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A szamitastechnika kémiai alkalmazasa

Szerkeszti: BAKOS MIKLOS

Szamitési algoritmus, szamitdsi folyamatabra

A kovetkez§ cikkben az Algol programozési
nyelvvel fogjuk megismertetni az olvasét. Az egyes
fogalmakat egy konkrét feladat megolddsira szol-
gdlé program segitségével fogjuk illusztralni. (A
példa J. Kjaer : Basic Algol c. knyvében [1] leir-
tak alapjan késziilt). A jelen cikkben ismertetjiik
a feladatot, kidolgozzuk a feladat megolddsdnak
menetét, amigy ,,vegyészmddra”’, majd a szdmité-
gép adta lehetGségekre és korldtozdsokra gondolva
moédositunk valamit észjdrdsunkon.

A feladat megfogalmazasa, alapadatai

Kiszémitanddé, hogy mekkora lesz 450 °C hé-
mérsékleten és légkori nyoméson annak az egyen-
sulyi gazelegynek az osszetétele, mely egy mol
szén-monoxid és kilenc mél vizg8zbdl alakul ki
arra alkalmas kontakt katalizdtoron.

A vizgdzreakeié sztochiometriai egyenlete:

CO + H,0 = CO, + H, (1)

A reakcié egyensulyi 4llandéja:

Mg, *M
K — =200 i) 9
Mo * M50 @)
ahol m az indexszel jelslt komponens méltortje az

egyensulyban.
Az egyensulyi dllandé 450 °C hémérsékleten :

K=1,31 (3)
A megoldias menete

A sztochiometriai egyenletbdl kivetkezik, hogy
az egyensulyi elegyben a komponensek méltortje:

Mmoo = 0,1 —A

muy0=0,9—4 (4)
Mmcogq —A f

muy =7

ahol 4 a reakcié elérehaladésit jellemzd mennyi-
ség.
Helyettesitsiik a (4) osszefiiggéssorozatot az
egyensulyi dllandé (2) kifejezésbe:

: S IR (5)
mnnen
K (0,1—4) (0,9—1) =12
0,09K —0,1 KA—0,9 KA+ KA2=/2
(K—1)A2—KA+0,09 K=0 (6)
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A reakei6 el6rehaladésa tehdat:

: K+)VK®*=0,36(K>—K)

A= SK=T) ; (7)
Ebbél a (3) figyelembevételével :
A4,=1,0586 (8)
A,=0,0983

Mivel 4, nagyobb 1-nél, nincs fizikai értelme, igy a
reakei6 elGrehaladdsa:

A=0,0983 (9)

Ha azt (4)-be helyettesitjiik, megkapjuk a keresett
egyensulyi sszetételt:
mgo =0,0017 l
Mmu,0 =0,8017
Mo, =0,0983
my, =0,9883

(10)

Néhany elvi megfontolas

Az ismertetett feladat megoldédsa a vegyész szd-
mdra nem okoz semmiféle nehézséget. A megoldds
gondolatmenete teljesen kézenfekvé, a legnehe-
zebb matematikai feladat egy mésodfokt egyenlet
megoldésa, s az egyenlet két gyoke kozotti valasz-
tds fizikai tartalmdnak mondanivaldja szerint tel-
jesen egyértelmd.

Tulajdonképpen semmi mds tennivalé nincs,
mint a megoldds gondolatmenetének megfeleld
programot irni, és segitségével a szamitdst szdmito-
gépen lebonyolitani. Miel6tt azonban ehhez hozzd-
kezdiink, érdemes néhany dolgot megjegyezni.

1. Ha valakinek ez a feladat ad hoe és varhatéan
egyszer fordul el§ a praxisiban, annak nem érde-
mes a feladatot gépre vinnie, hiszen az papfron
ceruzéval néhdny perc alatt megoldhaté. Ellenben,
ha ezt a feladatot sok konkrét esetre kell alkal-
mazni, — példdul vizgdzkonverter szdmitdsa so-
rdn — annak dgy kifizet6d§ a géprevitel, ha a meg-
oldé programot nem konkrét, hanem 4&ltaldnos
alakban fogalmazza meg. Ezen most két dolgot
értiink:

@) legyen a bemend giz osszetétele tetszéssze-
rinti (vagyis a program ne csak 0,1 mél CO és 0,9
mol H,O esetében legyen haszndlhato).

b) legyen az egyensulyi h6mérséklet tetszés sze-
rinti (vagyis a program ne csak 450 °C-ra legyen
érvényes).

Az a) igény azt jelenti, hogy a reakcitelegy négy
komponens moéltortjének kiinduld értéke a feladat
paramétere lesz s ezeket valtozokként kezeljiik.
Jeloljiik ezeket éppen ugy mint a véltozékat, a
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1. dbra. Vizgdzegyensiuly programjanak 2. vdltozata

* indexszel kiegészitve. Akkor (5) egyenletiink a
kovetkezGképpen alakul:

s __i'":Og =5 .J)(m;i2+ A)
i (m* —A)m* —A)° (11)
(8]0} 0

He

2. Itt rogton egy technikai természeti megjegy-
zést tesziink. A kidolgozott programot lyukszalag-
irégépen lemdsoljuk, hogy a lyukszalagot a szi-
mitogép beviteli egységébe beflizve, betapldlhas-
suk a programot a szamitégépbe. Ezért olyan jels-
léseket kell a programban hasznilni, amelyeket
az irogépen le lehet irni. Szdndékosan hasznaltunk
(11-ben) legépelhetetlen jeleket. Pl: m*gg, kétszer
félsoros soremelést igényelne, a * jel hidnyzik az
irégéprdl. Mivel teljesen lényegtelen, hogy egy val-
tozét miképpen jeloliink, jeloljiik példaul a szén-
dioxid moélszamat igy: MCO,, mig a gorog betit ir-
juk: delta. A celsiusban mért hmérséklet jele le-
gyen: t.

3. A program altalanos jellegét az biztositja, ha
(11)-ben nem az egyensilyi 4lland6 szerepel para-
méterként, hanem a hémérséklet, hiszen

K=K() (12)

Ezt a fuggvényt kell a maga konkrét alakjiban
programunkban elhelyezni. Az egyensulyi allandé
homérsékletfiiggvénye a kovetkezd alakban 4ll
rendelkezésre :
In(K)=0,768 xIn(T") + ,,—10x1,4752X T
S0 [ X 9,6605X T+ ,—3 X 3,012
—1,5065+4943,3/T (13)

Azt latjuk, hogy itt kelvinben mért hémérséklet
szerepel, a feladatban pedig a celsiusfokban kifeje-
zett. Tudomasul vessziik, hogy a mérészam atszi-
mitast:

T—14243,16 (14)

meg kell majd valésitanunk.
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Mivel (11) baloldalin K szerepel, alakitsuk &t
(13) egvenletiinket :

K =exp(—0,7685 X In(7T") 4+ [(;,—10Xx 11,4752 T —
— 10— 1% 9,6605) X T +
f - 33,0102 <
—1,5065) X T + 4943,83)/7T)

Latjuk, hogy K explicit kifejezésén kiviil kiemelést
is végrehajtottunk. Ez ugyan a képletet latszolag
bonyolitja, de hamar észre lehet venni, hogy az
ily médon felirt kifejezés kiszamitasahoz lényege-
sen kevesebb miiveletet kell végrehajtanunk, mint
az eredeti alakkal val6é szdmitas esetén. Erdemes
megjegyezni, hogy altaladban, ha egy n-ed foku
polinom értékét kell kiszdmitani, a direkt kiszdmi-
tés esetén n Osszeadast, és n-1 hatvdnyozdst kell
végrehajtani, mig ha a fenti kiemeléseket végre-
hajtjuk (vagyis az tn. Horner-sémaéval szdmolunk),
az n Osszeadas mellett csupan n-1 szorzdst kell elvé-
gezniink.

Az ilyen és ehhez hasonlé fogasok természetesen
csak szdmitdstechnikai jelent6ségtiek, a megoldas
elvén nem véltoztatnak.

4. Hszrevettiilk, hogy a maésodfoku egyenlet
megoldédsa sordn két gyokot kapunk, és a két gyok
kozill fizikai meggondolasok alapjan valasztottuk
ki a valédit. A gép , trotlisdga” miatt azonban
nem képes fizikai meggondoldsokra, tehat igen
koriiltekint6en, megfelel6 logikai vizsgalatokat
kellene végeztetni a géppel, hogy a megfelel6 gyo-

- kot ki tudjuk vélasztani. Ennek elkeriilésére a

gépi szamitaskor egy masik algoritmust célszert
hasznalni. Ennek az a lényege, hogy a szamitds
egy fizikailag realizdlhaté allapotbél indul ki, 1é-
pésrdl lépésre halad a megoldas felé (iterdl), de
minden lépése olyan, hogy az az el6z6 allapotbdl
fizikailag megvaldsithato. Ezzel biztositottuk, hogy
fizikai értelemmel biré megoldast kapunk végered-
ményiil is.

Az eljards abbdl indul ki, hogy ha delta értéke
kicsi, delta? mar elhanyagolhaté lesz delta mellett
delta=0,001 esetén delta®=0,000001). Ezért ha az
egyensulyi egyenletbdl ugy fejezziik ki deltat, hogy
deltaZ-es tagokat elhanyagoljuk, akkor a kifeje-
zés mar elég pontos lesz abban az esetben, ha a
moltortek mar kozel vannak az egyensulyihoz.

dolta K xMCO x MH,0 — MCO,x MH,

=& x (MCO £ MTL,0) £ 30, + MH, %

Minden szamitdsi lépésben a moltorteket ezzel az
értékkel valtoztatjuk:

MCO —~MCO-delta

MCO,—~MCO, + delta (17)
MH, —~MH, + delta

MH,0 —~MH,O-delta

Ez tehat fizikailag értelmes, megvaldsithato alla-
potot jelent.

Ha az elhanyagolast nem végeztiik volna, akkor
az els6 1épésben mar eljutottunk volna az egyen-
salyi moltorthoz, igy viszont csak kozelitést ka-
punk az egyensulyi értékekre, amelyet tovabb kell
finomitanunk.

A kovetkezl lépésben delta értékét az Gj mol-
tortekkel szamoljuk, és a szamitast addig folytat-



| juk (addig végezziik az ujabb és ujabb lépéseket),
amig delta értéke a koncentraciéra megkivant
| pontossag értéke ald nem siillyedt. Ahhoz azonban,
hogy biztosak lehessiink az egyes lépésekben ka-
pott moltortek fizikai realizalhatésagaban, be kell
‘bizonyitanunk, hogy a deltdra kapott (16) képlet
nem ad olyan értéket, amelyet a CO, ill. H,0 mél-
torekbél levonva negativ szamot, a CO,, ill. H,0
moltortekhez hozzaadva 1-nél nagyobb szamot
adna.
A bizonyitas elvézezhets, de viszonylag hosszu,
ezért itt nem kozoljiik.

A programok

A feladat megoldasara a fent vazolt moddszer
alapjdn két programot irtunk. Az els§ az Algol
nyelvnek csupdn legegyszertibb elemeit hasznalja,
a masodikban viszont a nyelv bonyolultabb eszko-
zeinek felhaszndldsara igyekeztiink példakat mu-
tatni. A két program miikodése abban kiilonbézik
egvmastol, hogy az 1. valtozat mindossze irégép-
rol beolvassa a h6mérséklet és koncentracié ada-
tokat, majd frégépre irja ki az egyensulyi koncent-
raciokat, a 2. valtozat viszont kétféleképpen is
hasznalhato:

Az els6 mdédon hasznalva irégépen meg kell adni,
hogy hany adatrendszert kivdnunk széamoltatni,
ezutan a gép ezeket papirszalagrol beolvassa, majd
egvmésutan kiszdmitja az egyensilyi értékeket,
és sornvomtaton kifrja. A masodik médon hasz-
nalva irogépen kell megadni a négy koncentraci6
adatot, a program 400, 425, 450, 475, 500 °C hd-

mérsékleten k szamitja az egyensulyi koncentra-
cidkat, és sornvomtatén kiirja azokat. Azt, hogy
a programot milyen médon leaLn]uk hasznélni,
egy — a szamitds induldsakor — irégépen beirt

szam (mely 1 vagy 2 lehet) hatdrozza meg.
Ezt a két puwm not az Algol nyelv ismertetése
utan fogjuk kozolni.

Szamitasi folyamatabra

Miutan megbe«/éltiil\, hogy miképpen oldjuk
mec a feladatot és miel6tt hozzdkezdenénk egy
mdr megirt program olvasdsihoz, célszertinek mu-
tatkomk ha el6bb a komphkaltabb 2. program lé-
nyeges lepe;elt feltiintet6 egyezményes jelképek-
bél felépitett szémitési folyamatablat mutatjuk
mez. A szamitdsi folyamatabra elkészitése tulaj-
donképpen a program felvdzoldsa: a program
terve.

A folyamatdbra (amelyet feliilrsl lefelé olvasunk)
felsorol minden elvégzendd szdmitdsi tevékenysé-
zet, mégpedig ezek sorrendjére vonatkoz6 megél-
apltasokkal egyiitt.

Az 1. 4brén az els6 egyezményes jelkép a START
iz6t tartalmazza. Ez egyelSre csak annyit jelent,
10gy minden programnak van kezdete (és persze
vége is). A kezdetet vagy véget jelz8 egyezményes
elkép utdn az INPUT szét tartalmazé kor a ko-
retkezé egyezményes jelkép. A kor mindig kap-
s0l6t jelent, amelynek elnevezését beloirtuk. Az
Jbrén 14thaté kovetkezs jelkép: az TROGEP fel-
ratd trapéz. A trapéz mindig input vagy output
nfiveletet jelent. Az aktudlis esetben a trapéz jobb
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2. dbra. Az L1 kapcsolondl kezdddé programrész
folyamatdabrdaja

fels6 sarkdban levs outputra utalé 0 jel azt jelenti,
hogy az irégépen megjelenik valami kozlés. Hogy
mi, az is lathaté a trapézban:
,,a futds maédja’

szoveget irja le az irégép. Kz az a szoveg, amely azt
jelenti, hogy a program felhasznéaléjanak most koz-
lést kell adnia arrdl, hogy az 1. vagy a 2. futdsi mo-
dot valasztja az imént emlitett lehetSségek koziil.
Legegyszertibb, ha az irégépet hasznélja fel e koz-
lés megtételére. Ez input mfiivelet lesz, tehdt a
folyamatdbran megjelenik a kovetkezd trapéz,
fels6 sordban az IROGEP szoveggel, fels§ jobb
sarkdban az inputra utal6 I jellel. Az als6é sorban
egy 1 betl azt mutatja, hogy az i aktudlis értékét
kell az irégépen leiitni. Ezzel meg is adtuk a valasz-
tott futdsi médot.

A program felhasznaldja ilyen-olyan oknal fogva
a futdsi mdéd megadasakor tévedhet. A program
késziiljon fel a tévedés kivédésére és hivja fel a
figyelmet a tévedésre. Legegyszertibben ezt ugy
lehet megtenni, hogy a futds médjanak irégépi
kozlése utan vizsgalatot iktatunk kozbe.

A kovetkezd jelkép, a cstcsara allitott rombusz
mindig vizsgélatot, osszehasonlitdst jelen. Aktud-
lis esetben azt, hogy vajon a futds moédja 1. vagy
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4. dbra.
A KIIR eljdras
folyamatabrdja

3. dbra. Az egyensilyi
dallandok szamitdsdnalk
folyamatdbrdja

VH7~7-m C9-m(5))
~-mH2-mH28

~\madbsitaso

o moltorick
celtaval

5. dbra. Az BEGYENSULY eljards folyamatdbrdja

2. Barmi maés jelet iitott le a program felhasznd-
16ja, az értelmetlen szdm beolvasés, amivel a prog-
ram nem tud mit kezdeni. Mi legyen ilyenkor —
kezdddjék tjra a jaték, vagyis térjink vissza az
INPUT-hoz. Ezzel a felhasznal6 4j lehetSségeket
kapott arra, hogy nyilatkozzék a futds médjarél.
Ha a vizsgélat nem taldl értelmetlen szdm beol-
vasast, akkor most a valasztott futdsi méd szerint
(ldsd ismét a csticson 4116 rombuszt) halad tovabb
a szamitds. Ha i=1, akkor az L, jelti kapcsoléndl,
ha i=2, akkor pedig az L2 jelti kapcsol6nal kezd6d-
jék a folytatés.

A 2. dbrdn dolgozzuk ki az L; kapcsolénal kez-
dodd programrész folyamatdbrajat. Itt, mint
mondottuk az imént, arrdl van szd, hogy az irégé-
pen megadjuk, mennyi az adatrendszerek szédma,
majd eldkészitett lyukszalagrél a gép ezeket az
adatrendszereket beolvassa, azutdn egymds utan
kiszdmitja az egvensilyi értékeket és ezeket végiil
a sornyomtatén kiirja. A folyamatdbra szerint iré-
gépen kérjik az
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,,Adatrendszerek szama’’-t,

erre irogépen megadjuk az adatrendszerek szdmat.
Ha ez 1-nél kisebb, L,-nél a ciklus Gjrakezdddik, ha
egynél nagyobb, 4j blokkot kezdiink, melyben az
adatrendszereket lyukszalagrol (ezt jelenti a trapéz
jobb fels6 sarkdban az S betii) beolvassuk.

Az adatrendszereket egymdsutédn olvassuk be,
vagyis ugyanazt a mfiveletet kell egymés utan
n-szer megismételni. Ezt a ciklust jeloljiik a folya-
matébrén most kovetkezd jelképpel: téglalap
amelynek jobb, ill. bal oldalai egyszersmind egy-
egy hdromszognek is oldala. A haromszogekbe irt
szam (ezuttal 2, ill. 3) egy-egy kapcsolét jelent.
A téglalapban jeloltiik azt, hogy egymésutin n
adatrendszert olvasunk be.

Mi egy-egy adatrendszer tartalma? Kzt a ko-
vetkez$ trapézban soroljuk fel. Egy adatrendszer
beolvasisa utén a 2 kapcsol6hoz jutunk és beol-
vassuk a kovetkez§ adatrendszert. Az n-edik adat-
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rendszer beolvasdsa utdn a ciklusbdl kilépiink és a
ciklus jelképi 4brdjan jobb oldalt latjuk, hogy a 3
kapesolénal folytatédik a program.

Nyilvanvalé, hogy most fel kell dolgozni a beol-
vasott és egyelGre tdarolt adatrendszereket. Az is
nyilvanvalo, hogy megintesak egymés utédn vald-
sithatjuk meg a feldolgozdst, osszesen n alkalom-
mal, tehat ismét egy ciklus kovetkezik.

Gondoljuk meg mit is akarunk!

Trassuk vissza a kiinduldsi adatokat, szdmitsuk
ki az adatrendszerhez tartozé egyensulyi adatokat
és ezeket is frassuk ki. Célszerd lesz a kiiratdsra és
az egyensuly szdmitdsra egy-egy eljirdst megkom-
ponalnunk. Ezzel egyeldre raériink, de feltételezve,
hogy ezek azonosito elvenezése KIIR, ill. EGYEN-
SULY lesz, méar tovabb folytathatjuk a folyamat-
dbra kidolgozdsit. A ciklusban kinyomtatjuk a
kovetkez§ szoveget:

,,Kiindulédsi adatok
H8mérséklet C fokban”

majd a hdmérsékletet C fokban és a KIIR eljras
segitségével rendre a kiindulé moéltorteket. Ezt
koveti az EGYENSULY eljards, amelytdl elvar-
juk, hogy szdmitsa ki korabbi megfontoldsaink-
nak megfeleléen az adatrendszernek megfeleld
egyenstlyi moltorteket. Ezutdn kinyomtatjuk a
kovetkez6 szoveget:
,»Az egyensilyi moéltortek”,

majd a KITR-eljirds segitségével kifratjuk rendre
az egyensulyi moltorteket.

Egy adatrendszer feldolgozéasa utdn a 4 kapcso-
16hoz jutunk és feldolgozzuk a kovetkezd adatrend-
szert. Az n-edik adatrendszer feldolgozisa utdn a
ciklusbél kilépiink és az 5 kapesolénal folytatédik
a program. Azonban nincs mivel, hiszen az 1. fu-
tdsmoéd szerint kitlizott feladatot megoldottuk:
END. Az END azonosit6é utdn kovetkezik a prog-
ram végének jelzése: STOP. A 2. futasmdd folya-
matabrajirél még nem esett szé. Miel6tt erre sort
keritiink tervezziik meg rendre az eljarésok folya-
matabrajat.

Az 3. abra egy rovid eljaras: az egyensulyi allan-
dok szamitasanak folyamatabraja. Megértéséhez
a ,,Néhany elvi megfontolas” fejezet 3. pontjaban
mondottak elegendbek.

A 4. dbra a KIIR eljaras folyamatabraja.
Azt mondja csupéan, hogy a komponensek moltort-
jének aktualis értékét milyen fejléc alatt kivanjuk
kiiratni.

Az EGYENSULY eljérds folyamatdbrajat az
5. 4bra mutatja. Erdemes ezt az eljarast két adat-
ellenérzé vizsgalattal kezdeni. Ha egy adatrend-
szerben a moltortek Osszege nem egy, vagy az
egyensulyi dlland6 értéke negativ, irégépen kifrat-
juk a kovetkezd szoveget:

,,Valamelyik adat hibés”

majd a KITR eljdrdssal a kiinduldsi méltorteket.

Ha az adatellendrzd vizsgalat nem deritett fel
hib4t, kiszdmitjuk az egyenstlyi méltorteket
,,Néhény elvi megfontolds” c. fejezete 4. pontjd-
ban mondott médon. A ciklusbél akkor lépiink ki,
ha delta abszolit értéke tizezred ald csokken.

Az eljardsok folyamatédbrajanak megtervezése
utdn térjink 4t a 2. futdsmdd folyamatdbrajanak
kidolgozasdhoz. Javaslatunk a 6. abran lathato és
nem igényel kommentart.

TRODALOM
[1] Kjaer J.: Basic Algol, 2nd ed. Haldor Topsoe,
Vedbaek 1968. :

PE3IOME

B coob6menuu pagpaboraHa 3ajgaya U3 NPAKTHKH XHMH-
YeCKOM TEXHOJIOTHH, pPelleHHe KOTOPOH PasdHUTO Ha TaKue
mard, KOTOPBIE V)KE€ IOAJAITCsl PEUIEHHI0 C ITOMOINbI0
9BM

SUMMARY

A problem arising in the practice of chemical engi-
neering is elaborated and the solution offered is analys.
ed reducing it into steps which are convenient for com.
puting.

Uj gépek és késziilékek

Szivattyd hord¢ iiritésre

A vegyipari iizemvitel egyik nagy probléméja a
hordés tételben felhasznalt robbanédsveszélyes vagy
mérgezd anyagok adagolasa, hordé iiritése. F prob-
léma megoldédsira fejlesztettek ki egy specidlis
50 liter/min teljesitmény(i szivattytt. A szivattyd
csatlakoz6 része megegyezik a hordé iirité csonk-
janak méretével. A berendezésbe szlirét, ellen6rzs
szelepet, Uszé aluminium forgérészt, amely meg-
akadélyozza a szivécesS eltomddését légbeszivd
szelepet mennyiségmérst épitettek bele. A szivattyd
hasznélataval a hord6k iiritésénél felléps baleset-
veszély teljesen megsziintethetd.

A hordé zér6 kupakjanak helyére beillesztve a
szivattyld szivd csovét és azt légmentesen zarva,
a berendezés haszndlatra kész. A szivattyuk indi-
tésa utdn a mérgezd vagy robbandsveszélyes anyag
a 8z{véesovon, szlir6n keresztiil jut a szivattytba,
ahonnan a mérés utdn a felhasznalds helyére tovab-
bithaté. A szivéesSben helyezkedik el a légbeszivé
szelep, mely megakaddlyozza a dob, hord6 va-
kuum ald helyezését és egyben a mérgezd levegd
kidramlésat is.

Aszivattyut jelenleg a 2" méretti hordo csatlako-
zdshoz készitik. '

[Chem. Eng. 79., 36. (1972)]

A

103





