmasi gerekirse, sonugta

birka¢ i¢ i¢e hesaplama déngiisii olusgur.

Kimyasal proses tesislerinde hemen hemen her zaman
maddelerin bir tiir geri akisi bulunur: doéniistirilmemis
tepkenler beslemeye geri verilir; siriikleyiciler azeotropik
kolonlara geri gdénderilir; geri i1sitma beslemenin sicakligi-
ni1 yilkseltir. 1tki akim bir geri déngiide karistirildiginda,
bir madde geri déngiisii olusur ve hesaplamalar sicaklik ve
bilegsim temelinde tekrarlanlr. Bir karisma olmadan akimlar
¢apraz olarak birbirini gecerse, sadece 1s1 déngisii bulunur.
Bir 1s1 ddéngiisiinde, hem bilesimleri hem de sicakliklar:
aktarilan 1siya bagli olan akimlar bulunabilir. Ancak,
bilesimi aktarilan 1i1siya bagli olmayan bir akim her zaman
bulunur. Bu durum, sadece sicaklik tekrarini gerektirir ve
dolayisiyla, tahminleri daha kolay yapilir, yakinsamalari da
daha hizli ulasilir hale getirir. Bir benzetimde proses ki-
sitlamalar:i uygulandiginda kontrol déngilileri katilir
(Massey,1982). Geri déngiiler basit, i¢ ige veya kenetlenmis
olabilir. Basit déngiiler ag¢iklama gerektirmez; geri déndird-
len sadece bir akim ve dolayisiyla sadece bir ddngi vardir.
1¢ i¢ce bir dbngiide tekrarlanan tek bir akim vardir, ancak
déngiiler bagimsiz olarak yakinsar; uzun surer fakat denge-
lidir. Ortak bir akimi paylasan i¢ ice olmayan kenetlenmis
déngiilerde tekrarli bir akim vardir, fakat déngiiler esanl:

olarak vyakinsar; hizlidir fakat daha az dengelidir. Bu
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durumlar, hesaplamalara baslanmadan &nce geri dongl akimla-
rinin éartlarl ve bilegimlerinin tahminini gerektirdiginden,
tasarimi zorlastirir. Tahminler kontrol edilir; hatall ise,
veni tahminler vyapilarak hesaplamalar tekrarlanir. Bu

iglem, tahmin dogru oluncaya kadar devam ettirilir {Massey,

1982).

Geri dongiili problemlerde pek Gok tekrarli tahmin ve
hesaplamalar vyapildigindan, ¢ézlimleri bilgisayarla bile,
6zellikle vyakinsama olmaz ise, Gok pahali wve uzun olur.,
Bdylece, madde (ve enerji) denkliklerini ¢8zmek i¢cin modiiler
ybntemle ilgili olarak, "Kbparma" (tearing) kavrami ortaya
Gikmistir. Bu kavram ardisik bilgi ak1sl saglamak amaciyla
modiller arasindaki baglafln koparilmasi ile ilgilidir.
"Koparma", geri déngl akimlar nedeniyle olugmus bilgi déngli-
stinden dolavi gereklidir. Koparmada bilinmeyen degerlerin
bazilar: (koparma degiskenleri) ve genellikle geri dénglu
akimlar: i¢in, tahmini degerler saglanir. Daha sonra, modd-
ler alt programlardan koparma degiskenlerinin degerleri
hesaplanir. Bu hesaplama, degerler arasindaki fark yete-
rince kicik oluncaya kadar bdyle devam eder (Himmelblau,
1989). Yaklnsamaya hizla wulasabilmede hangi akimlarin
kopar;lacaglna dogru karar vermek &Snemlidir. Ornegin,
Sekil 2.8.'de wverilen geri déngiilii bir prosesin ( toluenin
hidrodealkilasyonu (HDA) ) akis semasinda, gaz ve s1vi akim-

larin ikisini de kesmek verimli degildir (Sekil 2.9a); bunun
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yerine reaktdre giren veya ¢ikan akim kesilirse her iki geri
déngi parg¢alanir (Sekil 2.9b). Burada, flag tankina giren
akim, hesaplamalarda baslangi¢ noktasi olarak kabul edilebi-
lir. Fiziksel 6zellik verilerinin prosese ger¢ek tahminler
saglayacagindan emin olunmali ve CAD caligsmasina flas hesap-
lamalari ile baglanmalidir. Flas tankina giren akimin

belirtilmesi, her zaman bir veya birka¢ geri déngiiyli parGa-
lar ayrica, sivli ayirma sistemi 1ile ilgili olarak verilen
bazi1 kararlarin degerlendirilmesini de saglar. CAD paketle-
rin gogu , akis semasina dahil edilmesi gereken yakinsama
bloklarinin sayisinl en aza indirmek i¢in hangi akimlarin
koparilmasi gerektigini gdsteren bir algoritma igerir

(Douglas, 1988). Geri dénilis akimlarinin degerlerinin hesap-
lanmasinda yakinsama hizlandiricisi olarak kullanilabilecek
pek Cok ydntemden Szellikle ikisi pratikte gergekten gerek-

lidir: Ard arda yerine koyma ydntemi ve Wegstein yéntemi

{Massey, 1982).

Atik
— Kompresér -»
Ha ,CHa
i—-————-—:u-Kax:‘1s1:1r1c1 » Reaktér > Flas
Toluen I Benzen Hz, CH«
Kule 3 Kule 2 Kule 1
L 1 L

Difenil

Sekil 2.8, Geri Ddngiili Bir Prosesin Blok Akis Diyagrami
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2.2.2.2. Tam Benzetim veya Tasarim Program Sistemlerine

Ornekler

Tam benzetim ve tasarim program sistemleri temelde ayni
kisimlardan olusuyorsa da aralarinda farklar da vardir. Bu
sistemler, hesaplama dizenini kullanicidan saglamasini bek-
leme derecesi, veya kullanici i¢in akis semasini analiz etme
derecesi veya kullanici ile birlikte akiz semasini analiz
etme derecesi; termodinamik paket yada paketler seGenegini
sunma derecesi; kullanilabilir standart alt programlarin
saylsl: standart olmayan alt programlari ekleme kolaylig:i;
yakinsamayl hizlandirici vyéntemlerin kullanilabilirligi;
gisteme girdi ve ¢iktilarin kullaniciya dodniik olma derecesi
ve temel islemlerin isletme parametrelerinin degerlerini
veya akis semasinin seklini benzetim veya tasarim prosesi
olarak kabul veya degistirme durumlar: bakimindan farklilik
gdsterebilir. Boylece, tam benzetim ve tasarim programlari,
basit GEMCS'den esnek FLOWPACK ve tam etkilesimli bir bilgi-
sayar isletme sisteminden faydalanmak 1i¢in gelistirilen

CONCEPT sistemine kadar ¢egitlilik gdsterir (Tablo 2.1.)
{Sinnct,1985).



50

Tablo 2.1. Benzetim Paketlerine Ornekler

Ada Yazari Kaynak Elde Edilebilirlixi
GEMCS McMasters Kullanim
Universitesi kitabi, Ac1ik
" Johnson(1972)
FLOWTRAN Monsanto Seader et al.
Company ve (1977, ABD Universiteleri
CACHE Clark(1977)
ASPEN PLUS |Aspen Evans et al. |Aspen Teknolojisi,
Teknolojisi (1979) Cambridge
DESIGN/2000|ChemShare Kullanim Ticari
kitaba,
PROCESS Simulation {Kullanim ve Ticari
Science Uygulama tngiltere Univer-
Inc., ABD Kitaplari siteleri
CONCEPT CAD Cent Kullanim
Cambridge, kitabi,
ingiltere Ticari
Hutchinson
ve
Leesley{(1982)
SPEEDUP R.Sargent Sargent et al,|British Technology
(1982) Group, Londra,
Ingiltere
FLOWPACK Imperial Kullanim
Chemical kitabi, Ingiltere
Industries Universiteleri
Ltd., Davies(1971)
Ingiltere
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2.2.2.2.1. GEMCS

GEMCS, geri donglli akimlari olan veya olmayan kararli-
hal prosesler i¢in uygun bir ardisik modiiller benzetim ylri-
tdcli programdir. Fiziksel akimlari hesaplamak veya birimler
ile hesaplama bloklari arasinda mali veya fiziksel olmayan

verileri aktarmak i¢in bir modelleme yaklagimi kullanir

(Peters, 1982).

Bir prosesteki birimlerin matematiksel modelleri ve
prosese verilen beslemeleri tanimlayan uygun parametreler
verildiginde, GEMCS, ara ve ¢ikan akimlarin sartlarin:
hesaplar. Sadece yiriticii bir programdir; az sayida temel
iglem modeli verir ve fiziksel o6zellik paketine sahip olma-
dig1 i¢in uygulanabilecek proses tipleri sinirlidir. Ancak
6zel veya genel ama¢li fiziksel 6zellik paketlerini GEMCS'a

baglamak kolaydir. Yidruticli yapisi GEMCS'a pek gok pratik

avantaj saglar:

- Uygulama alanini, belli bir kimya, proses veya sistem
miihendisligine sinirlamaz,

- Sadece 5000 kelimelik bir bilgisayar hafiza kapasitesi
gerektirir,

- Ogrenilmesi, kullanilmasi ve ¢esitli uygulamalara gbére
degistirilmesi kolaydir,

- Cok iyi bir benzetim egitim aracidir,

- Birim modelleri ve fiziksel &zellikler kullanica
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tarafindan saglandigindan sonu¢larin hassasiyeti ve
givenilirligi anlasilabilir,

~ Kisa bir programdir; elde edilmesi ve ¢calistirilmas:
ucuzdur,

~ FORTRAN'da vyazilmigtir; kimya, petrokimya, metalurji,
maden igleme, nikleer malzemeler hazirlama ve kagit
sanayilerinde kullanilir,

- Daha gelismis akis gemasi programlarinin temelini

olusturur.

2.2.2.2.2. FLOWTRAN

FLOWTRANtﬁgenel ama¢li ticari proses benzeteglerinin
cogu gibi; ardisik-modiler yéntem uygular ve Kkararli-hal
buhar-sivi ve sivi-sivl proseslerin hemen hemen timini
modellemek ig¢in kullanilabilir. Ayrintili madde ve enerji
denklikleri, 6n cihaz boyutlandirma ve maliyet hesaplémalarl

yapabilir (Larsen, 1982). ,

1961'e kadar, Monsanto'da proses >bi;}mlerinin bilgi-
sayar modellerini akis semasi benzetimleri olarak bir araya
getirilmesi ¢abalari devam etmigtir. 1964°'de, fiziksel
6zellikler, sistem tasarimi ve dili, benzetim alt program-
lari ve kullanici kiitiiphaneleri igeren FLOWTRAN baslatildi.
1966'da  FLOWTRAN, Monsanto'da genel kullanima agildi.
Monsanto, 1969'da FLOWTRAN'2 servié birosu temelinde

A.B.D.'ye sundu; 1972'de ise lisans i¢in basvurdu. Ayrica,
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1973'de FLOWTRAN, ulusal bilgisayar aginda sadece akademik
Galigmalarda kullanilmak {izere {iniversitelere sunuldu.

1977'de M.I.T tarafindan ASPEN (kdmiir proseslerinin benzeti-
minde kullanilmak {izere gelistirilen ileri proses benzete-

ci) 'in geligtirilmesinde temel olarak secildi.

FLOWTRAN proses benzetimi sistemi, baslica dort

programdan olusur:

1. INF bigi programi - PUBLIC VE PR!VATE veri dosyalarinda
saklanan 180 saf bilegenin veri sabitleri elde edilir.

2. PROPTY bilesen fiziksel &zellik programi - deneysel
verilerden ve kestirim ydntemleri ile saf bilesenlerin
veri sabitleri elde edilir ve sonradan kullanilmak
izere saklanir. ‘

3. VLE faz dengesi programi - benzete¢lerde kullanilmak
Uzere buhar-sivi ve sivi-sivi denge verilerinden
karigim katsayilari elde edilir.

4. FLOWTRAN proses benzetim programi - FLOWTRAN girdi
verileri yiirlitiilebilir bir FORTRAN programina Qevrilir,
gerekli veriler ve alt programlar birbirine baglanir ve

hesaplamalar yapilir

Bir FLOWTRAN benzetimi siirdiirmek ic¢in, birimler arasin-
daki madde akisi FLOWTRAN akimlariyla, temel iglemler ise
bloklar ile gdsterilerek, proses akis semasi FLOWTRAN aklé

semasina doniistiriilir. Kullanici, prosesteki kimyasal
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bilegenleri, prosese giren her bir akimin basincini, sicak-
l1gin1 ve bilegen debilerini, hesaplama sirasini ve her blok
i¢in parametreler seklinde islem ve tasarim degiskenlerini
belirtir. FLOWTRAN, her proses akimi ve her bir aletin
¢alisgma sartlari hakkinda tam bilgi saglayarak, tim tesisin
kararli-hal davranlsxhl hesaplar. Ayrica, her bir aletin on
boyutlanmasi1 yapilarak, sabit ve isletme maliyeti hesaplana-
bilir ve tim tesisin kar analizi yapilabilir. FLOWTRAN
kullanilarak tek bir temel islem incelenebilir veya karmasgik

bir kimyasal proses analiz edilebilir. Ornegin, FLOWTRAN
kullanilarak, bir monomer Uretim prosesini darbogazdan kur-
tarma amaciyla optimizasyon ¢alismasinda, 750000%/y1l kar
artigi sagladi; ayrica, yeni bir ayirma prosesinin ekonomik
degerlendirilmesinde verilen siirede el hesabinda 1 deneme
yvaplilabilir iken, 20 ayri sart grubunun incelenmesi saglana-
bildi ve istenmeyen yan lrilinleri yok etmek i¢in tesise ekle-
necek yeni bir kolonun tasarlmlnda pilot-tesis incelemesi
gerekliligi giderildi; Monsanto asetik asit tesisi ise,

pilot tesis yapilmadan tasarland: ve kuruldu (Larsen, 1982).

FLOWTRAN kapasite bakimindan ChemShare'in DESIGN/2000
(Bakiniz 2.2.2.3.), Simulation Sciences'in PROCESS (Bakiniz
2.2.2.2.4.) ve AAA Technology'nin CONCEPT {( Bakiniz
2.2.2.2.5.) programlary ile karsilastirilabilir. Bu genel
amagly proses benzete¢leri arasinda, faz dengesi ve 6zel

fiziksel 6zellik modellerinin ve alt programlarin kullanim
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kolayligl, boyutlandirma ve maliyet analizi, sonu¢ bildirme
agiklig:i ve kullanim yayginligi bakimindan FLOWTRAN, fizik-
sel 6zellik modellerinin cegitliligi, veri bankasindaki bi-
lesen sayisi, petrol sanayinin &zel uygulamalarlna cevap ve-
rebilme bakimindan ise digerléri daha dstindiir- (Larsen,

1982).

2.2.2.2.3. ChemShare Programlari

ChemShare programlari, gaz isleme ve aktarimi, ham pet-
rol rafinasyonu, kimyasal ve petrokimyasal maddeler dUretimi
ve saflastirma, kdémir dénﬁstﬁrme prosesleri alanlarinda mad-
de ve enerji denkligi hesaplamalari yapmak i¢in kullanilair

(Matusky, 1982).

ChemShare programlarinin baglica pazari, milhendislik,
tasarim ve danismanlik firmalari ve isletmelerden olugtu-
rulur. Her iki grup ayni programlari uyguluyorsa da amag¢la-
r1 farklidir. Mihendislik, tasarim ve danismanlik firmalari
ChemShare programlarini proses ile ilgili én incelemeri yap-
mak, isletmeler ise genellikle, kari artiracak bir lretime
ulagsmak ig¢in tesislerde yapilabilecek enerji tasarrufu, dar-
bogazdan kurtulma, daha yiksek saflikta drin iretimi, yeni
cihaz satin alma gereksinimlerinin azaltilmas: ve daha ucuz
veya farkli hammaddelerin kullanilmasi gibi degigiklikleri

saptamak amaciyla kullanir.
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ChemShare kullanicilari, genel modelleme teknikleri
iceren genel ama¢li bir programi kullanmak zorunda degildir-
ler: hesaplamalarinl ¢ok dzel endiistriyel gereksinimler ig¢in
ard arda eklenmis bir veya daha fazla program ile ¢dzebilir-
ler. Programlar ve bunlarin fonksiyonlariy asagidaki

gibidir:

DESIGN/2000: Gok ¢gesitli kimyasal ve hidrokarbon
proéesin tasarimi ve benzetiminde uygulanan son derece gii¢li
ve kapsamli bir programdir. Bu program, sadece madde ve
enerji denklikleri hesaplamalari yapmaz, bazi tipte cihazla-
ri1 boyutlandirabilir ve akimlarin bilegimini ve dzellikleri-
ni tanimlayabilir. Programa 6nceden, tﬁm standart temel isg-
lemler modelleri yiiklenmistir. Temel iglemler, tim prosesi
tanimlamak i¢in, basit bir numaralama sistemi ile birbirine
baglanmistir. Her birimi tanimlamak i¢in ise, sadece ¢ok
kolay bulunabilen tipik bilgiler gerekir. Birimler eklene-
rek veya ¢ikarilarak veya igletme gartlari ayarlanarak pro-
ses degistirilebilir. Program, akim hesaplamalari i¢in ter-
modinamik verileri otomatik olarak saglar ve karmagik geri
dénglileri bir yakinsama hizlandiricisi kullanarak otomatik
olarak hesaplar. Ayrica, boru boyutlandirma, 6zel reaktdrler
veya ekonomi analiz hesaplamalari i¢in, programa Szel alt

programlar da katilabilir.
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REFINE: Ham petrol destilasyonlari icin dzel bir model-
dir. Yakinsamasi zor olan ham petrol kolonu hesaplamalari-
nin daha hizli ve emin ¢&zlimi, ChemShare tarafindan geligti-
rilen yeni matematiksel teknik ile yapilir. Yakinsama yén-
temi, standart tekrarli tekniklerden cok daha etkilidir; ana
kolonu ve yan siyiricilari tek bir birim olarak ele alir ve

esanl: ¢bziim yapar.

CHEMTRAN: DESIGN/2000 VE REFINE'a fiziksel 6zellik
verileri saglayan ¢ok amag¢li bir programdir. CHEMTRAN, saf
bilegen 6zelliklerinin en genis ticari veri bankasini igefir
ve 900'e yakin bilesenin bzelliklerini ( molekiil aglrllgx,
annama noktasi,kritik ézeilxkler, ideal gaz 1s1 kapasitesi,
kapasitesi, asentrik faktdr, ¢déziinurliik &zellikleri, sivi
yogunlugu, buhar basinci, buharlasma 1s1si) otomatik olarak

iki benzetece aktarir (Matulsky,1982).

2.2.2.2.4. PROCESS

PROCESS benzetim programi petrol, sentetik yakit ve
kimyasal proses tesislerindeki kararli-hal madde ve enerji
denkliklerini hesaplamak i¢in veri ve programlanmis ydntem-
ler paketidir (Brannock et al.,1982). 250 alt program ig¢eren
ve FORTRAN IV dilinde yazilmis bu program, modiler ve dosya-
ya doniik olarak tasarlanmigtir. Termodinamik o&zellik tahmi-
ni, temel iglemler hesaplama}arl ve O6zel ¢ikigli raporlar

i¢in kullaniciya ait alt programlari girmek miimkindir.
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PROCESS, 650'den fazla organik ve inorganik bilegenden
olusan genis bir saf bilegsen veri bankas: igerir. Her bir
bilegen i¢in, sicakliga bagli 3zellikler ve sabit 6zellikler
ve parametreler saklanmigtir. Kullanici, 6zellik verilerin-
den herhangi birini ¢ikarabilir, ekleyebilir veya degistire-
bilir. "Ayrica, 6zel bir veri bankasi olugturulup, geligti-

rilebilir.

PROCESS, K denge‘ degerleri, entalpi, entropi ve yogun-
luk kestirimleri ic¢in pek cok ydnteme sahiptir. Bu program-
da, yiksek basin¢ ve dusiik sicakliklarda hafif hidrokarbon
sistemleri 1i¢in, Soave-Redlich-Kwong veya Peng-Robinson hal
denklemleri sikga kullanilir. Kimyasal sistemler i¢in bile-
sen buhar 5a51n01 verileri ve entalpi verileri kullanilir.
Sistem ideal degilse, sivi aktivite katsayilarin:i ve buhar

faz flugasite dizeltmelerini hesaplamak i¢in veriler girile-

bilir.

Batin g¢aligma tan1m1amalar1 madde, enerji ve denge
denkligi bagintilari ile esanl:i olarak ¢oéziiliir. Kullanilan
algoritma bir Newton-Raphson vyakinsama teknigidir. Tepsi
sicakligi, akigs debileri ve 1sitici-sogutucu yiikleri, yan
irin debileri ve besleme debileri gibi kullanici tarafindan
tanimlanan 6zellik degigkenleri programda kullanilan bagim-
s1z degiskenlerdir.:- PROCESS, Fenske tim.geri akis hesapla-
malar:i ig¢in 1iki model, Underwood minimum geri akisg hesapla-

malari igin ise bir model igerir.
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Akigs gemas1 hesaplamalari, normal ﬁlarak sadece madde
ve enerji denklikleri icerir. Fakat PROCESS sadece &n
tasarim ve analiz i¢in madde denkligi hesaplamalari yapar.
PROCESS'de ele alinabilen akis gemasi 75 temel isglem 130
akim ve 50 bilesenlidir ve rahat¢a genigletilebilir. Hesap-
lama ’dﬁzeni, kullanic: tarafindan verilebilir yada
PROCESS tarafindan belirtilebilir. PROCESS, koparilacak
geri déngﬁ akimlarini ve déngl hesaplama sirasini: belirleyen
bir geri doéngli analizdérii icerir; kullanicinin, geri doéngl
akimlarini tanimlamas:i gerekmez. Proses benzetim akis sema-
sinda yakinsama bloku gerektirmez. Yéklnsama sinirlamalara
program tarafindan otomatik olarak diizenlenir;fakat kullani-
¢1 tarafindan da ele alinabilir. Wegstein hizlandirici

teknigi kullanilabilir (Brannock et al., 1982).

2.2.2.2.5. CONCEPT

CONCEPT, buyik ve kiigiik problemlerde etkin, pek ¢ok
" prosese uygulanabilen, hem giiclii hem de esnek, etkilesimli
bir proses akis gemasi programidir (Winter,1982). Pek gok
akig semasi programi gibi, CONCEPT, madde ve enerji denkli-
gi, fiziksel o6zellik wve ayrintil: tasarlm hesaplamalar1n1
modiler yaklasimla yapar. Ancak, diger programlarda pek
rastlanmayan tam etkilegimli islem, temel islemler arasin-
daki bilgi aktarimi i¢in tam esneklik, asiri hesaplama

vapilmadan ileri ve geri kontrol olanagi, giicli yakinsama
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hizlandiricilari ( Ardarda Yerine Koyma, Wegstein, Broyden
yéntemleri) ve otomatik akis semasi1 analizi gibi pek Gok
teknolojik yenilikler icerir. CONCEPT, uygulama ve kullani-
c1 gereksinimlerine cevap verecek sekilde‘degistirilebilen,
fakat ¢ozimleri ¢ok az bir én hazirlikla hizli bir gekilde
elde edilebilmesi i¢in kiitiphanesi asir:i miktarda teknoloji

ile yiklenen, "acik" bir sistem olarak yaratildi.

CONCEPT modiillerden olusan bir programdir. Bu modille-
rin her biri, kendi gérévine uyguﬁ 6zellikler tagsimaktadir,
ancak tim sistemin igleyisi ilgili tesise 6zgil bir proje
veri doéya31 ile dizenlenir. Bu dosya herhangi bir kademede
saklanabilir veya <¢agrilabilir, 8yle ki kullanici her defa-
sinda sadece istedigi kadar bir calisma yapabilir. Etkile-
simli, basit bir ingilizoe dili kullanarak tanimlamalar:
belirtmek, sonu¢larin analizini hizlandirmak ve diizeltilen

gartlarin tekrar wuygulanmasini baglatmak i¢in, terminal ca-

ligsmasina olanak saglar.

CONCEPT'in cegitli kisimlarinin baglica fonksiyonlar:i:

FLOWSHEET -~ birimin proses akimlar:nin analizi ile ilgilidir

DIALOGUE -~ problem tanimlamalarini CONCEPT hesaplayicisina
girme mekanizmasini saglar. Girilecek bilgiler,
‘kimyasal bilesenlerin &zellikleri, termodinamik
seGeneklerin se¢imi, geri déngii akimlarin ve

besleme akimlarin verileri, temel iglem
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modiillerin 6zellikleri ve parametreleri ve
hesaplama ve yakinsama ayarlamalari ile
ilgilidir.

CONCEPT hesaplayicisi - tasarim veya benzetimi FLOWSHEET ve
DIALOGUE'de verilen tanimlamalar uygu-
layan modiler-ardigik hesaplayicidir.

KUTUPHANE - temel islem kiitiiphanesinde, destilasyon

kolonlari, pompalar, 1s1 degistiriciler ve flas
tanklari gibi proses tesisini meydana getiren
cihazlarin tasarim ydéntemleri verilmektedir.
Ayrica, termodinamik ve aktarim verileri sagla-
mak amaciyla KEYDATA sistemi CONCEPT i¢inde

verilmektedir.

CONCEPT'i daha ayrintili mithendislik tasarim Galisma-
lari, proje milhendislizi sistemleri ve kararsiz-hal durum-

lary 1inceleyebilecek hale getirmek i¢in ¢alisilmaktadir.

2.2.2.2.6. CHEMOS

CHEMOS, farkli =zorluk sevilerinde kullanilabilen
etkilegimli bir proses tasarim programidir (Thqmpson,1982).
Program modiuler yapidadir. Kullanicilarin pek ¢ogu Univer-~
site son sinif OBgrencileri veya ylksek lisans yapan proses
tasarlml'égrencileridir. Programin temeli proses akis sema-~
larinin olugturuldugu basit proses birimlerinin bir katalo-

gundan olugur. Birimler eklenebilir, birbirine baglanabilir,
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¢alistirilabilir ,Qe silinebilir., Kullanici, sistem ile
oynayabilir ve birg¢ok degisik proses semas1 olusturabilir.
Bu gekilde gelistirilen modeller, dosyalarda saklanabilir,
vyeniden incelenebilir, Galisma ’paramatrelerine daha uygun
degerler verilerek gelistirilebilir ve ekonomik kiyaslama
amacl ile maliyet verileri eklenerek genisletilebilir. Daha
ileri bir seviyede, program, yilksek 1lisans tezi Galismala-
rinda kullanilabilen 6zellikler de sunabilir. 1¢ice bir
blok yapisi ve kullanici tarafindan yazilan kisim ile stan-
dart blok kismi ara31ndaki etkilesimi saglayan yiiksek sevi-
veli bir dil bu 6zellikler arasindadir. Bir CHEMOS programi
en basit haliyle tesisi olusturan proses birimlerinin liste-
si (hesaplama diizeni i¢inde) ve gerekli olabilecek herhangi
bir geri besleme kontrollu veya geri déngli kapama bloklarin-
dan olusur. Herbir proses birimiyle birlikte paramatreler
ve onlarin 1ilgili degerlerin listesi verilebilir. Akim

6zellikleri de modeli tamamlar.

CHEMOS programi, PL/I(F)' de yazilmis birbirine bagli
yOntemler ve makina dili formunda 300 bilesigin dzellikleri-
ni igeren bir veri bankasindan olusur. Bu program, maliyet
verilerinin yiklenmesinde gegitli yollarin kullanilabilmesi-
ni saglar. Boylece, Gegitli tasarimlar maliyet veya karli-

lik bakimindan kiyaslanabilir.
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Her proses birimi bloku veya CHEMOS komutu, beraberinde
iglem ve uygulanabilir paramatreler hakkinda bilgi tagidi-
gindan, bu program kendi kendini bilgilendiren tiptedir.
Bir model test edilip, tesis verileri veya bagka hesaplama-
larla kontrol edildikten sonra, performans1 yiikseltmek i¢in
Qésitli sekilde degistirilebilir. En basit sekilde, bir
seri deneyde, her denemeden sonra bazi paremetrelerin deger-

leri degistirilerek yapilabilir.

Grafik paketleriyle baglantilar sayesinde, her tek bo-
yutlu arastirmanin sonu¢lar: veya olgiimleri grafiksel olarak
monitdr iizerinde gésterilir ve daha sonra ¢ikti olarak ali-
nabilir. Daha karmagik proseslerin geligtirilmesinde
(6zellikle bir Universite tasarim dersinde) problemi az yada
¢ok kendi kendine yeterli olan ayri ayri modellenebilen ve
kontrol edilebilen birimlere parcalamak sik sik gerekir.
Baz1 girdi akimlar: diger birimlere veya toplam madde denk-
ligine bagli oldugundan, birimler tam olarak kendi kendine
yetmez. Ancak, model hesaplamalarinin dogrglugunu kontrol
etmek ig¢in, biitin girdiler i¢in uygun degerler kabul edile-
bilir. Bir proses birimi modiiliinde ka¢ seGenek olduguna baz-
l1 olmaksizin, bunlarin sayisi yetersiz kalacaktir. Dogru-
dan»hesaplaﬁa kisimlarini katma ydntemi gereklidir. CHEMOS,
bir terciiman program icerir. Bu program, kaynak dilinin bir
satirini, hemen uygulanacak veya -uygulamak {izere hesaplama

birimi blokuna saklanacak bir komutlar serisine gcevirir.
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2.20202-7- MINI_‘SIM

MINI-SIM, kullaniciya proses sartlarini degistirme,
akimlari ele alma ve Dbazi basit temel islem hesaplamalari
yapma imkani veren diizenleyici bir programla birlegtirilmis
¢ok ama¢li bir denge programidir ( Erbar et al.; 1882).
Diizenleyici program, etkilesimli bir bilgisayar gerektirir.
Bu hesaplama yéntemlerinin hi¢ birisi yeni degildir, ancak,
MINI-SIM, biitiin bu 6zellikleri tek programda sunan tek ben-
zetim sistemi gibi gdrlinmektedir. MINI-SIM hizla gelisen,
olduk¢a genis hafizaya sahip, girdi Ggikt1 kabiliyeti disuk

ev tipi bilgisayarlar i¢in uygundur.

MINI-SIM'in kalbi, ¢ok amag¢li gii¢lii bir denge hesabi-
dir. Denge tahminleri i¢in kullanilan termodinamik &zellik-
ler, Scave-Redlich-Kwong (SRK) hal esitligine dayanir.
Denge programi, kabarcik noktasi, ¢iz noktas:i ve flag gibi
ve standart denge hesaplamalari ve sabit entaipi veya entro-
pi tipi ‘hesaplamalari yapabilir. Programa girdiler iki

sekilde verilebilir:

- Problemle ilgili &zel bilgilerin soruldugu programla
dogrudan dialog gseklinde; bunun ig¢in de istenen temel
problem verileri, hesaplama tipi, problem tanimlama,
birimler, se@ilmis kontrol sabitleri, sistemin sicakli-
&1 ve basinci, besienenlerin bilegsen tanimlama numara-

lari ve akis debileridir.
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- Onceden MINI-SIM tarafindan hazirlanmig disk dosyasi
seklinde. Bu tip bir girdiyle, kullanici, temel prob-
lem verilerini bir defa girer; problem dosyasini yaz-
diktan sonra ¢alismay:i durdurur ve daha sonra &énceki
hesaplamadan hi¢ bir sonucu kaybetmeden hesaplamalari
yeniden baslatir. MINI-SIM de Galisilabilecek maksimum
bilesen sayisi 25'dir. Hesaplamalardaki bilegen sayl-
si1na bagli olarak, 10-52 akimla ilgili olan bilgiler
saklanabilir. Bu programda 60 bilegenin verilerl
saklanir. Ayrica, programda standart olmayan en fazla

20 bilesenin 6zellikleri saklanabilir.

MINI-SIM'den "tam" ve "&zet" olarak iki farkli ¢ikti
sekli elde edilebilir. "Tam" ¢iktida, besleme, sivi ve
buhar debileri, mol kesirleri, .her bilesenin K degerleri
verilir. Ayrica, beslenen751v1 ve buharin molekil agirliz:,
toplam ve molar entalpileri ve entropileri ve sivi-buhar faz

yogunluklari da yazilir.

2.2.2.2.8. SPEEDUP

Kararli-hal proses benzetim programlarinin ¢ogu yodnteme
dénitktur. Her biri, kimyasal proseslerde kullanilan gesitli
birimlerin benzetimi yada tasarimi ic¢in 6zel ama¢li program-
lar ve bu programlari hesaplanabilir bir sirada birlestirmek

i¢in prosesin.akig diyagraminin geklini kullanan bir
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yluriiticl program igerir. Proses akig diyagrami geri déngi
akimlar igeriyorsa, prosesi hesaplamak amaciyla bazi akimla-
rin degerlerinin tahmini ve tekrarini iceren akim parc¢alama

tekniklerin kullanilmasi gerekir (Sargent et al.,1982).

Standart birimler i¢in 6zel ama¢l:i programlar yazmakta
pek ¢ok avantaj wvardir. _Tan1m1ay1c1 denkiemlerin cebirsel
yapilari incelenebilir, ayrica, birimlerin bilinen fiziksel
davraniglarindan tiiremis sayisal sartlar da gdzdéniine alina-
bilir. Ancak, 6zellikle tasarim problemleri i¢in, birim
programlarinin kati (sert) yapilar:i: tium prosesin bilegsik ¢o-
ziminl zorlastirir. Bu problemlerde, besleme akimi paramet-
relerin veya birimlerin davranigsini tanimlayan parametrele-
rin bazilari bilinmez ve degerlerinin istenen ¢ikan akim
gsartlarina ulasmasi arastirilir. Bdylece, ydnteme ddniik bir
yaklasimla, tasarim problemlerinde akis diyagramina fazladan
bilgi geri déng&lepi katilir. Bu geri déngiler, hesaplama
diizenini saptama problemini ve akim parcalama ile ilgili

saylsal problemleri zorlastirir.

Denkleme dénﬁk:bir benzetim sistemi de standart birim-
ler i¢in hazirlanmis modeller gerektirir. Ancak, bunlar,
gene proses akig diyagrami kullanilarak yiiriticli program ta-
rafindan bir araya getirilen tanimlayici denklemler grubu-
dur. Bdylece, modélier kolay yazilabilir, degistirilebilir

ve ana yiriitici programda olusturulduklari i¢in &zel sayisal
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yéntemlerin bilinmesi gerekmez. Bu tip tasarim tanimlamala-
rinin belli problemleri yoktur sadece yﬁrﬁtﬁcﬁ programa faz-
ladan denklem sagzlar. Anéék, her ne kadar otomatik cebirsel
islemler son villarda ¢ok geligmigse de cebirsel yapinin tim
denklem sisteminin otomatik hassasiyet analizi baklmlndan
incelenmesi ¢ok pahali olabilir. Dolayisiyla, pratik bir
benzetim paketi yontem ve denklemlerden olusan karma sis-
temleri ele alabilmelidir; dyle ki, k&étii sartlanmis denklem
alt gruplar: ig¢in &zel amag¢li ydntem programlari kullanila-

bilsin (Sargent et al., 1982).

Kararli-hal proses benzetiminde oldugu gibi, dinamik
benzetimde de ydnteme déniik (veya modiiler) ve denkleme ddniik
olarak iki paralel gelisme akimi olusmustur. Modiler diuzen-
de, modillerle benzetimi yapilan proses birimleri ile ilgili
hal degiskenlerinin tilrevlerini hesaplamak i¢in ydntemler
(modiller) kullanilir. Bu tirevler, birimin . zaman boyunca
davraniginl hesaplamak i¢in kullanilir. Her birimin durumu
her 2zaman siliresinde bagimsiz olarak saptanir. Bdyvlece
modiller arasindaki birlesme, denkleme ddéniik diizenlerde ol-
dugu gibi entegrasyon prosesinin her kademesinde degil, sa-
dece zaman silireleri sonunda yeralir. Dolayisiyla, modiiler
yontemler denkleme-déniik ydntemlerden daha az hassas sonuG-
lar verir. Daha sonra geligsen. y&ntemlerde prosesi tanimla-
yan tim denklemler esanl:i olarak ¢d&ziliir; béylece, tim

birimler arasinda tam bir birlesme séz konusudur. Dinamik
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benzetimde daha az hesaplama ile daha hassas sonu¢lar i¢in,
bilgisayar hafizasi sinirli oldugu durumlar disinda denkleme

déniik yaklasim tercih edilmistir.

SPEEDUP, kimyasal proseslerin hem kararli-hal hem de
dinamik benzetimi ig¢in kullanilabilen esanli denklem-¢dzen
bir proses benzetim sistemidir (Sargent et al.,1982). Pro-
ses sartlarinin optimizasyonu ig¢in de imkan saglar. Fazla
geri déngld akimi oldusunda daha etkin olan bu program,
kararli- hal proses tasarimi, proses kontrol tasarimi,
givenlik analizleri ve igletme incelemeleri ig¢in kullanila-
bilir.

SPEEDUP sisteminin 6zli, tasarimin durumunu gdsteren
veri Dbankasidir. Tasarimin Cesitli kademelerini sirdirmek
icin girdi bilgileri ve komutlari mihendislife dénik dilde
verilir. Sistem, tesis birimi modelleri, fiziksel dzellik-
ler, standartlar, maliyetler gibi tasarim verileri igeren
bir veri bankasi: wve yiiriitiici tarafindan kullanilan 40
'FORTRAN alt programlarindan (sayisal yontemler, fiziksel
6zellik bagintilari) olusan bir kiitiiphane i¢erir. Kullanici

veri bankasini degistirebilir veya ona ekleme yapabilir.

Benzetim problemini tanimlayan belli basli kisimlar

sbyle Ozetlenebilir:

FLOWSHEET- Cegitli birimler arasindaki baglantilari

gosteren prosesin akis diyagrami.
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MODEL - Prosesteki birim tiplerinin her biri ig¢in
belirlenmis tanimlama denklemleri.

UNIT - Her bir proses akimi veya birimin tasarim
tanimlamalar:

OPERATICON -~ Benzetim sirasinda izlenmesi gereken igslem

diizeni

Uretim, bakim ve tasima kolaylizi amaciyla SPEEDUP sis-
temi PASCAL'da programlanmistir, ve komutlari derlendikten
sonra fiziksel oOzellik kitiiphaneleri ve benzetimi yapacak
sayisal vyontemler ile baglanan bir FORTRAN programi iiretir.
Belli bir siireden sonra veya bir kesinti noktasinda islem
durdurulabilir wve kontrol kullaniciya doner,. kullan1c1,
grafik yvada Ggizelge seklinde lUretilmis sonug¢lari inceleyebi-
lir yada bazi1 degiskenlerin degerlerini degigtirebilir ve
se¢ilen herhangi bir zamandan sonra benzetimi tekrar

baslatir.

2.2.2.2.9. FLOWPACK II

ICI laboratuvarlarinda 25 yil once, kullanilacak akig
gemas1 programina karar verilmeden Once ¢egitli tekniklerin
degerlendirilmesi zerinde durulmustur; bdylece Network 67
ve 68 akis gemasina dayali FLOWPACK I, PACER'in geligtiril-
mis hali olan PSYCHO ve 6zel ama¢li akis semasi programlarin

hazirlanmasi i¢in bir c¢ercgeve olusturan GENtE gibi en az Ug¢
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sistem gelistirilmis wve kullanilmistir. Ancak, hesaplama
maliyetlerinin ylksek olmasi "d¢uncii-kugak" akis semasi
sistemlerinin gelistirilmesine neden olmustur. FLOWPACK II

bu tip sistemlere bir &rnektir (Perris,1982).

Esanli modiiler yapida olan FLOWPACK II, karmasik ama
hesaplama bakimindan verimli olan proses modelleri uretmek,
rastgele bilgi akimlari kullanmak, katilarla ilgili proses-
ierin benzetimini yapmak, tasarim 6zelliklerine ulagmak ama-
c1y1a kontrollii benzetim yapmak icin yeni kolayliklar ve
problemini tanimlamak, yapilan yanligslari dlizeltmek ve so-
nu¢larin anlamini ve sinirlamalarini kavramak icin tasarim-
ciya yardim etmek amaciyla genis kolayliklar saglanmistir.

Ozellikle, sunlara dikkat edilmigtir:

—.Basit, kullanim:i kolay bir girdi dili,

- Anlamli Kkararlarla genis denetleme,

-~ Temel islem modelleri ve fiziksel dzellik bagintilari
kiitiphanesi,

~ Esnek ve gii¢li bir fiziksel &6zellik veri bankas:
sistemi,

- Anlamli iglem sliresi kararlari ve yiksek sistem
glivenilirligi ve saglamlizi,

- Yeni temel islemler modelleri ve fiziksel 8zellik

bagintilarini kolayca eklemek icin basit bir yap:i.
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‘Biiyilk ¢apli endiistriyel problemlerin ¢dziminde kullani-
lan aklis gsemas1 programlarinin en dnemli problemi, bilgisa-
yarin islem siresidir. FLOWPACK Ii'de hesaplama verimini

artirmak i¢in su kolayliklar saglanmistir:

- Birim ayirmasl ve siniflamasi. Bu, yer ve zaman
tasarrufu saglar; bu sekilde minimum bagimsiz denklem
grubu ¢oéziilir.

- Hem birinci, hem de ikinci derecede gii¢gli denklem ¢dzme
teknikleri,

- Daha ¢ok verilerin degistirilmesi ile, ¢dzimiin i¢ice
yapisl Uzerinde se¢imli kontrol,

- Termo-fiziksel &zelliklerin ve temel islemlerin
hesaplanmasinda yeni teknikler,

- Birimlerin, akimlarin, bilesenlerin sayilari lzerindeki
sinirlamalari kaldiran esnek, yekpare bir depolama

vaplsi.

Ardisik modiiler bir sistem olduk¢a verimsiz oldugundan
dezavantajlari yok etmek i¢in FLOWPACK'ta temel islem model-
lerin hesaplanabilir yapisinin ylUriitlici tarafindan elekall—
nabildigi bir "alt az" kolayligi tasarlanmistir. Ayrica,
esanli vyakinsama saglandigindan, tasarim hesaplamalarina
yveni bir yaklasim getirir. Esitlik sinirlamalar:i, istenirse,
proses geri dénglileri ile esanli olarak saglanabilir veya
daha ¢ok esitsizlik sinirlamalar:i durumunda oldugu gibi bir

dis doéngii olarak ¢dzillebilir (Perris, 1982).
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Temel iglem modellerin hesaplanmasinda verimin artiril-
mas1 problemi iki farkli fakat birbirini tamamlayan yolla
ele alinir: al1sliagelmis ’modﬁler yaklasimdan ayrilmak olan
temel islem modellerinde ag tanimlama dilinin kullanilmasi
ile, temel islem hesaplamalarinin mantiksal yapisina ylUridtid-
cl girisine ve hesaplamalarin en verimli diizende yerlegti-
rilmesini kolaylastiran ag analizi yapilabilir. Ayrica,
ekstrapolasyon amaciyla onlari siirekli tekrar hesaplamak
yverine, fiziksel 6zelliklere kismen hassas yaklasik degerler

vererek hesaplama verimi yilkseltilebilir (Perris,1982).

2.2.2.2.10. MASSBAL

MASSBAL, kagit endiistrisindeki proseslerin kararli-hal
madde-enerji denkligi hesaplamalarinda kullanilan bir ak:isg
semas1 programidir. Uysgun olmayan veri girdisi, problem ta-
nimlama sinirlamalari ve diger programlamlarla gézienen za-
yi1f yakinsama problemlerini- gidermek i¢in gelistirilmistir

(Shewchuk, 1982).

MASSBAL programi, modiiler eganly bir sistem olarak
tasarlanmigtir. Incelenen prosesin matematiksel tanimlamasi
program tarafindan her bir temel islemi ve igletme sinirla-
malariniy modelleyen uysun denklemler toplanarak yapilir.
MASSBAL, bunu yapmak i¢in program modilleri igerir. Bu

dogrusal olmayan denklemler grubu daha sonra Newton-Raphson
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yontemiyle esanli olarak ¢éziilur.

Diger sistemlerde kullanilan modiiler ardisik yéntemlere
gére bu ydntemin bazi avantajlari vardir. Bitin denklemler
ayni anda ¢6zildigl ic¢in, problem ¢éziumiinil baglatmak ic¢in
hangi akimlarin koparilacagina karar vermek i¢in bir doéngi
analizinin vyapilmasi gerekli degildir; ayrica, hesaplama
si1rasinin saptanmasl da anlamsizdir, Batin denklemler bir-
likte c¢ozilldiglinden, program, prosesin igletme sinirlamala-
rini belirlemede biyuk esneklik saglar. Tutarsizliklar 6n-
lendigirsﬁrece, akigs semasindaki herhangi bir proses birimi-
nin igleyisi sistemdeki herhangi bir yerdeki bir sart belir-
tilerek kontrol edilebilir. Ayrica, bu isletme sinirlamala-
ri1 iliskili olabilir yani proses degiskenleri arasinda bir
cebirsel denklem kurulabilir. Esanl:i yéntem hizla yakinsar.

Genelde, bir problemin ¢dziminde 10'dan az tekrar gerékir.

MASSBAL programl proses cihazlarinin ¢ogunun olusturu-
labildigi bir grup oldukca basit temel igslem i¢ermektedir.
Bu modeller, ¢esitli islemlerin temel enerji ve madde denk-
ligi iligkilerini ele alir; ayrica, karmagsik iglemlerin
modellenmesi i¢in sinirlandirilabilecek kadar esneklik de
saglar. Modeller bilegsen veya toplam debi (ton/gin veya bir
baska birim), bilesim (azirlik veya mol), sicaklik, entalpi

gibi tipik proses akis degiskenleri igerir,
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MASSBAL, proses akls degiskenleri olmayan degiskenlerin
de katilmasina 1izin verir. Cihaz tasarim parametreleri
(¢1kis hizi, yaklasma 51¢ak11g1), cihaz isletme‘parametrele—
ri (BG gin/ton, glg, verim),‘ekonomik degerler (enerji mali-
vyeti) ele alinacak degigkenlere katilabilir. Bu degiskenler,
MASSBAL programina verilen problem tanimlamasina bagli ola-

rak belirtilir.

MASSBAL birim modellerinin toplami ve sinirlamalar,
programa, daha sonraki akis semalarlnda islendigi gibi yer-
lestirilebilecek bir proses grubu olarak tanimlanabilir. Bu
gsekilde kullanici, proses tanimlamasindaki modelleri kurabi-
lir ve kontrol edebilir. Bu kolaylik nedeni ile, veri gir-
disi daha kisadir ve ¢ok daha kolay yapilabilir. Bu 6zel-

likler, MASSBAL'a esneklik saglar.

Genelde, proses birimlerinin modelleme denklemleri pro-
sesin kararli-hal islemini tek olarak tanimlamaz. Kalan
herhangi bir serbestlik derecesini saglayacak fazladan
sinirlamalariy denklem setine katmak gerekir. Program, ¢ok
¢esitli sinirlamanin konmasina kolaylik saglar. Bunlarin
bazilari, iki degiskeni egitleyerek, bir degiskene belli bir
deger vererek, iki degiskenin orani veya Garpimi, bir degig-
kenin logaritmasi veya eksponansiyeli belirtilerek uygulana-
bilir. Daha genel dogrusal bagintilar da olabilir. Bu
sinirlamalar prosesi modelleyen denklem setine eklenir,

bdylece pek ¢ok ¢egitli prosesin modellenmesinde esneklik
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saglanir (Shewchuk, 1982).

MASSBAL programinda fiziksel &zellikler kitlphanesi
yoktur. MASSBAL enerji denkligi hesaplamalari, kullanici
tarafindan her bir bilegen icin saglanan 1s1 kapasitesi
verilerine dayandirilir. Bu veriler iki kisimda saglanir:
Isy kapasitesi ve sicaklik arasidaki 1iliskiyi veren bir
polinom ve bir temel sart. Bu veriler birlikte entalpi
hesaplamalarini saglar. Bu 1s: kapasiteéi denklemleri her
bir birimin enerji denklizi denklemlerinin saptanmasinda

problem siresince kullanilir,

MASSBAL, bdlinme-kesri kavramina dayali bir madde denk-
ligi programidir. Bu program, en fazla 20 bilesen ve S0
birimli proseslerin madde denkliklerini hesaplamak i¢in kul-
lanilabilir (Sinnot, 1983). Ozellikle bir ka¢ geri ddéngi
akimi iceren prosesler icin yararlidir. Proses akig diyag-
rami, her bir birim i¢in tahmin edilen taze beslemelerin ve
bilegenlerin b8linme kesirlerinin degerlerini ve birimler
arasindaki tim bagintilari gdsteren bir bilgi akis diyagra-
mina indirgenir. Bu degerler bir terminalde yazilir ve
program her bir birimdeki bilesenlerin akislarini hesaplar
ve yazar. Program, bdliinme-kesri katsayilarinin ilk tahmin-
lerinin kolaylikla degistirilmesine imkan saglar; ayrica,
tasarim sinirlamalarini ( proses 6zellikleri ve cihaz para-
metreleri) saglayan degerleri bulmak i¢in etkilegimli bir

bicimde caligtirilabilir.
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MASSBAL {i¢ ayri BASIC programindan olusur:

katsayllar matrisi ve taze besleme vektdriini diuzenleyen
ve verileri dosyalayan progran.

gerektiginde dosyalanmig degerlerin degigtirilmesinde
kullanilan program.

her bir bilesenin denklem'grubunu ¢dzen, degerleri
toplayan ve bilegsim yilizdelerini ve debileri yazan

program.



3.0. BIR MADDE DENKL1&1i PROGRAMININ GELISTIRILMEST VE
UYGULANMASI

3.1. Madde Denkligi Programinin Genel Yapis:

Temelde MASSBAL'den kaynaklanan ve burada geligtirile-
rek Galisir hale getirilen ve uygulanan bu program, prosesin
madde denkligini tanlmlayan'esanll denklemler grubunu olusg-
turmak ig¢in b61ﬁnme~kesri kavramini (Sinnot,1985) kullanan

bir vyonteme dayanmaktadir.

3.1.1. Bdélinme Kesri Kavrami

Bir bilgi akis diyagraminda her Dblok bir hesaplama
modiliinid (grubunu), yani ¢ikan bilegen akimlari ile giren
akimlar arasindaki iliskiyi g6steren denklemler grubunu
simgeler. Kimyasal proses birimlerinin ¢ogunun temel igle-
vi, bir bilesenin giren akimini iki veya daha ¢ok ¢ikis aki-
mina ayirmaktadir; Ornegin, bir destilasyon kolonu besleme-
deki bilesenleri bag ve taban {irin akimlarina ve yan akimla-
ra ayirilir. Dolayisivyla, bif temel iglemi tanimlayan denk-
lemleri kurarken, ¢ikan bir akimdaki bir bilesenin ak1$1n1
bu bilegsenin giren akimdaki akisinin bir kesri olarak ifade

etmek uygundur (Sinnot, 1985).

Sekil 3.1.'de gbsterilen  blok, bir bilgi akis diyag-

ramindaki herhangi bir birimi simgeler ve madde denklizi
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denklemlerinin kurulmasinda kullanilan simgeleri verir.

Bagka
Birimlerden Toplam Bagka Birimlere
Gelen Akiglar Akig Birim Giden Akiglar
A | i Adiwes A3
Dig Sistemden
Gelen Akislar| 8iow Asim
b birimf;;, I“;\BTTeseni
i biriminden

Sekil 3.1. Blok Diyagram:

[N
[

Birim numarasi,

Asw = k bilegeninin i birimine giren toplam akigi,

Q331 = Béliinme kesri katsayisi; k bilegeninin i birimine
giren toplam akisin j birimine giren kesri

€iow = k bilegeninin sistem digindan (0 biriminden) i biri-

mine giren taze beslemesi.

Herhangi bir k bilegeninin i biriminden j birimine
akigi, i birimine giren akisin bdlinme kesri katsayisi ile

garpimina egittir:
= Aawx Taak

Bélinme kesri katsayisinin degeri birimin tipine ve
giren akimlarin bilesimine baglidir. Bir birimden ¢ikan

akimlar baska birimlere girer veya geri ddéndiriilirler.
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¢ birimden olusan iki geri déngilili bir prosesin bilgi

akig diyagrami Sekil 3.2.'de gésterilmektedir:

Aok Qi

et
Atk Ooik T
Aie A=w
\ \
\ \
\
\ N Az Az
- 1 o 2 >Yepl 3 b
At Ozine /

Ei10k Azmie Qi=m. Emowe

Sekil 3.2. Geri Dongiili Bir Prosesin Bilgi Akig Diyagrami

Birim 1'e giren akislar incelenirse:
Az Odiom A

_l
N

Eiok Azr Q1=

P e ——

Madde denkligi: Bior + Ase Qize + Azke Trze = Aie
Her birime giren akiglar i¢in benzer madde denklikleri

yazilabilir:

Birim 2 : Adie Oz=ike = Azk

Birim 3 ! Azx Qozk + E3ok + Atk Ok = Aok
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Her denklem tekrar diizenlenirse, bilinmeyen Aiws Azws Aok

akislari cinsinden {i¢ es zamanli denklemden olusan bir grup

olusturulur:
Alk - Az Qi - Aok Qime = Ei1ow
- Al Ozime + Az =0
- Al U314 - Azx Oz + /\.:m = Emoe
Bu denklemler matris seklinde yazilirsa :
1 2 3
1 - Qg - Qiok Arie 810
J - Oz 1 0 1 * Az = 0
- Uz - Oozx 1 A3 =& 1
- B I el B el

Her bilesen i¢in bdyle bir denklem grubu olacaktir.

Kendi kendine geri ddéngliler yani tek bir birim etra-
finda geri doéngili akimlari olmadigi kabul edilir. Bunlarin
pratikte olmasi muhtemel degildir. Bir kendi kendine geri
déngilisii katmak gerekli ise, iki birim olarak gésterilebilir:
yada bir basgka sekilde, kendi kendine geri déngii yok kabul
edilerek program tarafindan otomatik olarak diagonalde
verlestirilen 1 degeri, (1 - A, :sw) olarak degigtirilebilir
( dasw = 1, tim geri dongi anlamindadir ve denklem grubunun

tek ¢odzimil olmaz).
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Madde denkligi bagintilarinin tiiretilmesinde uygulanan
bu ydntem oldukga geneldir. n birimli bir prbseé i¢in her
bilesen i¢in n denklemli bir set kurulur. Asagida n denkle-

min matris hali gdésterilmektedir:

(1 - ady1e) - iz - Uik s = Urrie A Biok
= Q=i (1 - az=k) ~ U=k ¢s — UAzmwe A E=0r
x -
~ eyt P . (1 - Aree) Are Eror
| _ 4 L
Birimler arasindaki bagintijarin sayisi, toplam

kurulabileceklerin ancak bir kismi oldugundan, tum pratik

madde denkligi problemleri icin, bdliinme-kesri katsayilari-
nin gogu sifirdir ve matris ¢ok daginik olur. n birimli bir
proses i¢in bagintilarin toplam sayis1 matris boyutuna esit,

. n*n, fakat gercgek say1i 2n ile 3n arasinda olacak olacaktir.

Bélinme kesri katsayilari (a) giren akimlarin ve ayni
.zamanda da birimin fonksiyonu oldugundan, denklemler genelde
dogrusal olmazlar. Ancak, katsayilarin pekcogu proses si-
nirlamalari ile belirlenir; digerleri ise, ilk yaklagim ola-
rak giren akislardan (A) bagimsiz olarak alinabilir. Taze
beslemeler, proses 6zelliklerinden bilinir; bdylece, bdlin-

me kesri katsayilar:i i¢in tahmini degerler kabul edilirse,

her birime giden her bir bilegenin akigsini belirlemek i¢in
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denklemler ¢oéziilebilir. Bo6linme kesirleri, giren akiglara
bagimli oldugunda, degerler diizeltilebilir ve kabul edilen
tahmini degerler ile hesaplananlar arasinda tatmin edici bir

yakinsama oluncaya kadar hesaplamalar tekrarlanir.

Kimyasal reaktérde, giren akimlardaki bilesenler tiike-
tilir ve yeni bilegenler (giren akislarda olmalari gerekmez)
olusturulur. Olusan bilegenler, giren akimlarin bdlinme ke-
sirleri gibi gdsterilemez; dolayisiyla, yalanci-taze besle-
meler olarak gdsterilmelidir. Bir reaktdédr iki birim olarak
gésterilir (Sekil 3.3.). Birinci birimin bdliinme kesirleri
tepkimeyle kaybedilen maddeyi ag¢iklamak i¢in kullanilir;
ikincisi ise, diger reaktdr <¢iktisini diger birimlere bagli
akiglara dag:itir. Reaktdrden ¢ikan sadece bir akim varsa
(bir bagka birime tek bir baglanti) ikineci birim dahil
edilmeyebilir.,

A1 Aoy Harcanan madde

1
1
1
1

Alk

2 > Azk Qszwe

- -

L e e e e

20w Olugan madde

Sekil 3.3. Bir Reqkidrdn 1tki Birimli Olarak Gosterilmesi
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Sadece birimlere giren akislarin debisi ve bilesimleri
hesaplanir. Ancak, birimdeki boéliinme kesri katsayisi 1
alinarak istenen hat lizerinde yapay bir birim dahil edile-
bilir ve akig, yapay birime giren bir akig olarak yazilair.
Bu sekilde, giren akis olmadigi halde, herhangi bir akis
icin bir sonu¢ elde edilebilir. Yapay birimler ayrica, atik
veya Urin akiglari gibi, sistemi terkeden herhangi bir aki-

sin debisini ve bilesimini dogrudan elde etmek icin de kul-

lanilabilir.

3.1.2. Blinme Kesri Katsayilarini Kestirme Yontemleri

Bélinme kesri katsayilari, proses biriminin islevi
g6zdnine alinarak ve urin kalitesi, giivenlik, faz dengeleri
ve diger termodinamik bagintilar ve genel proses ve mekanik
tasarim sartlari dolayisiyla akislar ve bilesimlerinde
meydana gelen sinirlamalar kullanilarak tahmin edilebilir
(Sinnot, 1985). Ornegin, giren akimlari tek bir akima
birlegtiren bir birim icin her bilesenin béliinme kesri
katsayilari 1'e esittir (Qsswe = 1). Buna kargin, bir birime
giren akim her birinin bilesimi girenle ayni olan iki veya
daha ¢ok akima ayrilirsa, her bilegenin béliinme-kesri katsa-
y1s1, toplam akimin bdlinme kesri ile ayni olan bir deger
alir. Atik akim buna bir érnektir: % 10'luk bir atik orani

icin atik akimin bélinme kesri katsayisi 0,1 olur.
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Sekilde gbsterilen akim ayiricisindan ¢ikan ve dengede
sayilan a ve b akimlari i¢in yazilacak denge bagintisi, den-

ge sabiti (K«) yardimi ile gbdyle ifade edilebilir:

Rarw = KuXow

£, Xew » b, Xow

Bélinme Lkesri katsayilari ise madde denkliginden

hesaplanabilir. Bdylece, a aklminln bélinme kesri,

K Xrie - Hew

Kie - 1 Xewx
olarak bulunabilir.

Bir destilasyon kolonunda, besleme akimindaki bilesen-
ler tepe, dip ve yan irinlere ayirir. Urin bilesimleri
genelde bilinir; belirtilebilirler yada akis sinirlamalari,
azeotrop bilesimleri veya Urin ©6zellikleri gibi proses
sartlarinca belirlenebilirler. Belli bir a akimi i¢in, ra,
toplam beslemenin a akimina giden kesri ise, bélinme kesri
katsayisi

x-er-

X

seklinde verilebilir. Beslemenin bilegimi belli ise yada
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tahmin edilebiliyorsa, ra'nin degeri bir kiitle denkliginden

hesaplanabilir.

Geri doénglniin debisi, besleme debisine orani sabit ola-
cak gekilde ayarlandiginda bélinme kesri katsayilari besle-
menin bilesimine c¢ok bagli degildir. ©On madde denkligi he-
saplamalarinda geri akigi belirtmek gerekli degildir; bodyle-
ce, sistem siniri, geri akisg yogusturucusunu dahil edecek
sekilde ¢izilebilir. Yan akimlarl olmayan bir kolon i¢in,
toplam Dbeslemenin tepe {iriin olarak ayrilan kesri, sdyle
verilebilir:

Xew ~ X

Tr =

Case e Hette — Xewte

Bir kolonda absoplanan veya siyirilan bir bilegenin
miktari, kolon tasarimina (raf sayisi), bilesenin ¢ézinir-
lﬁgﬁne<rve gaz ve sivl debilerine baglidir. Absorplanan
kesir, absorpsiyon faktdér yoéntemi kullanilarak tahmin
edilebilir. Kolona beslenen ¢dziciide ¢dzlinenin derigimi
si1fir ise, yada ihmal edilebilirse, ¢oziinen bilesenin
absorpsiyon kolonunda absoplanan kesri

(Ln/m*Gr} **? - Lon/M*Gen

(L /m*Gm )=+ - 1
seklinde, siyirma kolonunda siyirilan kesri ise,

(M*Gm/Len)} ™" - (m*Gm/Lm)

(M*Gen/Lm)=*2 - 1

geklinde hesaplanabilir.
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Burada, Gm = Gaz debisi, kmol/m®saat
Lwe = S1v1 debisi, kmol/m<zaat
m = Denge egrisinin egimi
s = Raf sayisi

Gozlcl ekstraksiyonu proseslerinde de ayni yaklasim
kullanilabilir. Tepkenlerin bdlinme kesirleri dogrudan
donusim % 'lerinden hesaplanabilir. Dénlisim, tepkenlerin
(besleme bilesimi) gévccaﬁ debilerine bagla olabilir ve
dyleyse, besleme sartlarinl saglayan degerleri belirlemek
i¢in tekrarlamalar gerekebilir. Doénlsim genelde inert
bilegenlerin derisimine bagli degildir. Reaktdrde olusan
irinlerin yalanci taze beslemeleri prosesin belirtilen veya

tahmin edilen veriminden hesaplanabilir.

3.1.3. Madde Denkligi Programinin Geligtirilmesi

Prosesin kararli hal madde denkligini ¢dzmek ig¢in ge-
ligtirilen program iki ayri Kkisimdan olusmaktadir. Birinci
kisimda, bdluinme kesri katsayilarinin ve taze beslemelerin
ilk tahmin degerlerini igeren veri dosyasini dizenlemek i¢in
bir ydntem ve kurallarini ig¢erir. 1Ikinci kisimda ise olug-
turulan denklem grubunun ¢dzimi yapilir. Program: kullanma

yéntemi kisaca séyle ag¢iklanabilir;

1. Her proses birimi i¢in bir blok kullanilarak prose-

sin blok diyagrami ¢izilir,
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Bloklar arasindaki baglantilar kurulur,

Her bilegen ig¢in birimin bir tablosu olusturulur.

Bu tablo her bilegenin hangi birime girdigini (sira
nosu), hangi birimden geldigini (kolon nosu) goste-
rir ve bélinme kesri katsayllarlnl verir,

Her bilegen i¢in, her birime giren taze beslemelerin
bir tablosu hazirlanlr,( Proseste reaktdér kullanili-
yorsa, olugan f{ridnleri tanimlamak i¢in yalanci taze
beslemeler kullanilir ),

Program ¢agrilir,

B&liunme kesri katsayilari ve taze beslemeler yvazilair,
Program sonu¢larinin timiinin veya se¢ilen bazi birim-
lerin sonu¢larinin yazimi arasinda bir se¢me olanagi
verir,

Hesaplanan akizlarin ve bilegimlerin proses paramet-

relerine (tasarim sinirlamalari) uyumu kontrol edilir

Ciktilar sinirlamalara karsilik kontrol edilir,

Gerektik¢e 8-10 kademeleri tekrarlanir.

Program, veri dosyasindaki verileri okur, dizenler ve

her birimin beslemelerini belirlemek i¢in esanli denklem

gruplarini ¢oézer. Her defasinda, bir bilegsenle ilgili so-

nu¢lar matriste saklanir ve blitin bilesenlerin akislari he-

saplanir.
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3.2. Madde Denkligi Programinin Uygulanmasi

3.2.1. Prosesin Tanitim:

Prosesin amaci, hidrokarbon karlslmlndan biitadien (BD)
iretimidir. PETKIM PETROKIMYA HOLDING A.S. Yarimca Komplek-
si blinyesinde olan tesis, bilitadien ekstraksiyonu yéntemini
uygulayarak ve yilda 8000 saat ¢alisarak, saatte 10880 kg
olarak verilen besleme i¢indeki bitadien'in % 96' sindan
yvararlanarak vyilda 2 99 saflikta 33000 metrik ton biitadien
iretecek gekilde tasarlanmistir ($ahin, Y.,1993). Besleme
akiminin bilesimi Tablo 3.1 ‘de, prosesin akis diyagrami ise

Sekil 3.4 'de verilmektedir.

Tablo 3.1. Besleme Akiminin Bilesimi

Bilesen % Agirlik

Propan

Metil asetilen
i-Bidtan
n-Bitan
i-Blitilen
Biten-1
tr-Biiten-2
cis-Bliten-2
1,3 Bitadien
1,2 Batadien
Cs 'ler

Vinil asetilen
Etil asetilen

N
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Hidrokarbon (HC) besiemesi, E-101 1s1 degistiricisinde
s1cak ¢dzicl kullanilarak 38°C'den S56°C'ye 1sitilir. Sicak
¢dzlcl, dnce disilik basingli buhar lireticisi E-110'dan gegi-
rilirse E-101'de 117°C'dan 101°C'a, E-110 devre digi ise,
E-101'de 145°C'dan 129°C'a sogur. Normal olarak % 93-98'i

buhar halinde olan HC beslemesi C-103 ekstraktif destilasyon

kolonuna verilir.

E-110 devrede ise E-101'den 101°C'da ¢ikan ¢dzicld, ana
¢6zicld sogutucusu E-103'de sogutma suyu ile 62°C'a kadar
sogutulur. E-110 devrede degilse 129°C'daki ¢éziicli 8nce
vedek sogutucu E-102'de sogutma suyu ile 101°C ye sogutulur,
oradan E-103'e verilir. Bir miktar ¢ézicl ayrilarak,ekst-
aktdr tepe ve son saflastirma dip akimlari ile birlestikten

sonra C~107'ye girer. Céziiclnin geri kalan bliyik kismi eks-

traktdre (C-103) gdnderilir.

C-103 ekstraktif destilasyon kolonunda hafifler (biita-
dien'den hafifler ) tepeden, HC karigsimindaki blitadien ve
agirlar ise <¢oziclyle beraber dipten alinir. HC beslemesi
10880 kg/h olarak girer. (éziici 77100 kg/h olarak birbirine
simetrik iki ayri noktadan girer. C-103 A dip akimi C-104
kolonuna basilir, tepe akimi ise C-103 B dibine basin¢landi-
rilir. C-103 B dip akimi C-103 A'ya basilir. C-103 B tepe-
sinden alinan akim E-105'de yogusturularak, 46°C'da D-101
druminda tbplanlr. D-101'in altindan alinan asetonitrilli

su D-107'ye basingla sevkedilir. D-101'den alinan HC-¢bzici
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karisiminin 6474 kg'i C-107'ye, az bir kismi ise geri akis
~olarak C-103 B'nin tepesine verilir. €-103 A kolonunun

81207 kg/saat'lik dip dUrini C-104 kolonuna basilir.

C-104 ¢dzicl ayirma kolonunda, ¢dzliciden ayrilan HC
tepeden alinir. 123°C'deki besleme kolona birbirine simet-
rik iki ayri noktadan girer. 52°C'daki tepe akimi E-107 yo-
gusturucusunda sogutma suyu ile yogusturularak D-102 drumin-
da toplanir. Drumin al;;nda toplanan su fazi D-101'den ge-
lén su faél akimiyla birlesir ve D-107'ye basin¢landirilir.
4567 kg/h tepe drin C-105'e, 76153 kg/h'lik dip akim1i ise
1979 kg/h'lik ¢dzlclt ilavesi ve 535 kg/h lik kondensat ila-

vesi ile birlegerek C-103'e basilair.

C-105 hafifler kolonunda, C-104'in tepe akimi olarak
gelen ham bitadien besleme akimi i¢indeki métil asetilen
ayrilir. Besleme akimi 4567 kg/saat olarak girer. Tepe
akimi E-109 yogusturucusunda yogustuktan sonra D-103 drumin-
da toplanir. D—;OG'den alinan kolon tepe iriniiniin 35 kg/h'i
digari, geri kalani kolona geri verilir. Kolon dip irini,

C-106 son saflagtirma kolonuna 4532 kg/h olarak basilair.

C-105'den gelen ham bitadien'nin son saflastirmasi
C-106 kolonunda gerceklegtirilerek % 99 saflikta blitadien
tepe Uridnid olarak elde edilir. C€-106 A'dan alinan kolon dip
akimi, C-107'ye giden akimlarla birlegerek E-113'e gelir.

Burada 49°C'dan 38°C'a sogutulur ve C-107'ye verilir.
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C-106 B tepe akimi E-112 yogusturucusunda yogusturularak
D-106 druminda toplanir. Tepe iiriinin ( % 99 saflikta BD )
bir kismi C-106 B tepesine geri wverilir, geri kalan

4131 kg/h'lik kism1 ise saf biitadien kiirelerine génderilir.

C-107 bitan-bilitilen yikama kolonunda, birleserek gelen
C-103 kolonu HC tepe akimi, C-103'e verilmeden ayrilan ¢ézii-
cli akimi-ve C-106 dip akimi, suyla yikanarak asetonitrilden
arinir. E-113' den soguyarak gelen 8448 kg/h besleme ve
14105 kg/h yikama suyu kolona verilir. Kolon dibinden ali-
nan son yikama suyu D-107'ye basin¢landirilir. 6714 kg/h

tepe Uridnii 90 D 106 kiiresine basin¢landairilair.

C-108 ¢dzlici geri kazanma kolonunda, birlegserek gelen
C-107 biltan-biutilen yikama kolonu dip driniindeki wve D-101
ile D-102 drumlarinin diplerinden alinan su fazlarindaki
asetonitril ayrilir ve tepe Uridnid olarak alinir. Besleme,
kolona girmeden ©&nce, E-114 1s:1 degistiricisinde 115°C'dan
74fC'a soguyan C-108 dip akimi yardimiyla 38°C'dan 74°C'a
1sitilir ve D-107'ye génderilir. D-107'nin dibinden allnan
akim C-108 kolonuna basilir. Tepe aklml E-117' de yogus-
tuktan sonra D-108'de toplanir. Drumdan, tepe akiminin bir
kismi kolona geri verilir, geri kalani ise tepe Urini ola-
rak, E-118" de 79°C'dan 38°C'a sogutularak T-101 geri kaza-
nilmis ¢ozlici tankina gbnderilir. C-108 dip akimi, E-114'de
C-108 besleme akimini 1sittiktan sonra, E-115'de sogutma

suyu ile 74°C'dan 38°C'a sogutulur ve C-107 kolonuna 14105
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kg/h debi ile yikama suyu olarak verilir. Arta kalan kanala

atilir.

Genel olarak, operasyon sirasinda ayrilan bir akimla
siirekli alinan bir miktar ¢&zlcl, ¢8ziici geri kazanma kis-
minda (C-108) islenerek, kullanilan ¢éziici i¢indeki agir HC
ve safsizliklarin fazla miktarda birikmesi onlenir. Toplam
¢ézlcliniin Z 2'sinin ayrilarak C-107've génderilecegi digid-
niilmigtir. Ancak her ihtimale kargi tasarim % 2,5 olarak
yvapilmistir. Yapilan analizler ¢ézicii i¢indeki HC ve diger .
safsizliklarin oraninin ¢ok ylkseldigini gdsterirse, ayrilan
akimin kesri arttirilabilir. Bu arttirma isi yavas yavas

yapilir ve buna paralel olarak gerekli degigiklikler de

operasyona uygulanir.

Ekstraktif destilasyon ¢dzicuslnde su agirlikgca 2 9 ol-
malidir. Bdéylece, hidrokarbonlarin uguculuklari, mol ylizde-

leri ve ¢oziniirlilkleri operasyona uygun durumda tutulur.

Geri kazanilan ¢oéziici aklml'(C—108'in tepe lrind) i¢in-
de su agirlikca % 19 oldugu ve % 9 su igeren ¢o6ziicli akimina
katildig:r halde, ekstraktif destilasyon (C-103) ve ¢dziici
siyirma (C-104) kolonlarinda tepeden asetonitrilden ¢ok su
alinir. Operasyon sgartlarinda ¢8ziicideki su derisiminin
normal seviyede tutubilmesi i¢in, ¢&zicli periyodik olarak

analiz edilir ve devamli olarak su ilavesi yapilir.
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3.2.2. Madde Denkligi Programinin Prosese Uygulanmaszi

Basitlestirilmis bir akis diyagrami (Sekil 3.5.) ve
proses birimlerinden élkan toplam tepe ve dip akimlarinin
debi ve bilesim degerleri ($ahin, Y.,1993) kullanilarak,
bilesenlerin her birim i¢in ayri ayri giren ve ¢ikan debile-
ri tek tek hesaplanmistir (Tablo 3.2.). Daha sonra, bdlinme
kesri kavrami da uygulanarak bilgi akisi blok diyagrami ha-
zirlanmis (Sekil 3.6.) ve Tablo 3.2.'deki degerler kullani-
larak bélinme kesri katsayilari hesaplanmistir. Hesaplanan
katsayi1 degerleri Tablo 3.3.'de dzetlenmigtir. Tgbloda ve-~

rilmeyen a degerlerinin timi O'dir.

Hesaplanan a degerleri kullanllarak, bdlinme kesri kav-
rami temelinde her bilesen i¢in ayri ayri matrisler olugtu-
rulmustur. Ornek olarak, asagida, gsetonitril {k=14) i¢in

elde edilen matris dizeni verilmektedir.

1 0 -0,9783 O 0 0 0 (? 71 1: 77'25—
-0,002 1 0 0 0 0 0 Ol | A=14 0
-0,998 O 1 0 0 0 0 Ol [Az1a 34,9

0 0 -0,0004 1 0 0 0 Ol jAars 0

0 -0,909 -0,0213 O 1 0 0 -1lll|Am1a ) 0

0 -0,091 0 -0,963 -1 1 0 Ol |Ao1s 0

0 0 0 -0,037 0 0 1 Oj|A714 0

0 0 0 0 0 o -1 11l Aes1s 0
—— J_ 4 -
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Tablo 3.2. Akimlarin Bilegimleri ve Debileri
Birim 1
Giren Cikan
Toplam (kg/h)}| Arm Are Az A
k |Bilegen 10880 | 77100 6773 | 81207
X(ag.) 0,06 - 0,1 -
1 Propan
ag.(kg) 6,5 - 6,5 -
© {Metil %({ag.) 0,2 - 0,1 0,02
2 asetilen
ag.(kg) 21,8 - 6,8 15
%(ag.) 1,4 - 2,2 -
3 i-Biitan
ag.(kg)| 152,3 - 152,3 -
Z(ag.) 2,3 - 3,7 -
4 n-Biitan
ag.(kg)| 250,2 - 250,2 -
%(ag.)| 26,6 - 42,4 0,02
5 i-Biitilen
ag.(kg)|{2895,2 - 2875 20,2
Z(ag.) 17,1 - 27,2 0,02
6 Biiten-1 =
ag.{kg) |1860,5 - 1845,4 15,1
%(ag.) 7,8 - 11,3 0,1
? tr-Biiten 2
ag.({kg)| B848,6 - 765,9 82,7
T({ag.) 4,8 = 5,4 0,2
8 cig-Biiten 2
ag.(kg)| 522,2 - 367,2 155
Z(ag.) 39,1 - 0,5 5,2
9 1.3 Biitadien
ag.(kg) [4254,1 - 31,1 (4223
X(ag.) 0,1 - - 0,01
10 j1,2 Biitadien :
ag.(xg)| 10,9 - - 10,9
X(ag.) 0,3 - 0,1 0,03_
11 |Cs* .
ag. (kg) 32,6 - 6,8 25,8
Vinil Z(ag.) 0,2 - 0,1 0,02
12 |asetilen
ag.(kg) 21,8 - 6,8 15
Etil Z({ag.) 0,03 - - 0,004
13 jasetilen -
ag.(kg) 3,3 - - 3,3
X(ag.) - 93 2,6 88
14 |Asetonitril -
ag.(kg) - 71703 176 71527
X(ag.) - 7 4,2 6,3
15 |Su
ag.(kg) - 5397 283 5114
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Birim 2
Giren Cikan
Toplam (kg/h)| A= Ta D=
Bilesen 6773 6474 299
Z(ag.) 0,1 0,1 -
1 Propan
ag.(kg) 6,5 6,5 -
Metil X(ag.) 0,1 0,1 -
2 asetilen -
ag.(kg) 6,8 6,8 -
X(ag.) 2,2 2,4 -
3 i-Biitan _
ag.{(kg)} 152,3 152,3 -
4 n-Biitan
ag.(kg)| 250,2 250,2 -
X(ag.) 42,4 44,4 -
5 i-Blitilen
ag. (kg) 2875 2875 -
Z(ag.) 27,2 28,5 -
6 Biiten-1
| ag.(kg)|1845,4 11845,4 -
X(ag.) 1,3 11,8 -
7 tr-Biiten 2
ag.(kg)| 765,9 765,9 -
Z(ag.) 5,4 5,7 -
8 cis-Biiten 2
ag.({kg)| 367,2 367,2 -
. X(ag.) 0,5 0,5 -
9 1,3 Biitadien
ag.{kg){31,1 31,1 -
x(aga) - - -
10 11,2 Batadien}
%(ag.) 0,1 0,1 -
11 |Cw*
ag. (kg) 6,8 6,8 | -
Vinil X(ag.) 0,1 0,1 -
12 {asetilen
ag. (kg) 6,8 6,8 -
Etil x(ag.) - - -
13 ]asetilen
ag.(kg) - - -
X(ag.) 2,6 2,5 5,4
14 |Asetonitril
ag.{(kg)| 176 160 16
X(ag.) 4,2 - 94,6
15 |Su
ag.(kg)| 283 - 283
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Birim 3
Giren Cikan
Toplam (kg/h)| Ao A< D>
k |Bilesen 81207 | 5048 76159
%(ag.) - - -
1 Propan
ag.(kg) - - -
Metil %X(ag.) 0,02 0,3 -
2 asetilen
ag.(kg)]| 15 15 -
X(ag.) - - -
3 |i-Blitan
ago (kg’ - - -
X(ag.) - - -
4 n-Bitan
ag.(kg) - - -
%(ag.)| 0,02 0,4 -
5 i-Biatilen
ag.(kg)| 20,2 20,2 -
X(ag.) 0,02 0,3 -
6 Bilten-1
ag.(kg)) 15,1 15,1 -
Z(ag.) 0,1 1,6 -
7 tr~Biiten 2
ag.(kg)| 82,7 82,7 -
X(ag.) 0,2 3,1 -
8 cis-Bliten 2
lag.(kg)] 155 155 -
X(ag.) 5,2 83,6 -
9 1,3 Biitadien
- ag.(kg)|4223 4223 -
X{ag.) 0,01 0,2 -
10 |1,2 Biitadien
ag.(kg)| 10,9 10,9 -
%(ag.) 0,03 0,5 -
11 |Cu”
ag.(kg)| 25,8 25,8 -
Vinil %(ag.) 0,02 0,3 -
12 |asetilen
ag.(kg)| 1S 15 -
Etil %(ag.)| 0,004 0,07 -
13 tasetilen
ag. (kg) 3,3 3,3 -
X(ag.) |88 0,5 93,9
14 |Asetonitril
ag.(kg) | 71527 27 71500
%(ag.)| 6,3 9,1 6,1
15 [Su .
ag.(kg) {5114 455 4659
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Birim 4
Giren Cikan
Toplam (kg/h) A= A> Da
k Bilegen 5048 4567 481
x(ag.) - - -
1 Propan
ag.(kg)| - - -
Metil x(ag.) 0,3 0,3 -
2 asetilen
ag.(kg) 15 15 ‘ -
X{ag.) - - -
3 i-Biitan
ag.(kg) - - -
X(ag.) - - -
4 n-Biitan
ag.(kg) - - -
%(ag.) 0,4 0,4 =
5 i-Biitilen
ag.(kg) 20,2 20,2 -
Z(ag.) 0'3 0.3 -
6- |Biiten-1
ag.(kg) 15,1 15,1 -
X(ag.) 1,6 1,8 -
7 tr-Biiten 2
%{ag.) 3,1 3,4 -
8 cis-Biiten 2
ag.({kg)| 155 155 -
X(ag.) 83,6 92,5 -
9 1,3 Biitadien
ag.(kg)|4223 4223 -
X(ag.) 0,2 0,2 -
10 j1,2 Biitadien
ag. (kg) 10,9 10,9 -
X(ag.) 0,5 0,5 -
11 |Cs*
ag.(kg) 25,8 25,8 -
Vinil x(ag.) 0,3 0,3 -
12 jametilen .
ag.(kg) 15 15 -
Etil %x(ag.) 0,07 0,07 -
13 jasetilen
ag.(kg) 3,3 3,3 -
x(ag.) 0,5 0,02 5,4
14 |Asetonitril
ag.(kg) 27 1 26
Z(ag.) 9,1 - 94,6
15 |Su
ag.(kg)| 455 - 455
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Birim S
Giren Cikan
Toplam (kg/h)| Asa Ase Ts D=
k Bilegen 8448 14105 6714 15839
Z(ag.) 0,07 - 0,1 -
1 Propan
' ag.(kg) 6,5 - 6,5 -
Metil X(ag.) 0,08 - 0,1 -
2 asetilen
ag.(kg) 6,8 - 6,8 -
Z(ag.) 1,8 - 2,3 -
3 i-Biitan 3
lag.(kg)] 152,3 - 152,3 -
Z(ag.) 2,9 - 3,7 -
4 n-Biitan
ag.{kg)} 250,2 - 250,2 -
Z(ag.)| 34 - 42,8 -
S i-Biitilen
ag.(kg)|2875 - 2875 -
) X(ag.) 21,8 - 27,5 -
6 Biitene-1
ag.(kg) |1845,4 - 1845,4 -
. X(ag.) 10 - 12,6 -
7 tr-Biiten 2
ag.(kg)| 848,6 - 848,6 -
%(ag.) 6,2 - 7,8 -
8 cis-Bliten 2 -
ag.{kg)| 522,2 - 522,2 -
%B(ag.) 1,6 - 2,1 -
9 1,3 Biitadien
ag.(kg)] 138,4 - 138,4 -
Z(ag.) 0,1 - 0,2 -
10 |1,2 Biitadien
ag.(kg) 10,9 - 10,9 -
Z(ag.) 0,4 - 0,5 -
11 |Ce*
ag.(kg) 32,6 - 32,6 -
Vinil "&(ag.) 0,2 - 0,3 -
12 |asetilen
ag.(kg) 21,8 - 21,8 -
Etil %Z(ag.) 0,04 - 0,05 -
13 jasetilen
ag. (kg) 3,3 - 3,3 -
Z(ag.) 20,3 - - 10,8
14 |Asetonitril
ag.(kg)}1717,9 - - 1717,9
Zl{ag.) 0,2 100 - 89,2
15 [Su
ag.(kg) 16,1 |14105 - 14121 ,1
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Birim 6
Giren Cikan
Toplam (kg/h) Aa Ta /\eu
K Bilegen 16619 2514 14105
%(ag.) - - -
1 Propan
‘ Metil %(ag.) - - -
2 asetilen
ag. (kg) - - ~
x(ag-) - - -
3 i-Blitan
ag.(kg)| - - -
%(ag.)| - - -
4 n-Biitan
ag. (kg) - = =
5 i-Blitilen
ag.(kg) - - =
Z{ag.) - - -
6 Biiten-1 -
z(ago) - = -
7 tr-Biiten 2
ag. (kg) - - -
z(agn) - - -
8 cig-Biten 2
ag.(kg) - - -
Z(as-) - - -
9 1,3 Blitadien
ag. (kg) - - -
Z(ag.) - - -
10 ]1,2 Biitadien
ag. (kg) - - -
Z(ag.)| - - -
11 |Cs*
ag. (kg) - - -
Vinil %Z(ag.) - - -
12 [asetilen
ag. (kg) - - -
Etil Z(ag.) - - -
13 |asetilen
ag. (kg) - - -
. %(ag.) 10,6 | 70 -
14 |Asetonitril
- jag.(kg)]1759,9 }1759,9 -
Z(ag.) 89,4 30 100
15 |Su : '
ag.(kg)}14859,1} 754,1 |14105

1
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Tablo 3.2. (devam)

Birim 7
Giren Cikan
Toplam (kg/h) Ar T> Ao
k |Bilesen 4567 35 4532
X(ag.) - - -
1 Propan
ag.(kg) - - -
Metil £(ag.) 0,3 43 -
2 asetilen
ag.(kg)| 15 15 ~
Z2(ag.) - - -
3 i-Biitan
ag.(kg) - -~ -
%(ag.) - - -
4 n-Biitan
ag.{kg) - - -
Zlag.) 0,4 - 0,4
5 i-Biltilen
azg.(kg){ 20,2 - 20,2
Z(ag.) 0,3 - 0,3
6 Biiten-1
ag.(kg)| 15,1 - 15,1
Z(apg.) 1,8 - 1,8
7 tr-Bliten 2
ag.(kg){ 82,7 - 82,7
X(ag.) 3,4 - 3,4
8 cis-Biiten 2
apg.(kg) 155 - 155
Z(ag.)| 91,5 57 92,7
9 1,3 Biitadien
ag.(kg) 4223 20 4203
®(ag.) 0,2 - 0,2
10 |1,2 Biitadien
ag.(kg)]| 10,9 - 10,9
X(ag.) 0,5 - a,s
11 {Ce”
ag.(kg)] 25,8 - 25,8
Vinil Z(ag.) 0,3 - 0,3
12 [asetilen :
ag.(kg)| 15 - 15
Etil E(ag.) 0,07 - 0,07
13 |asetilen
ag.(kg) 3,3 - 3,3
%x(ag.) 0,02 - 0,02
14 |Asetonitril
ag.(kg) 1 - 1
Z(ag.) - - -
15 |Su
ag.(kg) - - -
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Birim 8
Giren Cikan
Toplam (kg/h)} Ae Te Do
k Bilegen 4532 4131 401
%(ag.) - - -
1 Propan
ag.(kg) - - -
Metil X(ag.) - - -
2 asetilen
ag.(kg) - - -
z(agu’ - - -
3 i-Bidtan
ag.{kg) - - -
Z(ag.) - - -
4 n-Blitan
X(ag.) 0,4 0,5 -
5 i-Blitilen :
ag.(kg)| 20,2 20,2 -
%(ag.)] 0,3 0,4 -
6 Biiten-1
ag.(kg)| 15,1 15,1 -
%(ag.) 1,8 - 20,6
7 tr-Biten 2
ag.(kg)| 82,7 - 82,7
%(ag.)| 3,4 - 38,7
8 cis-Bilten 2
ag. (kg) 155 - 155
f(ag.)| 92,7 99,1 | 26,7
9 |1,3 Bitadien
ag.(kg)14203 4095,7 {107,3
X(ag.) 0,2 - 2,7
10 (1,2 Bltadien
ag.{kg)| 10,9 - 10,9
x(ag.) 0,5 - 6,4
11 |Ce*
ag.(kg)| 25,8 - 25,8
Vinil %(ag.) 0,3 - 3,7
12 |asetilen
ag.(kg)| 15 - 15
Etil %(ag.) 0,07 - 0,8
13 |asetilen
ag.(kg) 3,3 - 3,3
Z(ag.) 0,02 - 0,2
14 |Asetonitril
ag.({kg) 1 - 1
3‘38/.) - - -
| 15 {Su
ag.(kg) - - -
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Bu drnekte de gdriildugli gibi, « degerlerinin bazilari-.
nin sifira yakin olmasi, bazilarinin da bunlara oranla Gok
biylik olmas:i nedeniyle, burada, matris ¢&ziminde Maksimum
Pivot yéntemi uygulanmistir. Bu ydntemde en biylk katsayi-

nin bulundugu denklem pivot denklem olarak secilir ve ¢cdzime

bu denklemle baslanir.

Bu calisgmada, a degerleri verildiginde her birime giren
bilesenlerin debilerini ayri ayri hesaplayan bir bilgisayar

programi hazirlanmigstir ( EK ).

3.2.3. Uygulama Sonuc¢lari

Elle yapilan hesaplamalarln sonuglari daha dnce Tablo
3.2.'de verilmistir. Bilgisayar programl kullanilarak elde

edilen sonu¢lar ise Tablo 3.4.'de verilmektedir.



107

WITITY

0°0 0°0 £°98LYT L°8%0%1 ¥rogy a /<¢18 £°18¢ 6°80%S S
1°7 T°7T 66641 9"8TLT 1°6¢C S TLLTL 8- G¥1 €°816¢CL 71
£°C £°¢ 0°0 £° € £€°¢ 19R> 0°0 £€°C €1
0°G1l 0°Gql 0°0 8" 1¢ 0°81 0°GT 8°9 g8 1< Z1
"8° Q¢ 8°G¢C 0°0 9-¢¢ 8°GCT 8°GT 8°9 9°C¢ T
6°0T 6701 0°0 6°0T 6°0T 6707 0°0 6701 ot
C°E0CY £ vecy 0°0 T1°6€T7 € %ClYy E°wZlY 8°6C 1 %62% 6
a.mmﬁ T°SST 0°0 (AR AR 1°661 T°9GT 1°¢9¢€ (A A 8
£°¢8 £°¢8 0°0 9°8%8 £°C8 €°¢8 €992 9°8%8 L
6° %1 6°%T 0°0 9°g%8T1 6" %1 65°%7T 9°5%871 S°0981 S
£€°0¢ €02 0°0 6 vL8C €£°0¢ £°0¢ m.qnwm C°868C S
0°0 0°0 0°0 2 0S¢ 0°0 0°0 T 0S¢ 2°0S¢ K4
OLO .00 0°0 €£°2S1 0°0 0°0 £°ZST £°CZST €
0°0 0°sT1 0°0 879 0°g1 0°sT 8°9 8°1¢ 4
0°0 0°0 0°0 S'9 0°0 00 SS9 S°9 T
8 L 9 S N (> [ T uasaiig

TIeIs5huosg Twed3odd JeARSIZTlg

‘vre ©olge]




4.0. SONUC VE ONER1LER

Bu Galismada hazirlanan program, BASIC dilinde yazilmig
bir kararli hal madde denkligi programidir. Bu programda

maksimum 50 birim ve 50 bilesenle ¢alisilabilmektedir.

Bilgisayar programiyla ve elle yapilan hesaplamélarda
elde edilen sonu¢lar arasinda biiylik benzerlik gdriilmektedir.
Sonug¢lar arasinda % O - 4 arasinda degisen farkliliklar bu-
lunmaktadir. Sadece asetonitril bilegeni ile ilgili sonu¢-
larda, Birim 7 ve 8'e giren akimlarin degerlerinde % 10,
Birim 2'ye giren akim degerlerinde ise % 17'lik bir fark

gbzlenmektedir.

Programin gelistirilmesi amaciyla, verilerin dosyalara
rastgele girigini saglamak ic¢in bir alt program olusturula-
bilir. Bu alt program yardimiyla, herhangi bir bilegenin
alt programi seGilerek vyazilabilir. Bu sekilde, tasarim
sinirlamalarini saglayan akim bilesimleri ve debiler elde
edilinceye kadar islem tekrarlanir. Denklem grubunu ¢dzmek
i¢in degisik <¢d6zlim ydntemleri kullanilabilir. Programa,
kararli hal enerji denklizi ve maliyet hesaplamalari yapabi-
lecek alt programlar da eklenebilir. Ayrica, termofiziksel

6zellikler iceren bir veri dosyasi da olusturulabilir.
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