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Vegyészmérnoki tudomany szerepe a fenntarthato fejlodésben
II. rész, Kornyezetbarat kémiai technologiai rendszerek tervezése, uj tipusu kémiai
rendszerek alkalmazasa, az optimalas korszerii matematikai modszerei

INCZEDY Jénos
Pannon Egyetem, 8201 Veszprém, Pf. 158.

A kozlemény elsé részében’ ismertettik a legutobbi
évtizedben kifejlesztett, nagy hatékonysagl, integracids
tervezési moddszereket, melyeknek felhasznalasaval az
energia- ¢s anyagtakarékos kémiai technoldgiai eljarasok
tervezése ¢s a megvalositott rendszerek miikddésének
ellendrzése biztonsadgosan megvaldsithatdé. A fenntarthatd
fejlodést szolgald kémiai technologiai eljarasoknak azonban
nem csupan energia- ¢s anyagtakarékosnak kell lenniiik,
hanem kérnyezetbardtnak is, vagyis olyannak, mely a
kornyezetet sem haszontalan hulladékkal, sem egészségre
¢és a kornyezetre kéaros gdz és folyadék kibocsatassal nem
szennyezi. Ennek megvaldsitasa pedig azt igényli, hogy
a technoldgiai eljarasok soran keletkezé melléktermékek
ujrahasznositasa a rendszeren belil maximalis, a
kornyezetre kéaros anyagok kibocsatdsa pedig minimalis
legyen. Ezért a tervezés soran fontos figyelembe venni a
technoldgiai folyamat soran keletkezd melléktermékek,
hulladékok (fizikai vagy kémiai) funkcids tulajdonsagait,
és a melléktermékek hulladékok ﬁjrafeldolgozésénak
pedig az kell, hogy a tervezés vezérld parametere a
feldolgozandd anyagok funkcios tulajdonsdga legyen. A
IV. fejezetben a tulajdonsag integracio alkalmazasanak
modszerét mutatjuk be, melynek segitségével a maximalis
ujrahasznositast ¢és minimalis karos anyag kibocsatast
garantalo technologia megtervezhet. Megjegyezziik, hogy
nemcsak a hasznos funkcios tulajdonsagu termékek, de a
karos szennyezoket tartalmazd hulladékok kezelése soran
is a tulajdonsag mértéke a mérvadd, ugyanis a megengedett
hatarokat is tulajdonsag mérészamaként, (pH, toxicitas,
szinezettség, stb.) adjak meg.

A tulajdonsdg integraci6 nem csak a kérnyezetbarét
technologiak tervezése soran hasznos, de az 1j tlpusu
anyagtechnoldgiai  rendszerek tervezésének soran is.
A funkciés tulajdonsagokkal rendelkez6, kiilonleges
anyagszerkezetli, kiilonleges mindségi, 0j tipusu anyagok:
fényvezetdszalak, hatdanyagok, intelligens anyagok &s
a nanotechnoldgiai eszkozok, gyartastechnoldgiajanak
tervezése és optimalasa, a tulajdonsag integracid
segitségével biztonsagosabba tehetd ¢s nagy mértékben meg
is gyorsithatd.

IV. Kornyezetbarat kémiai technologlal rendszerek
tervezése tulajdonsag integraciéval'’
Tulajdonsag alapi Pinch analizis!®

Az ipari folyamat rendszerek nagy része miikodése soran
nagy mennyiségl, kiilsé forrasbdl szarmazo, koltséges

A hazankban uttord munkat végzett,
fiatalon elhunyt, Fony6 Zsolt emlékének
tiszteletére*-2

anyagokat (oldoszercket stb.) hasznal fel, mely egyes
miveletek sordn csak részben veszit hatékonysagabdl
és egyéb belsé forrasbdl szarmazéd hulladék anyagokkal
kombinalva ujra felhasznalhatd. Olyan esetekben, mikor
a felhasznalhatdsag kizarolag az anyag tulajdonsagatol és
nem kémiai Osszetételétol fligg, célszerli az integralast a
funkcios tulajdonsag mennyiségi értéke szerint elvégezni.
A miiveletek halézatabol allé rendszerekben rendszerint
tobb  belsé forras &ll rendelkezésre, melynek arama
ujrahasznosithatd. Az aramokat kiilonb6z6 fogado,
nyeld egységekbe vezetjiik Ujrafelhasznalas céljabol. Az
aramoknak van G, tdmegsebessége ¢s p, tulajdonsag érteke,
mérdszama, mely utobbira az alabbi megkotés érvényes:

Ppjmin < P ibe S P omax (12)
A megkotés adja meg az egyes nyeldkbe juttathatd aramok
tulajdonsag hatarait. Feladatunk az, hogy a forrasok aramait
nyelokbe vezessiik, ahol a keveredés megtorténik. Az
aramok megosztasat, a nyeldk sorrendjét, 6sszekapcsolasat,
ugy kell kialakitani, hogy csak minimalis kiilsé forrasbol
szarmazd friss anyagra legyen sziikség, ¢és a szennyezd
kibocsatds minimalis legyen. Osszekeverés soran a bevitt
tulajdonsdgmennyiség ¢értékét az Osszekevert aramok
tomegsebessége és tulajdonsaga szabja meg:

Gy X\V(pi):ZGi xy (p;) G, :ZGi (13)

v a tulajdonsdg-keverés operatora. [Ha a tulajdonsag pl.
stiriség, ugy v (p,) =1/ p,)].

Az iddegység alatt atadott tartalom

(mennyiség):

tulajdonsag

Mi = Gi Xy (p,') (14)
A nyel6 keverd egységekre érvényesek az alabbi operator
hatarértékek:
\lljmin S\l]jhe S\ijax (15)
A kiilsé friss forrés a legjobb tulajdonsagu, tehat
Wﬁ«is: S\Iljhe S‘V} max \\Uﬁ’i:: Z\V (p_ﬁ‘iss) (16)
Egy nyeld maximalis tulajdonsag tartalma pedig:
Mj max:Gj X\lljmax (17)

mely, megszabja a forrasok altal bevihetd maximalis
tulajdonsdg mennyiségét.

Pinch analizis elkészitésének 1épései a kovetkezdk:

(1) Osszeallitjuk a nyeldk aramlasi sebesség és megengedett
tulajdonsdgtartomany adatait. Lasd a (12) feltételt.
Kiszamitjuk a tulajdonsag operator maximalis értékét, és az
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1d6 egység alatt megengedett maximalis atvihetd tulajdonsag
mennyiségét. Lasd a (14) egyenletet. Végiil sorba allitjuk a
nyeldket novekedd \; max szerint. Lasd (16) egyenletet.

(2) Megszerkesztjiik a nyelé kompozit gorbét: a kivant G,
és a (17) egyenlettel kiszamitott, maximalis tulajdonsaigJ
tartalom ismeretében Ugy, hogy mindenegyes nyeldnek,
novekedd sorrendben, elkészitjiik a diagramjat, sebesség és
atvitt mennyiség koordinatakkal,. Az igy kapott emelkedd
egyenes szakaszokbol készitjiik el. szuperpozicidval, a
nyelk kompozit gorbéjét. Lasd 6. Abra.

(3) Kiszamitjuk a friss aram irdnytangensének értékét (16)
szerint és berajzoljuk a diagramba a friss aram vonalat, mely
az origobol indul és y . irdnytangenssel emelkedik. Lasd
6. abra.

(4) Osszeallitjuk mindenegyes forras sebesség és tulajdonsag
adatait. A tulajdonsag operator funkcids alakjanak
segitségével kiszamitjuk valamennyi forrds \, operatorat.
A forrasokat novekedd operator szerint allitjuk sorba, és
kiszamitjuk minden forras M. tulajdonsag tartalmat. Lasd
a (14) egyenletet.

(5) Ezutan a G, sebesség ¢és . operator adatokbol
felrajzoljuk novekedd sorrendben a forrasok emelkedd
vonalat, majd ezekbdl, figyelembe véve a nyeldk
(feljavitando aramok) maximalis tulajdonsag igényét (lasd
(17) egyenletet) szerkesztéssel és egymasra helyezéssel,
elkészitjiik a forrasok kompozit gorbéjét. Lasd a 6. abrat.

6. Abra. Nyel6- forras kompozit gérbe készitése.

(6) A forrasok kompozit gorbéjét bal iranyban elcsusztatjuk
a friss vonalaig, Ggy, hogy az mindig a nyeld kompozit
gorbe alatt maradjon és a forrds kompozit gorbéjével
egyetlen pontban, a pinch pontban, érintkezzen, az atfedo
tartomanyban.

Ezutdn a diagrambdl meghatarozzuk a pinch pont helyét,
tovabba a friss forras fogyasztas, és a szennyezd kibocsatas
minimalis értékét. Lasd a 7. abra diagramjanak bal alsd
részét, illetve felso jobb oldali részét.

A forrasok szolgaltatjak a dus dramokat (D,, D,, . .) a nyeldk
pedig a hig aramokat (H,, H,, . . .). A kiilso (friss) forras dus
aramanak jelolése: D.. Miveletek hatdsara a hig dramok
Jjosdaga fokozodik, hasznos tulajdonsag tartalma novekszik, a
das aramoké pedig csokken.

A fenntarthatd fejlédés szempontjabol rendkiviil fontos
Ujrahasznositds megvalositasanak tervezéséhez, a Pinch
analizis szamos ¢értékes informacidt szolgaltat.

Pinch pontban a nyeldk kumulativ arama altal felvehetd
maximalis tulajdonsagtartalom megegyezik a forrdsok

balsjdonsdz.
tartalorn (B

forras kornpoxit
ghrhe (L)

irameebecceg (07

7. Abra. Tulajdonsag alapu anyaghasznositas Pinch diagramja.

kumulativ tulajdonsagtartalmaval. A pont alatt keriil
felhaszndlasra a friss kiilsé forrds. A pont felett viszont
a belsé forrasokbol szarmazd Ujrahasznositott, és a
rendszerbdl kibocsatott tulajdonsag tartalom jelentkezik.
A kiils6forras igény ¢és a hulladék kibocsatas csokkentése
megvalosithatdo a miivelet-halézat ésszerli tervezésével, ha
az alabbi szabalyokat szem el6tt tartjuk: (1) Pinch pontban
tulajdonsag tartalom nem mehet dt. (2) Hulladék kibocsatas,
Pinch alatt, és (3) friss forras haszndlata Pinch felett, nem
lehetséges. Viszont, ha azt taldljuk, hogy a pinch alatt
kevés a felhasznalhato forras, a pinch felett pedig felesleg
van, ugy nyeld szakaszok vihetdk alulrdl a pinch folé, és
forras szakaszok alaja. A (15) feltétel hatarainak ésszerii
modositasaval, mind a friss felhasznalds, mind pedig a
hulladék kibocsatas mértéke minimalisra csokkenthetd.

Foo, Kazantzi, El-Halwagi, Mannan'' dolgozatukban j6

peldait mutatjak be a tulajdonsagalapti muivelettervezésnek
akkor, ha az egyébként hulladék-kibocsatasra keriilo, de
értékes tulajdonsagot hordozé anyagok ujrahasznositasat
kell megtervezni és megvalositani.

Egyik esetben fémfeliiletek olddszeres zsirtalanitdsa soran
hasznalt, részben kimeriilt oldoszerelegyek regeneralasanak,
pedig, mindségi papirgyartas sordn keletkezd selejtes,
tortfényl (broke), arnyas pulpok feljavitasara kivantak
alkalmas, és hulladékfeldolgozas szempontjabol optimalis
technologiat megtervezni.

Els6 esetben a tulajdonsag tartalom kovetésére alkalmas
méroészamként, (rogzitett hdmérsékleten) az olddszerelegy
Reid-féle gbéznyomasat (p . ), a masodik esetben pedig a
el S e
pulpok fehér fényt visszaverd készségét kifejezd, MgO-ra
vonatkoztatott reflektivitasat (R), valasztottak.

Alabbiakban szemléltetjiik mindkét esetben, a mérészamok
keverési szabalyat, tovabba a tulajdonsag operator és
mérdszam Osszefliggését leird egyenleteket.

144

Pty =225 Pty (18) Pp,. =28 19
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RP=Xx R 0  WR)=R" @D
Emlitett szerzok'' a grafikus szerkesztéssel késziilt analizis
diagrambol vett adatok felhaszndlasaval megvizsgaltak
és algebrai szamitasokkal meghataroztak, a szakaszokra
bontott nyeldk és forrasok tulajdonsag tartalmanak felesleg
és deficit értékeit, majd az aramok Osszes lehetséges
megosztasanak ¢és  Osszekapcsolasanak feltételezésével
készitett. ,,szuperszerkezetli” modellt korszerti szamitogépi
optimald program segitségével vizsgaltdk meg. Ennek
eredményképen hataroztdk meg azt az optimalis
konfiguraciét, mely a legkisebb kiils¢ forras fogyasztast
igényli és hulladék kibocsatasa a legkisebb

FUGGELEK

F.1. Uj tipusi segédanyagok és kornyezetkimélo
technolégiak

A fenntarthaté fejlodés megvaldsitdsihoz nem elegendd
a jelenlegi hagyomanyos technologidk tervezésének
optimalasa és a hulladékok feldolgozasara és felhasznalasara
hatasos tijabb, eljarasok kifejlesztése. Feltétleniil sziikség van
olyan alapvetden Uj technologiai eljarasok kifejlesztésére is,
melyek eleve joval kisebb tomegli (viz-, olddszer-, szemcsés
szilard)  anyagaramok felhasznalasat és regeneraldsat
igénylik, és a felhasznalt anyagok az egészségre nem
karosak, a kornyezetet nem szennyezik ¢s gyakorlatilag
regeneralas nélkiil ujra felhasznalhatok.

Ionos folyadékok

Az ionos folyadékok 100 °C alatti hdomérséklet
tartomanyban is folyékony halmazallapotu, nem illékony,
(kis gbztenzioju), nem gyulékony, jo oldoképességli szerves
sok. A kation imidazélium-, piridinium-, ammonium-,
foszfonium szarmazék, az anion pedig a kloridtol kezdve a
tetrafluorboratig nagyon valtozatos lehet.

Elény6sen hasznalhatok a hagyomanyos oldoszerek helyett,
polaros vegyiiletek olddszereként, reaktorban lejatszodo
szintézis reakcidk, vagy kétfazisu elvalasztisi miiveletek
megvaldsitdsa soran. Regeneraldsuk, minthogy nem
desztillacioval, hanem érintkeztetéssel torténik, nem energia
igényes ¢s rendszerint hulladékmentes is.

A BASF (Ludwigshafen) tizemeiben az etoxi-difenil-foszfin
és a dietoxi-fenil-foszfin eldallitasa, a difenil-klor-foszfin,
ill. masodik esetben, a diklér-fenil foszfin etanollal t6rténd
reakciojaval torténik, majd azt a sosav megkdtése ¢Es
eltavolitasa koveti. Utobbi 1épésekhez kordbban ammoniat,
vagy metilamint hasznaltak.

Legtijabban azonban a sav megkotést imidazol alapti ionos
folyadékkal (Basil®) végzik. Ezzel sikeriilt az energia- és
anyag felhasznalast a korabbinak néhany %-ara, a hulladék
kibocsatast pedig korabbinak felére csokkenteni.'?

Fluoros kétfazisu rendszerek alkalmazasa szerves
szintézisek soran.

Egyes folyadék halmazallapotu, szerves perfluor vegyiiletek

olyan tulajdonsagokkal rendelkeznek, melyek kivaloan
hasznosithatok az 0j tipust, kornyezetbarat kémiai
technologidk megvaldsitasa soran. Nem bomlékony,
stabilis, nem degradal6dd, hidrofob anyagok, melyek
vizzel és az altalanosan hasznalt szerves olddszerek nagy
részével, szobahdmérsékleten nem elegyednek, de egyes
olddszerekkel nagyobb hémérsékleten homogén elegyet
alkotnak, szuperkritikus CO,-ban kivaléan oldddnak, ¢s a
gazokat is oldjak.

A perfluor- és szerves- oldoszeres, kétfazisu, rendszer
alkalmazasanak felfedez6i Horvath T. Istvan és Rabai
Jozsef voltak, akiknek kozleménye 1994-ben jelent meg.'®
Katalitikus szintézis soran, kétfazisi rendszer alkalmazasa
esetén, szobahdmérsékleten a katalizator-vegyiilet a perfluor
fazisban, a reakcioban résztvevd alkotdok pedig a vele
érintkezd szerves olddszeres fazisban oldott allapotban
vannak jelen. Felmelegités hatdsara a két fazis egymassal
homogén fazist alkot, a reakcio lejatszodik, majd lehiités
és két fazis megjelenése és clvalasztasa utan a reakcid
termék(ek) egyszerli modon megkaphatok és a katalizator is
visszanyerhetd (pl. szilard fazisu szelektiv extrakcidval).

Perfluor oldoszerek: dekafluor-pentan; perfluor-hexan;
hexafluor benzol, stb.

Perfluor katalizator: bisz[trisz(3-perfluor decil) fenil)
foszfin] palladium(II) diklorid, stb.

Perfluor ligandum: trisz[3-(perfluordecil)fenil] foszfin, stb.

Perfluor reagens: perfluor-oktil-jodid; perfluor-1-oktanol,
stb.

Szintézis megvalositasa fazisok kozotti katalizator-
atvitel segitségével.

A hagyomanyos szerves kémiai technoldgiak atalakitasanak
egyik  legsiirgetébb  feladata a  kémiai reakciok
lejatszodasahoz elengedhetetleniil  sziikséges egységes
fazist biztositd, nagy mennyiségii oldoszer koltséges
regeneraldsanak kikiiszobolése.

Sok évvel ezeldtt, mikor a kifinomult ioncserés technikak
megsziilettek és széles korben ipari alkalmazast nyertek,
igéretesnek tlint az a felfedezés, hogy ioncseréld hordozon
megkotott fémionok, mint homogén redox katalizatorok
elény6sen hasznalhatok, mert a reakcidelegybdl barmikor,
rendkiviil egyszertien, maradék nélkiil eltdvolithatok.'*

Az ujabban alkalmazott, fazisok kozotti katalizator-atvitelt,
a reagenst ¢s/vagy katalizatort tartalmazd vizes fazisbol,
a szubsztratumot tartalmazo, szerves oldoszeres fazisba,
olyan szerves reagens illetve folyékony ioncseréld (pl.
tetrabutilammonium-bromid,, vagy tetrabutil foszfonium-
klorid) segitségével végzik, mely mindkét fazisban oldodik..
Atvivl katalizatorként, fentemlitetteken kiviil alkalmazhatok
egyes korona-éterek ¢€s polietilénglikol is. Igy homogén
fazisban halogénezési, alkilezési, oxidacios, redukcids, stb.
reakciok hajthatok végre, kedvezd sebességgel, viszonylag
alacsony hdémérsékleten, koltséges, vizmentes olddszerek
alkalmazésa és koltséges regeneralasa nélkiil."
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F. 2. Optimalas korszerii matematikai médszerei

Amint az a kozlemény elsd részének 1.fejezetében’
olvashatd: a legjobb hatékonysagi jellemz6 értékek
elérése ¢és meghatdrozasa céljabol, a tervezett folyamat
rendszer mikodését, egyrészt a kiilonb6z0, belsd szerkezeti
megoldasok (kiilonb6z6 konfiguraciok, kapcsolasi sorrendek,
esetleg mas, alapelvében eltérd, 0j tipusu elvalasztasi
eljaras, segédanyag, alkalmazdsa stb.) szempontjabdl
(szerkezeti optimalas), masrészt pedig, a kiilonb6zé bemend
mikodtetési paraméter értékek tartomanyaban jelentkezd
viselkedése szempontjabdl (paraméter optimalas), kell
megvizsgalni.

A lehetséges kombinacidk nagy szama  miatt,
gyakran megvalosithatatlannak tind, szamitast
olyan‘“‘szuperszerkezetli halozat terv” és olyan kiilonleges
algoritmus segitségével lehet csak megvalositani, melyben
minden szambajoheté miivelet tipus, minden kapcsolati
lehet6ség, stb. szerepel, de végiil is a haldzati terv, a
szamitasok eredményeképpen, az egyetlen optimalis rendszer
méretére kisebbithetd. A legujabb optimalasi eljarasok olyan
algoritmust alkalmaznak, melyben a nagyszamu szerkezeti
valtozatok igen-nem (logikai) értékeinek és a mikodési
paraméterek folytonos értékeinek egymas mellett jelenlevo
tengerében a célfiiggvény (pl. koltség, szennyezo kibocsatas,
stb.) minimalizalasat Ggy végzik el, hogy az eredménytér
elemei koziil menetkozben mindazokat, melyeknek jelenléte
logikailag nem megengedhetd, vagy korlatot l1épnek at és a
cél elérése szempontjabol nem relevansak, kitorlik, és végiil
is egy kevésbé komplex, optimalis technologiai szerkezetet
¢s rendszert jelolnek ki.

Hozzaférheté szamit6gépi programok

A legutobbi évtizedekben kiugroan megnovekedett a szama
a forgalomba keriil6, nagyteljesitményii, sok valtozos,
bonyolult 6sszetétell rendszerek mikodésének vizsgalatara
alkalmas, szamitogépes programmoknak.'® A NIST
(National Institut of Standards and Technology) Matematikai
¢és Informatikai Divizidjanak program kinalata: a GAMS
( Guide to Available Mathematical Software) rendkiviil
gazdag'’. Ezek koziil elsésorban a MINLP (Mixed-Integer
Non-Linear Program) vegyes egészszamui nemlinedris
programot, ¢s a legajabb, globalis (teljes rendszert atfogd
szemléletll), modellek alkalmazasat érdemes megemliteni.
Utobbi csoportba tartozik pl. a GDP (Generalized Disiunctive
Programming) csomag, melyben a teljes rendszer leirasara
konkrét, binaris és folytonos valtozokat egyarant tartalmazo,
egységes fliggvényt allitanak el6, melyre harom megkotés
(korlat) érvényes.

A MINLP programok valtozatai

A kémiai technologiai rendszerek tervezése soran
feltétlentil sziikséges MINLP program alkalmazasa ahhoz,
hogy a technoldgiai rendszerek diszkrét szerkezetének és
folytonos paramétercinek optimalasa egyidejlleg legyen
megvaldsithatd. A megoldasra a legutdobbi évtizedek
soran, szamtalan prdébalkozas tortént, ¢s szamos eljaras
(algoritmus) sziiletett. Napjainkban, mint feljebb is utaltunk
ra, a hozzaférheté programcsomagok szama jelentds, és
tovabbra is novekeddben van. A piac valtozo kivanalmainak
megfelelden egyes fontosabb technologiai rendszerek (pl.

desztillald, vagy szennyvizkezeld tizemek) tervezéséhez
kész csomagok kaphatok.

A megoldasi eljarasoknak algoritmusoknak szadmos
valfaja van, de egyszertsitett alapelviik a kovetkezoképen
fogalmazhat6 meg:

Z(min) = f(x,y) (22) h(x,y)=0 (23)
g(x,y) <0 (24) xe X, y € {0,1}

Z a célfuggvény, pl. Osszkoltség, melynek minimumat
keressiik. x-el a folytonos valtozokat (pl. allapothatarozo),
y-al a diszkrét (pl. igen — nem) valtozdkat jeloltiik.

A h jeli, a rendszer teljesitményét megszabo, kémiai
¢s termodinamikai egyenletekkel leirhatdo kapcsolatok
fuggvénye, a g egyenlétlenség pedig a valtozok
megengedhetd tartomanyat, korlatait szabja meg. X és {0.1}
a tartomanyok (dobozok) hatarai.

A feladatmegoldas algoritmusai a folytonos valtozokat
tartalmazd linedris rendszerek szélséérték keresésére
szolgalo, a kisérlettervezésben jol ismert, szamos
kézikonyvben, tankényvben megtalalhatd, viszonylag
egyszert szimplex mddszer algoritmusabdl fejlodtek ki.

A Dantzig-tol szarmazé'®, 1947 ota ismert, szimplex
modszer, az egyik legegyszerlibb és leggyorsabb eljaras
linedris rendszerek optimadlasara, cél-fiiggvények szélsod
értékének meghatarozaséra. Alapelve a kovetkezd:'

z; = f(x,%,...X,) (25)

A polinommal felirhato, konvex célfiiggvény z. értékei
n szamu, x, valtozotol figgenek. A sz€lsd értékék a tobb
dimenzids eredménytérben, zart poliéder cstcsain jelennek
meg. (Két dimenzids sikon haromszog, haromdimenzids
térben tetraéder csucsain.)

Minimum keresés esetén, ésszerli algoritmus szerint végig
tapogatva az eredménytablan levé pontokat, viszonylag
rovid tton, gyorsan megtalalhatd a teljes rendszerre
érvényes, valddi minimum érték. (Legegyszeriibb esetben,
ha az eredménytér kétdimenzids sik, és minimumkeresés
a feladat, a haromszog csucsain 1évo értékek kozil a
legnagyobbat kidobjuk és helyébe, tiikrozéssel uj értéket
tesziink. A 1épéseket mindaddig folytatjuk, mig a legkisebb
értékhez nem jutunk.) A pontossag ¢s megbizhatosag
érdekében a keresés utolsd6  szakaszaban a kritikus
eredménytértartomanyt szorosabban is atvizsgalhatjuk, ¢és
iteraciot is végezhetiink.

A digitdlis szamitogépek fejlddésével nem csak a
szimplex modszer teljesitoképessége volt nagy mértékben
fokozhato, de az optimumkeresés a nem linearis rendszerek
vizsgalatara, végiil pedig a vegyes egészszamu, vagyis
folytonos és diszkrét valtozokat egyarant tartalmazo, nem
linedris rendszerek vizsgalatara is kiterjeszthetove valt.

A ,,vegyes egészszamu” program megvaldsitasat elsGsorban
a hatvanas évek 6ta ismert, Branch & Bound (korlatozas ¢s
szétvalasztas) program®” alkalmazésa tette lehetdvé. Ennek
mikodési alapelve az, hogy a vizsgalando eredménytér
pontjaibol kis lokalis csoportokat képeziink és azokat
elfogadhatosag ¢és értékelhetdség szempontjabol kiilon-
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kiilén vizsgaljuk meg. Ha az igy kapott értékek nagyobbak,
mint a felsé korlat, gy azokat tor6ljik. Ha az érték a
csoportban legkisebb, és kisebb mint az eddig talalt értékek,
ugy azt megtartjuk. A nem értékelhetdket tjra vizsgaljuk.
Az algoritmus josagatol fligg, hogy milyen gyorsan lehet az
igazolt, valédi minimum értéket megtaldlni.>’

A folyamatos ritkitas ellenére, abban az esetben, ha az
egészszamu valtozdk szama a folytonos valtozokéhoz
képest nagy ¢s nagyszamu, tobbezres nagysagrendii adatot
tartalmazo eredménytér vizsgalatarol van sz6 a szamitasi id
igénye mar rendkiviil naggya valik.

Az egészszamt szamitastechnika alkalmazasaval ugyanis
a csucsok (szélso értékek) pontos helyének meghatarozasa
gondot okoz, mert a cstcs tobbnyire két egészszam kozott
helyezkedik el. Ennek a problémanak megoldasara sziiletett
meg a 80-as években a Branch & Cut (szétvalasztas ¢és
metszés) program?2. Ez lehet6vé teszi, hogy az eredménytér
burkolo haldjanak csucsai kozelében, sikokkal metszéseket
végezziink, melyeknek segitségével az egészszamu
eredmények a felszinre keriilve értékelhetokké valnak.
Igy moéd van a helyek, értékek pontos meghatarozasara.
A letapogatassal végzett optimum keresés soran gyakran
eléfordul, hogy a rendszerben tobb helyi minimum is
jelentkezik. Utolagos 0Osszehasonlitd eljaras segitségével
donthet6 el, melyik a teljes rendszerre érvényes ,,globalis”
minimum.

Ma mar a vegyes egészszamu nem linearis rendszerek
optimalasanak szamitégépes programja megoldottnak
tekinthetd. A jelenleg folyd kutatdsok most foleg arra
iranyulnak, hogy az optimalds, elszakadva a fent leirt
egymasra épuld algoritmusok alkalmazasatol, egységes
szerkezetli, globalis szemléletli, egyszerusitett logikai
program alkalmazasaval legyen megvaldsithato.

Megjegyzés

A két részben megirt irodalmi Osszefoglalo, amint az a
cimoldalon levé dedikaciobol kitiinik, elsdsorban azzal
a céllal késziilt, hogy megemlékezziink Fonyd Zsolt*2
kollégank uttor6 munkassagarol. Ugyanakkor a megiras
késztetéséhez az a szandék is hozzajarult, hogy a hazai
kémikus tarsadalom figyelmét rairanyitsa azokra a legutobbi
évtizedekben vilagszerte elért eredményekre, melyek
messze tilmenden a vegyipar napi gondjainak megoldasan,
elsérendli  szerepet jatszhatnak az egész emberiség
megmaradasat fenyegetd katasztrofak elharitasaban, ¢&s
jovonk alakuldsanak tervezésében is.

A Teremtd sok millié évvel ezeldtt alakitotta ki csodalatos
Vilagunkat, melyet az emberiség szédiiletes kapzsisaga,
egyre fokozodd mértékben zsakmanyol ki és tesz tonkre. A
Vilag szépségének fenntartasa és megtartdsa mindannyiunk
érdeke és feleldssége is.
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The essential role of the chemical engineering science in
the sustainable development, Part 2.

Following the descriptions of the optimisation procedures of
the economic energy and material consumption in the chemical
technological processes, introduced in the first part of the article,
the optimisation of the property controlled processes are presented.
The property based process investigations received a high priority
and interest in our time, The reason of this occurrence is not
only due to the fact, that the properties of the by-products and
wastes have prominent roles in the damage of health and of the
environment, but due to the increasing industrial production of the
very important, new type, material engineering products, which
of values are characterised by their special, (sometimes very
sophisticated) functional properties.

If one can find correct relation, or relations, between the
characteristic property of the substance, and also some connected
characteristic measurable quantities, and we know the threshold
limit of the acceptable mixing rate of two fluids, the extent of the
exchange of properties, between the two matching material streams,
can be controlled. The Pinch analysis can be used successfully,
very similarly to those cases, where the energy and material
integration’s were carried out. From the results of the analysis the
thermodynamically allowed balance of the property either in the
production or in the regeneration processes can be estimated. As
examples, taken from the literature, the reuse of mixed solvents,
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originating from degreasing processes of metal surfaces, and the
propriety improvement of the recirculated, faulty, fibre products in
the paper making process are introduced. In the first case, at the
reuse of solvent mixture, Reid vapour pressure measurements were
used for controlling the property. In the paper making process the
optical reflectivity of the pulp stream was measured, which is a key
property of the paper product.

In the Appendices new type chemicals (ionic liquids), and new
type chemical systems (fluorous and phase transfer) are introduced.
By their use the waste water and waste solvent formations, which
are very usual at the traditional synthesis works, can be removed.
The expensive, energy consuming regeneration’s of solvents can
be saved. In the fluoruos phase systems the homogenic phase,
preferred for the reaction, and the two phase state preferred for the

separation step, can be changed by temperature at will. In the phase
transfer catalysis the catalyst is transferred to the reaction phase by
a cationic reagent, being soluble in both phases,.

In the last paragraph, the essential mathematical programmes of
optimisation, developed in the very last time, are discussed, and
their development and their use briefly explained. Since in many
cases, units with very different operation principle may be chosen
into the structure of the technological systems, and the discrete and
continuous variables are present simultaneously, it is indispensable
the use of mixed integer non linear programmes (MINLP). Today,
thanks to the fantastic high developments of the informatics, there
are many programmes available for the prediction of the optimal
configurations and operations of the planned, chemical engineering
process systems.
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