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ONSOZ

Kimya mihendisligi proses tasanmi alaninda gerekli olan ve gok karmasik ve
degisik yoénll mihendislik hesaplarint bilgisayar yardimi ile ¢dzmek, yeni
teknolojiye yénelik proses secimini, ve bu segimin gerektirdigi 1s1 ve kitle
denge hesaplan ile, ¢esitli kimyasal maddelerin ve bu maddelerden elde
edilebilecek yeni Grlinlerin tasarimda kullanilacak dizayn ézelliklerini bir data-
bank biciminde programiamak ilgili tasarim muhendisinin yapmasi gercken
islevierin en énemililerinden birisidir.

Proses dizayni i¢in gerekli olan iglemierin bilgisayar-destekli bir yazilim paketi
biciminde tasarim muahendisinin hizmetine sunulmasi, eldeki mevcut bilgilerin
daha verimli olarak kullaniimasi, verimlilik agtsindan blylk tasarruf saglaya-
caktir. Kullanici istedigi anda kendi tecriibesi ile sisteme midahele edebile-
cek, istedigi degisikleri aninda yapabilecek ve bunlarin sonucunu grafiksel
olarak izleme imkanina sahip olabilecektir.

Kimyasal maddeler hakkinda cesitli dizayn bilgilerini iceren ve bu bilgileri pro-
ses tasarimcilarinin kullandiklart cesitli bilgisayar paketlerine direk olarak
entegre edilebilen ve iceridi kullaniciya acgik olan yazihmlar su anda ilgili saha-
da hemen hemen yok denecek kadar azdir.

Bu calismada bir ‘Eiektronik E! Kitabr’ hazirlanmistir. Bu kitapta eldeki verilerin
ve diger tasarim bilgilerinin databank yazilimi acisindan gerekli n organizas-
yonu yapilmig ve proses tasarim mihendisinin pratik kullanimina sunuimus-
tur. On bilgilerin depolandigi ve istenildidi anda tasarimecinin éniine serilebile-
cegi bir bigimde veri tabani gelistiriimigtir. Bunun neticesinde, bu sahada
yurdumuzda yavas yavas da olsa faaliyet gosteren bilgisayar-destekli proses
tasarim gruplan icin yeni bir bilgi kaynagi olusturulmustur. Bu yaklagim mem-
leketimizde bu konuda yaptian ilk 6n calisma olarak miitalaa edilebilir.

Su gaigma Turkye Bilimsel ve Teknik Arastirma Kurumu ve Orta Dogu Tek-
nik Universitesi’ nin destekleri ile gerceklestiriimistir. Bizden maddi ve manevi
destegi esirgemeyen her iki kuruma tesekkirlerimizi sunariz.

Proje Yéneticisi
Prof.Dr. Bilgin Kisaklrek
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KiMYA MUH iSLiGI PROCES TASARIMI ON BILGI TOPLAMA,
DEPOLAMA VE KULLAN A YONELIK VERI TABAN! (DATA
AZILIM PAKETI

Modern kimya muhendisliginin en Snemii dallarindan biri olan proses tasanmi
alaninda son on yilda bilgisayar yardimi ile ¢ok karmasik ve degizik yonii
muhendislik hesapiarinin ¢ézUmiinde blyuk ilerlemeler kaydedilmis, veni
benzetisim ydntemleri g mistir. Bu tir yeniliklerin daha verimli bir bicim-
de kullantiabiimesi i¢in tasarim mihendisine her bakimdan kolayiik saglayan
duizgln yazilmig, modern proses tasarimina déniik ve bilgisayar dili acisindan
uygun bir bicimde procramlanmis bilgisayar yardimii proses tasarim ve
benzetisim entegre paketlerine gereksinim vardir.

Proses tasarimi ¢ok yonil ve yaklasimi bilingli bir organizasyonu gerektirir.
Memieketimizde bu tlrde bilgisayar desteldi bir uygulamaya yeni yeni baslan-
maktadir. Gelistirimeye calistinlan bu entegre yazilimda; degisik proses
se¢imi yaklasimian, 151 ve kitle denge hesaplari, maliyet ve isletme analizleri
ile yurdumuzdaki halen rafineri ve petrokimya tesislerinde kullanilan ve (re-
tilen kimyasal maddelerin ve bu maddelerden side edi ek yeni Uriin-lerin
proses tasarimi igin gerekli olan kimyasal dzellicleri bir databank biciminde
sunuimaya cahisiimistir.

Bu caligma, bu tir biigileri ve yakia:;zm metcd arini bunyesmde bulunduran ve
yutt disimda son on senedir Kullan! Gzal banzal rogramitarn da
yardimi e, gelistirilen bu yazilim paketz ksmya mﬁ i proses tasanm
bilgilerini lilkemizde yeni gelismeye baslayan bicisa ekli mevcut tasa-
nim gruplarinin hizmetine sokan &én bir ¢aligma bigimi~ - e degerlendiriimelidir.

Aragtirmada bilgisayar destekli proses tasariminda gerekli olan ve yepyeni bir
yaklagim olan ‘Elekironik El Kitabi’ nin 6n biluiefi elde edilmistir. Bu el kita-
binin hazirffanmasinda, éncelikle bir isletmenin hay=% unsuru olan ve strekli
geligen ¢agdag yontemleri izlemek isteyen tum Ust Dizey Yoneticilerinin ge-
reksinimleri de mUmkun oldudu bicimde dikkate alinmistir.

Anahtar Kelimeler: Elektronik E! Kitabi, Proses Tasarnimi




ABSTRACT

COMPUTER-AIDED DATABANK SOFTWAR -
DESIGN ENFQRMAT%QN STORAGE

:
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FOR PRELIMINARY
CHE ICAL

in the last decade, great improvements are made in carefuily designed and
petfectly computerized process design and calc. = ons. Very important new
approaches are made in this area. It is a known fact that a well-documented,
well-designed, and peifect programmed computer-oiced process design
packages are a must for the process engineer.

in order to direct this process design dev-lopment into a logical organization,
an efficient route with the heip of computer-aided entegrated simulation
packages is essential. This kind of new approach is being preferred for the
first time in our country. The projected integrated computer-aided design soft-
ware package contains various new piocess selection methods, heat and
mass balance calculations, cost == a0 and o ational expense analysis,
and predicts and use the chemical de=ion oroverties of various materials that
are commonly available in refinery and petrochemical industry.

in this study, with the heip of the availas ¢ pracess design packages used in

These chemical properties essential for com:
prepared in the form of an electronic data2n. '+
process design engineer in the initial startup s .. or c;@%micai
ing equipment design. The design methodolooy = pe-cried in =
that all the necessary requirements of the niciec. marnacer o sormewhat
included in a simple and eqaily understandable ma o1,

Key Words: Electronic Databank, Process Design.
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1. BOLUY

GiRis

Kimya mihendisligi proses tasanimi alaninda gerekli clan ve gok karmasik ve degisik
yénil mihendislik hesaplanni biigisayar yardimi ile ¢ézmek, yen teknoicive yonelik
proses secimini, ve bu segimin gerektirdigi 1st ve kiltie den géﬁ esaplan ile, cesitll kimyasal

maddelerin ve bu maddelerden elde edilebilecek yeni (rinierin tasanimda <uanilacak

dizayn &zelliklerini bir databank bigiminde programiayarak fasann mihendisi jcin bir

"Elektronik El Kitabt* hazirlamak bu galigmanin amacini olusiurur,

1.1. Tanumiar

Bir fabrikanin veya belli bir initesinin 1si ve kitle denklemiciinin & ilgisayar yaro

edilmesi ‘Proses Similasyonu’ veya ‘Prosess Akim $emasi’ diye anim iar
bilgisayar programina ‘Proses Simulator' denir. Bu programin basit bir seidide vazime
tek veya birbirleri ile seri/paralel bigimde bagianmig olan prosess Unisienin rahalid

tanimlayabilmesi, ve mihendislik hesaplarini hizh bir bicimde gergeklesiirmes! gereicr,

1.2. Proses Simiilasyonun Faydalari

Planlanan bu arastirmada proses tasarimi igin tamamen yeni yazilim teknikierine gore
gelistirilen bu entegre elektronik el kitabinin avantajlarini su sekilde siralamak mumkin-
dar.

e Cok hizi ve hatasiz hesaplama. Eskiden aylarca stirebilen prosess tasanm
hesaplamalari bilgisayar yardimi ile ¢ok kisa bir zaman birimi icinde ge%%%:%e@r.

« Kullanilacak veri tabanmi yazilimi ile tasarim igin gerekli olan bilgile rin aninda
hesaplarin igine taginabilmesi. Tasarim miihendislerinin 8ntne sinirsiz geniglikte ve
cesitli 6zellikteki bilgiler aninda database programinin yarciml e octirilebilir,
sonuglar mikemmel bir dékiiman seklinde saklanr.

« Dunya standartlarina uygun tasarim modeli gelistirilir. Eide cdilen model meveut
diger modeiler ile kolaylikda mukayese edilebilir.

1



s Proses tasariminda ¢ok fazla ortaya <;::kan ve uzun kitle ve 151 transferi hesaplan
gerektiren geri-akim problemlerinin fonksiyonel bir bicimde ele alinabilir.

e Tasanm muihendisine 3-boyutlu disinme olanag: verir. Gelismis 3-boyutlu grafik
paketieri bu calismada hazirlanan elektronik el kitabinin igine kolaylikla entegre
edilir.

¢ Bilgisayarlar arasindaki agi kullanarak mevcut tasanimin bagka kigiler tarafindan da
ayni anda kullanilabilmesi veya modife edilebilmesine olanak tanir.

1.3. Proses Simiilasyonun Getirdigi Problemler

Bu caligmada, yilda yaklasik 150 milyar dolar olan kimya sanayi fabrika proses maliyet-
lerinin gene yaklasik 25 milyar dolarlik proses tasanim harcamalari bu tasanimlarda kulia-
nabilecek mevcut bilgisayar-yardimh similasyon paketierinin siniflandinimasi ve kisa bir
taritimi yapilmis (Leesley, 1982), ve bu, paketler icin gecerli olan ve yurdumuz rafineri ve
petrokimya sanayinde kullanilan c¢ok cesitli kimyasal maddeler icin elektronik bir veri

tabaninin n bilgileri olusturulmustur.

Yurt diginda gelismis teknojilere sahip tlkelerde bile, tasarim paketlerinin yukarida sayilan
sayisiz avantajlarina ragmen, proses tasarimina direk olarak katkida bulunmasi halen tam
olarak gerceklesmis degildir. Mevcut paketierin kullanimi %10 gibi diglk bir sevide
kalmistir. Bunu nedeni olarak,

o Proses tasaniminda konservatif dtistinceden uzaklasilamamas:. Endtstride yeni bir
proses tasariminin gerceklesebilmesi igin 3:1 oraninda musbet gelismelerin beklen-
tisi vardir. Bu rakamin altinda seyreden yeni bir ufuk cizgisi proje yoneticisi
tarafindan realiteye konamaz.

o Gelistirilen yeni tasarim y6ntemierinin stphe ile karsilanmasi.

. Tasaﬁmda yapilan varsayimiarin mevcudiyetinin tam olarak bilinmemesi veya bu
varsayimlarin kullanilip kullaniimadidi durumlarinin yeterince agiklik kazanmamasi.

+ Genel olarak mevcut tasarnm paketleri gok 6zel durumlarda basarihi olurlar. Fakat
prosesin ¢aligma sartlarinda olusan degisiklikler karsisinda bu paketler yatersiz
kalabilir. Randiman alinabilmesi icin paket Uzerinde c¢ok fazla maliyeti arthine

modifikasyonlar gerekebilir.



1.4. Simiilasyon Prensipleri

Basit bir proses similasyon yaziliminda uygulanan programlama yaklagimi sbyle Ozet-
lenir (Aspen, 1894); '

Proses segimi,

Baslangi¢ kitle-denge hesaplart,

Ayrintili 1si ve kiitle denge hesaplari,

Dogrusal olmayan denklemier icin ¢5zum Snerileri,

Kansimlarin termodinamik 6zelliklerini veri tabani bigiminde depolama,

Ozelligi bilinmeyen maddeler igin gesitli varsayim metodlari kuillzrnma, ve,

Proses optimizasyonu.

Isi ve kiitle denge hesaplar iki etapta yapilir. Birinci etapta, tek bir Unite icin dence hesap-
lari elde edilir ve tasanm bilgi akim semast yaratihir. ikinci etapta ise, ayrintih hesaplama-
lara girilir ve icab eden durumiarda da pratik ofan kisa-hesaplama ydntemi kullanthir,

Thermodinamik veri tabaninin yaratiimasinda; (a) Molekdl agirliklar, (b) Kritik 6zciliier, (€)
Chao-Seader verileri, (d) AP! ideal gaz entalpi verileri, (e) Antoine katsayilan, ve (f) Kubik
entalpi katsayilarinin kullaniimasi tercih nedenidir. Gereken durumiarda yoguriuk, vicio-
site, ylizey gerilimi, 1s1 kapasitesi, ve termal kondaktivite degerleri elektronik el kitabinin

veri tabanina eklenir.

1.5. Uyulmasi Gereken Kurallar

Elektronik el kitabinin hazirlanmast cesitli kurallanin gosterecegi metodik yaklasim altinda
olmalidir. Bu kurallar su sekilde siralanabilir.

e Ayirimlarda genis aralikli ayirma faktsrieri tercih edilmelidir. Ornegin, distilasyonda

kismi uguculuk faktdra gibi.

e Yiksek ve aigak sicaklik ve basing degerlerinden mumkin oldugu kadar uzak durul-
malidir.

« Komponent gruplandirmalari minimum ayirici sayisi elde edilecek sekilde yapiima-
ldhir.




Urtnlerin kirdilik oranlari minimal dluzeyde tutulmal ve termal degisiklerin konsant-
rasyonlara etkileri 6nlenmelidir.
Urtintin piyasa degeri diglk ise maliyeti ve isletimi yiiksek bir proses kesinlikie
tercih ediimemelidir. 7
o Kati-fazli sistemierden kagtrulmahdir.
Denge farki prensibi {izerine kurulmus sistemler reaksiyon hiz farki zerine kurul-

musg sistemlere tercih nedenidir.

Enerji ayinim elemanlari kiitle ayinim elemanlarina ‘creih nedenidir.

Pahali ayirim elemanlarindan uzak durulmalidir.

Yukarida 6zetlenen kurallarin s1ginda yazihm paketi su 6zellikleri de bir
durmalidir.
Termodinamik veriler ¢ok y6nii ve guvenilir olmalidir.
Proses verilerine cabucak u¥a§ﬂabi!meﬁdir,
Hizli ve dogru hesaplamalara olanak sadladigi icin pakette cok sayida temel (lem-
ler modiitd bulunmakhdir. Modtiller arasinda entegra b= lanti olmalidir.
Hesaplama yéntemleri sonuca ¢abucak ulasir bicimde gelistiriimelidir.
Proses ¢iktilari temiz ve anlasilir olmali, mimkiinse glizel gizimler ile decicidenme.
lidir.
» Tasanm mithendisi pakete her zaman midahale 2cebiimeli, veri tabanindaki sonu-
cu gbtrebilmeli, hesaplan yakindan takip edebilmeli ve program (zerinde
dedisikligi yapabilmelidir.

1.6. Cevaplandiriimasi Gerekli Sorular

Geligtirilen paketin daha da mukemmel bir duruma dénlstirlimesi icin su sorulara yanit
vermesi gerekir (Perris, 1973).

¢ Sistemde bulunan suyu nasi de@erlendirilecektir. Suyun mevcudiyeti hesaplama

yénteminde cesitli modifikasyonlara nastl neden olur?
¢ Hesaplarda hidrojen, karbon monoksit, karbon dioksit ve hidrojen stiiir ne gibi bir
isleme tabi tutulacaktir?



e Hesaplama ybntemi sonuca hizh bir bigimde ulasacak gekilde nasil yénlendirilecek-

tir?
s Hesaplarda sonuca ulagilamadigi durumlarda ne yapilacaktir?

1.7. Proces Tasarim Akim §emasi

Bu aragtirmada geligtiriimeye gayret edilen Eieiironik El Kitabi en gelismis durumunda

Tabio 1. de &zetlenen tum bilgileri tasarnm mihendicine sunma amacini tasir. Diger

taraftan bu bilgilerin bu kadar kapsamit olmasi ayni zamanda kullanicr agisindan da
psamh bilgilerin tek bir

irdeleme problemleri yaratacagi agikardir. Ayrica bu kadar ka
pakete sigdinimasi pratik olarak ve zaman agisindan mimkin degildi.

Daha 6nce de belirtildigi gibi, planlanan bu arastirmada proses tasarimi icin tamamen yeni
yazilim tekniklerine gore geligtirilecek bu entegre yazilimin calisma etaplarin gu sekilde

siratlamak mUmk{ndur.
¢ Cok hizli ve hatasiz hesaplama yontemieri gelistiriimistir.

Kullanilacak veri tabani yazilimi ile tasarim icin gerekli olan bilgilerin anind= bu

hesaplarin igine tasinabilmesi ve kullanilabilmesine caligiimisgtir.

o Dinya standartiarina uygun kimya mihendisligi proses tasanm modelinin 6n bir
aligma protip modeli cikarilmistir. '

« Proses tasariminda gok fazla ortaya gikan ve uzun kiitle ve iIst traw% i nesaplarn
gerektiren geri-akim problemlerinin fonksiyonel bir bicimde ele alinmasi ¢ cerekirken
bu konuda yeterli bir ilerleme kaydedilmemistir.

« Bilgisayarlar arasindaki agi kullanarak mevcut tasarimin bagka kisi

ler tar> dan da

ayni anda kullantiabilmesine olanak saglanmishir.

1.8. Galigma Takvimi

Bu arastirmada su ana kadar yapilabilen etaplar tabloda isaretienen ilk (ic blok kistm

seklinde gosterilmistir. Onumizdeki yillarda diger kisimlara da bslum boiim | girilecektir.
Onerilen ¢alisma takvimi su sekilde idi. Bu takvime mimkin mertebe uyum saglanmis,

sadece son kisim icin 6 aylik daha fazia zaman harcanmigtir.



1. On yazihmin gelistirimesi - 6 ay
2. Yardimct paketlerin siniflandinimasi, satin alinmasi - 12 ay
3. Fortran programi yazihmi - 4 ay

5. Veri tabaninin programa entegre edilmesi - son 5 ay
6. Sonuglarin rafineri ve petrokimya tesislerinde denenmesi - son 2 ay.

TABLO 1. Proces Tasanm Akim Semasi

Blok Diagram

B Prooes Akimi

1
i
Isi Denklikleri Ekipman Dizayni
! i

Mithendis BHarcamalar Ekipman Fiyaka —i

3
5

Kapital Harcamalar ‘_z
T
H

Cptimizasyon pr—————
i

Bitge
Optimizasyon

Kapital Harcamalar Ince Konstriksiyen:
1 Enstruman, Borulazr,
. Mekanik Ayrantilar
Prosaes  Sonusy

!

Ekipman Segimi

Kontrol
Kapital

i
i

Konstriksiyon

1
Enstriman Segimi :

Uretim

Mihendislik Sonucu




2. BOLUM

ELEKTRONIK EL KITABI

Daha énceki bélimde de belirtildigi gibi, yilda yaklagtk 150 milyar dolar olan kimya sanayi
fabrika proses maliyetlerinin gene yaklastk 25 milyar dolarlik proses tasarim harcamala-
rintn biytik bir bslumi son on senedir yavas yavas bilgisayar-yardimh simUlasyon paket-
lerinin yardimi veya yéniendirmesi {zerine yogunlasmaktadir. Bu tir yaklasim yurdu-
muzda hentz tam olarak gelisme egilimine girmemistir. Su anda kimyasal maddeler hak-
kinda gesitli dizayn bilgilerini iceren ve bu bilgileri proses tasarimcilarinin kullandikdan ¢e-
sitli bilgisayar paketlerine direk olarak entegre edilebilen ve igerigi kullaniciya acgik olan

yazilimlar hemen hemen yok denecek kadar azdir.

2.1. Amag

Bu calismada, kimya muhendisligi proses tasariminda kullanittabilecek proses dizayn,
proses similasyon, proses kontrol, ve proses optimizasyon paketlere kolayca entegre
edilebilen ve yurdumuz petrol rafineri ve pefrokimya sanayinde kullanilan ¢ok cesitli
kimyasal maddeler igin elektronik bir veri tabaninin &n bilgileri olusturulmustur. Bu sayede,
bu sahada yavas yavag da olsa faaliyet gosteren proses tasarim gruplari igin bir elektronik

veri taban el kitabt hazirlanma sirecine giriimigtir.

2.2. Elektronik El Kitabinin Saglayacag: Katkilar
Bu caligsmada gelistirilen entegre yazilim paketi gu katkilan sadlamaya yénelik olarak ta-
sarlanmis ve programlanmistir. }

o Hizlt ve hatasiz hesaplama. Aragtirmaci yaptid! tasarimin sonucunu ¢ok cabuk bir

bicimde gérebilir ve gerekli dedisikleri yazilim Uzerinde aninda yapabilir.

o Kullaniiacak veri tabani yazilimi ile tasanim igin gerekli olan termodinamik ve dider
proses bilgileri aninda yukarida s6z edilen hesaplarin icine taginabilir,

» Bilgisayariar arasindaki yerel ag kullanilarak mevecut tasarim, sirketteki bagka kisiler
tarafindan da aym anda kullanilabilir ve mevcut 3-boyutlu grafik paketleri ile
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entegrasyon saglanir. Dolayisi ile tasanim klasik rakamsal ¢izgiden uzaklasarak
grafik ve sekillere yénelik modern bir htviyet kazanir.

Proses is yéntemi sorularina, 60 , maliyeti kisitlayict ve kapasiteyi arttirici
mihendislik yaklagimlarinda ne o'bi degisiklikler cer veya besleme hattinda
yeni kompozisyon dizenlemeleri gibi, oidukca pratk cevapiar fzcanm mihendisi

tarafindan el kitabinin yardimi |lc kolayca cevap veriictiiir (UOP, 1893).

Bu arastirmada gelistiriimeye gayret edilen Elektronik El Kitaot’ nin sadiiyacad katkilar en
rasyonal bir bicimde zaman iginde degerlendirilmelidir. $u ana kadar yapilaniar ileride son
seklini alacak olan yazilim paketinin (Biegler, 1997) sacece kiicik bir protipidir. Bu
aragtirmada su ana kadar Tablo 1c 'de isaretienen g;szm yapilabilmistir. Ontimuzdeki

yillarda diger kisimlara da bolum bslim girilecektir.

2.3. Simiilasyon Yontemi

Galismanin ilk etabinda basit simtilasyon uygulamalari iceren 6n bir yazilim ©

ikinci etabinda bu yazilima kimyasal maddelerin dizayn 6zeliikleri bir veri iabar Diciming
eklenmistir. Son etapta ise bu sahada mevcut olan diger yardimci similasyon pakeiierinin
mevcut pakete optimal bir bigcimde entegrasyonu igin 6n bulgular programinin vazthmi
gerceklestirilmistir. lleride yapilmasi planlanan son etapta ise proses tasary

olan,

s Yeni teknolojilere yonelik ve optimizasyonu igeren (ASPEN, 1994),
Degisik dizayn alternatiflerini aninda kullaniciya verebilen (Cooper, 1997},
Fabrikanin degisik kosullarda galismasini inceleyen,

Enerii tasfarrufu ile ekonomik sartian getiren, ve,

Kalite ve Grin miktarint arttiran,

faktsrier hazirlanacak paketin kapsamt icine alinacaktir. Bu faktérlerin gerceklesmesi igin
tasarimda su mGhendislik hesaplarina éncelik verilecektir.

o Fiziksel parametre hesaplar ve modifikasyonlari (Perris, 1973),

o Temel islemler tasarimi (Franks, 1994),




o Yatigkin-durum ve dinamik-durum benzetisimleri,

¢ Proses modelleme ve kontrol,

« 3-boyutiu grafik gdsterimi.

Muhendislik hesaplarinda Fortran yazilim dii kullaniimigtir. Proje yéneticisinin bu konuda
30 seneyi askin derin bir programlama tecrtibesi vardir. Ayrica mikro bilgisayariar icin
gegeil Giaih veil @lahi yaiaana ve Kunanima programian direk olarak yazihimin icine
entegre edilmis ve makro moduller yardimi ile Fortran programi ile paralel kullanilir hale
getirilmistir. Bu yaklasim bu sahada ilk olarak denenmektedir.

Fortran yazilimda tasarianan yaklagim séyle 6zetlenir.

¢ Proses secimi,

¢ On kiitle-denge hesaplart,

o Ayrintili 1si- ve kitie-denge hesaplari,

¢ Dogrusal oimayan denklemiler icin g6zim &nerileri,

» Kangimlarin termodinamik 6zelliklerini veri tabant biciminde depolama,

e Ozelligi bilinmeyen maddeler icin varsayim metodiari kullanma, ve,

¢ Optimizasyon.
Isi ve kitle-denge hesaplan iki etapta yapimahdir. Birinci etapta, tek bir (nite i¢in denge
hesaplar elde ediimeli ve tasarim bilgi akim semasi yaratilmalidir. Ikinci etapta ise,
ayrintili hesaplamalara girilecek ve icab eden durumlarda da kisa hesaplama yé&ntemi

kullanilacaktir.

2.4. Termodinamik Veri Tabani

Therodinamik veri tabaninin yaratiimasinda;

¢ Molekdl agirtikiar

s Kritik dzellikler

¢ Chao-Seader verileri

» APl ideal gaz entalpi verileri
¢ Antoine katsayilan

¢ Cubic entalpi katsayilari.



kullanidmigtir (ASPEN, 1994). Gereken durumiarda,

yogunluk

viskosite

ylzey gerilimi
e 15t kapasitesi, ve

¢ termal kondaktivite

degerleri elektronik el kitabinin veri tabanina kolayca eklenebilir. Termodinamik Verilere
ait sonuclar tablolar halinde Bélim 3’ de ayrintili olarak verilmisgtir.

2.5. Temel islemler Veri Tabani

Proses tasarim paketinin en 6nemli eleman olan temel islemler kismi moduilar bir bigimde
Fortran yazilimit ile yapilmis ve pakete entegrasyonu saglanmistir. Veri tabaninin akim
semasi Tablo 2’ de gésterilmistir. Mavi mirekkepli kisimlar $u ana kadar gergeklesen mo-
dulleri simgelemektedir. Diger kisimiar ileride programlanacaktir. Yazilan modiiller diskette
‘Dyflo.f90" adhi dosyada verilmistir. Proses tasarimda sik sik kullanilan sivi-gaz faz denge-
st hizli ve kesin sonuca ulasan hesaplama yéntemine ait basit bir 8rnek program Tablo 3
de gdsterilmistir. Diger yazilimlarin listesi Ek. 1 de Ozetlenmistir.
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TABLO 2. Temel islemler Modiilii.

i
i

i
!

i I i i t 1
[ AKIM | | MaLiver .| FiziIksEL |
. SEMASI | | HESAPLARI | | DEGERLER |
i | i ; H i
3 i

mpressor b .
ompa . Elektrotiz |
iricy . iKaristirici |
ek | | Pseudocomponents |
sbrik Filtre . IKati Isleml
iklon yAklgng ko E
enturi Scrubber - = g
trifis P : i
el Cell [ lIsitma ve Sofutma Edrileri|
akum Filtre | Ekipman Ozeti l
azifier ! Stream Raporu ve Edrisi [
. eld Reactdr P :

TABLO 3. Sivi-Gaz Faz Denge Hesaplama Modiiil.

Subroutine EQUILL IV}
Vaporfliquid Equilibrium
Boiling point temperature and Vapor compositions are calculated
Initial estimates should be given in liquid line
L : Liguid stream ; IV : Vapor stream

iogical LSTR
common/COYFISTR(500,34}, DAT(31,10),RCT(32), NCF NCL,LSTR,IDL

Vapor compositions

iter=0; 10 SUM=0.0; SDY=0.0; call ACTY(IL)
do n=NCF NCL: PN=PVAP(n,IL); STRV,n)=PN*DAT(n,9)*STR(L, ny/STR(IL,34)
DY=-STR(IV.ny*DAT(n, 2/(STR(IL.32)+DAT(n. 3))**2
#DAT(1 1).eq.4.0) then: DY=DAT(n,3)-DAT(n, DASTR(IL, 32))**2
endif. SUM=SUM+STR(V,n); SDY=SDY+DY, enddo

Convergence on y=1

YER=1.0-SUM; ifliter.gt. 200} goto 88

iHSDY .0 0) SDY=1.0E-06, ifer=iter+1: STR({IL 32)=STR(L 32+YER/SDY
fabs(YER).ge. 0.001) goto 10; STR(IV 32)=8TR({L,32}

call ENTHL{IL); cali ENTHY (V) retum

98 write(6, ") ' Slow Convergance in EQUIL.
returmn; end

11



Subroutine DEWPT(IV IL}

Dew Point Calculation
initial estimates should be given in liquid line

fogical LSTR
common/CDYFISTR(500,34), GAT(31 10),RCT(32) NCF NCLLSTR,IDL

Liquid compositions

ter=0; 10 SUM=0.0; SDX=0.0; call ACTY (L)

do n=NCF NCL. PN=PVAP{nIL); STR(L,n)=STR(IV,n)"STR(L,34)/DAT(n G)/PN
OX=STRL AP DATR 2/(STR{L, 32+ DAT(, 312
SUM=SUM+STRI(IL,n); SDX=SDX+DX; enddo

Convergence on X

XER=1 0-SUM: if(iter. gt. 50} goto 88, f(SDX eq.0 0) SDX=1.0e-06
ter=iter+1; STR(L,32)=STR(L,32)+XER/SDX
if(abs(XER).ge.0.001) goto 10, return

98 write(6,*) ' Slow cenvergence in DEWRT!

return; end
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Subroutine DEWPT(IV,IL)

Dew Point Calculation
initial estimates should be given in liquid line

logical LSTR
commen/CDYF/STR(500,34),DAT(31,10),RCT(32),NCF NCL LSTR,IDL

Liquid compositions

ter=0; 10 SUM=0.0: SDX=0.0; call ACTY{IL)

do n=NCF,NCL: PN=PVAP(n.IL); STR{L m=STRV,n)*STR{L,34)/DAT(n 9)/PN
DX=STRL, 1) *DAT(n. 2(STR(L, 32+ DAT(n,3))**2
SUM=SUM+STR(IL.n): SDX=SDX+DX; enddo

Convergence on X
XER=1 0-SUM; if(iter gt. 50) goto 98; if{SDX eq.0.0) SDX=1.0e-06

ter=iter+1; STR(L,32)=STR(IL,32)+XER/SDX
if(abs{XER).ge.0.001) gote 10; return

98 write(6.*Y ' Slow convergence in DEWPT
return; end
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3. BOLUM

ENDUSTRIYEL KOMPO! ENT DATABNK VERILERI

¥

Daha 6nceki bolimde de belirtiic | cibi, Temel islemier IV oc Ulleri’ nin ¢ok hizli ve sonuca

ulagabilir bir bicimde calismasi cerektigi belirtilmisti. Bunu =22 =mak icin moddilerde kuila-

~tlan komponentlerin termodina « degerienimin meloq L oI LICIMGE veri vanKkasinua sax-

e

lanmasi ve kullanict 6iine istenild ! anda cikariimasi gerekir.

W

Yurdumuzda su ana kadar, ki 2cal maddeler hakkinda ¢esitli dizayn biigil=rini iceren ve
bu bilgileri proses tasarimcilarinin kullandiklarn: bilgisayar paketlerine direk o212« entegre
edilebilen, kullaniciya acik olan yazilimlara ’pek rastlanmamistir. Bu bélimde ayrintili do-
kimii verilen termodinamik databank verileri herhangi bir veri tabani makrosu ile aninda
isleme dahil edilebilir. Kullaniciya kolaylik saglamasi agisindan veriler Microsoft Excel tab-
lolama paketi halinde verilmistir Veriler text moduna kolayca dénulsebilecek bicimde hazir-
tanmigtir. Bu veriler, kimya muhendisliinde kullanilabilecek petrol rafineri ve petrokimya
endUstrisindeki proses dizayn, proses kontrol ve optimizasyon mihendislik hesaplama-

iarina kolayca entegre edilebilir.

3.1. Komponent Databank Veri Tabani

Proses tasarim paketinin dizgln ¢aligmasi ve sonuglarin guvenirligi agisindan termodina-
mik verilerin de glivenligini gerektirir. Veri tabani cesitli tablolardan olusur. Hazirlanan tab-
lolar iki grup altinda organize edilmistir. Birinci grupta Tablo 4,56 bulunur, Tablo 4’ te
komponent madde &zellikleri 6zetlenmistir. Tablo 5’ te ise petrokimya sanayinde kullanilan
organik bazli 420 komponentin listesi takdim edilmigtir. Bu listenin elde edilmesi igin
kullanflan yazilim diskette ‘Chem.exe’, ‘Chem.F90’, ‘Chema.dat’ ve ‘Chemb.dat’ dosyalari
adh altinda saklanmistir. ‘Chem.exe’ programini ¢aligtirarak istenilen komponente ait veri-
ler elde edilebilir. Kisa bir 6rnek ¢iktisi Tablo 6’ da verilmistir.
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TABLO 4. Prosess Tasarim. Komponent Madde Ozellikieri.

BRI DHR »
f
FIZIKSEL Large pure comp. FPhage snvelopes
DEGERLER Unary and binary Stream properties
! Custom Mixture properties
Transport meialse oo be v oo u L T T T '“":.«"iSCOSit}’
Therm. iffusivi
v $1 7 et
o
o

7 IS
Peng=HRobinson Henrv's Law fen—Alexander
Peng—Robinson-Watar Enthalpy models +--«. s ke “dWatson
mmonia-water models Local composition
~Ka Equation of statse
an—
al
Buhar
Dy T

8]
[
: &

Birinci gruptaki ayrintili termodinamik verilerin hepsi kullanici icin l0zumiu olmayabilir. Hizl
hesaplama 6rneklerinde oldugu gibi, bu ayrintilardan sadece Antoine katsayilar ile sivi ve
gaz fazindaki 6zgul ist degerleri yeterli olabilir. Bu durumda Fortran programi icin basitles-
tirilmis veri bankasi dosyasi yeterlidir. Bu iglemi ‘Chem.F90’ programini calistirarak
yapabiliriz. Elde edilen kisa dosya asagidadir. Programin dékiim( Ek 2’ de verilmistir.

..
Lamhda
3528.0
TEZ25 .0
B e

505,40
b Jilly
iS50
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Yukaridaki sonug dederleri 500 sayfalik ayrintili ‘Chem2.dat’ dosyasindan 1 saniye gibi

cok kisa bir zamanda ayiklanmistir. Burada My, molektl agirhgi, T, komponentin kay-

nama noktasint, ¢1,¢2.03 Antoine katsayilarint, A, B, A B, spesifik isi deferlerini simgeler.

3.2. Veri Tabani Kullanimi

Temel Islemier Modil programlari igin yukarida &zetlenen termodinamik verilerden sadece
Antoine katsayilari ile sivi ve gaz fazindaki 6zgul adirliklan isi degerleri gereklidir. Prog-
ram, tasarim hesaplarinin ayrintilarina girmeden 6nce, mevcut sistemin kaynama nokta-
sint hesaplar. Hesapianan bu deger, veri tabanindaki komponentlerin kaynama noktaiarini

dogrulamiyorsa kullanictya uyan mesaji verir.

Veri tabaninin ikinci grubunda ise Tablo 7-11 bulunur. Bu gruptaki tabiclar Microsoft Excel
formatinda verilmistir. Disketteki dosya ismi ise ‘VeriBank.xls’ tir. Makro programin yardimi
ile buradaki veriler istenilen bigimde Temel islemler Modul programinin kuilanimina agiiir.
ligili veri tabani cagirma programi diskette ‘Dbase.prg’, ‘Dbase_Find.prg’, ve ‘Dbase
Print.prg’ dosyalarinda saklidir. Programin dékumu ise Ek 3° de gosterilmigtir. Temel
isiemler Modil programi igin gok kisa bir stirede ana databank dosyasindan aytkianan,

srnedin 4-komponentli bir sistem igin, gerekli bilgiler yukarida aniatilmigt:.

Ek 1’ de 6zetlenen Fortran yaziliminin ‘Equil’ moditi bu bilgileri kullanarak tasanimcinin
yapmak istedigi proses tasanim, kontrol, veya optimizasyon analizierine gok hizli ve
ayrintih bir bigimde olanak verir. ‘Equil’ modilintn distilasyon kolonu tasarimi yapan bir
muhendis igin kolonun herhangibir noktasinda olusan akigkan, 1s1, ve kitle transferi olay-
larinin bloke diagram bigimindeki proses akim gemas! $ekil 1° de gésterilmigtir. Ornek 4-
komponentli bir sistem igin cizilmesine ragmen programiama modular bir dlizende caligtigi
icin komponent sayisinin 50 ye kadar gikariimasi hesaplara herhangi bir agidan fazla yuk

getirmez.
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4. BOLUM
SONUGLAR VE ONERILER

Bélum 1" de belirtildigi gibi proses tasarim akim semasinin ¢cok karmasik ve genis kap-
samh tlim bilgileri bunyesinde bulundurmasi tasarim muhendisinin en arzuladigi olaydir.
Béyle kapsamii bir semanin ne gibi parametreleri ihtiva ettigi Tablo 1° de gosteriimisti.
Yapilan calismada bu karmagik durum daima géz éniinde bulunduruimus ve yazilan
tasarim moddlleri ileriye agik olarak ve mevcut paketler ile koordineli bir bicimde entegre
olacak sekilde tasarlanmistir. Sisteme ait n prosess akimi elde edildikten sonra is1 ve
kitle denge hesapiamalarina gecilecegi agikardir. Bu etapta hesaplarin kapsamli, diizgiin,
hizh, ve sonuca ydnelik olabilmesi icin komponentierin fiziksel veri tabani ile program
cercevesinde iliski kurulmalidir. Ek’ lerde ay;rmtsiari verilen diskette takdim ediien yardimci
yazilimlar (Simpson, 1985) ile Elektronik El Kitabi' nin tasarim muhendisinin kendisine

6zgl programi ile entegrasyonu saglanir.

Temel Islemlier Modullerinin ézeti Bolim 2’ de verilmistir. Tablo 2’' den de kolayca
gézlendigi gibi, tasarim paketinin,

= Temel isiemier,

« Performans degerleri,

* Akim semasi,

*  Malivet hesaplarn, ve

*  Fiziksel degerler

den olugmasi gerekir.

4.1. Tamamlanan Fortan Modiilleri

Bu ¢alismada zaman sinirt nedeni ile sadece temel iglemler ve termodinamik degerler
konusunda aragtirma yapimistir. Temel islemler modulleri ayrnintili bir bicimde gelistirilmis,
yazihmiar degisik proses sartlarinda denenmis, ve elde edilen sonuclarin meveout fiziki

modele tam uyum sagladi§i gézlenmistir.
17



Tablo 3’ de verilen ve sadece sivi-o22 faz denge hesaplari icin kullanilan Fortran moduit
50 komponentli sistemlere kadar cok basarili sonuglar vermistir.

Diger taraftan endustriyel komoonent databank verileri izin cok uzun bir zaman harcamasi
yapimigtir. B6lim 3’ te de belirti' i, petrol rafineri ve peirokimya tesisleri ile ilgili pro-
ses tasarimiarinda rahatlikla kullaniizilecek 420 nin Ustlinde komoor= e ait literatiir-den
(DataBook, 1972; UOP, 1994) elde edilen ve gene ke gio inde verilmis olan
veriler regresiyon teknigi ile tek tek incelenmis ve komponent fiz sel Elektronik E}
Kitabt’ nin formatina uyum sagliyacak bir bigime dénusturtlimustar.

4.2. Tamamlanan Databank Fiziksel Veri Modiilleri

Tabio 4' de ayrintili bir komponent fizikse!l verilerinin ne tiirde olmasi hu-: nda bilgiler
meveuttur. Bu ¢alismada, fiziksel degerler termodinamik veri tablolarindan ve regresiyon

modellerinden elde edilmistir. Daha sonraki cahismalarda diger modeilerin de sisteme
Katkisina gayret edilecektir.

Tabio 5’ te genel endiistriyel maddelerin listesi gikariimigtir. Daha énce de belirtild ©i gibi,
bu maddelerin listeye alinmasinin nedeni buniarin petrol rafineri ve petrokimya saha-

sindaki tasanm hesaplarinda ¢ok stk olarak kuilaniimasi olm =ur. Komponentler karbon
sayisina ve hidrojen miktarina gére bir siralamaya tabi tutulmustur.

Diskette verilen ‘Chem.exe’ programini calistirarak bu listeden istenilen madde secilir ve
bu maddenin tim Szellikleri veri tabanindan ayiklanarak Tablo 6’ da gosterilen bicime
dondbrilir. Yer kisitlamasi nedeni ile bu tabloda sadece gelisiglizel secilmis 7 kom-

ponentin &zellikleri verilmistir. Diger maddelerin ayrintili szellikleri ‘Chem?2 dat’ dosyasinda
verilmistir,

Gesitli literatiirden ve ilgili ders kitap kaynaklanndan elde edilmis komponentierin termo-

dinamik 8zelliklerinin sicaklik ve basing ile degisimini gbsteren veri taban: bilgileri Elekt-

T T
N LT L7 ol W Tt N

Sl 2l el minen kullandan unsuru olan termodinamik veriler tablolanidir. Bu verilere
ait ayrintili bilgiler Tablo 7-11 de verilmistir.
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Organik gruplasmaya gére hazirlanan veriler Tablo 7’ de Szetlenmistir. Benzen, toluen,
ksilen gibi gok sik kullanilan aromatiklere ait bilciler Tablo 8' de klasifiye edilmistir.

Tablo 9 benzen. keton, ether, amin, aldehid, ve a=ii grupianina gére organize olmustur. Bu
maddelerin fiziksel degerleri bitha==- sicakliktan ¢ok c=ikilendisi icin tabloda her madde
icin ayn ayni sicaklik degisme degerleride verilmisiir. Bu yeniden derleme igin kul-
lanicinin meveut ayiklama programina daha fazla ilave tzlimat vermesini gerekir.

Tablo 10’ da Tablo 9’ nun paralelindedir. Burada alkenler, mone olefinler, alkinler, degisik

alkoller, glikoller, ve dalit dicer hidrokarbonlar hakkinda bilgi verir.

4.3. Modiillerin Entegrasyonu

Proses tasarimcisinin hesaplarinda en ¢ok kuilanilan veri komponentierin Antoine kat-
sayilart ile spesifik 151 deger katsayilaridir. Tablo 11 bu bilgileri bulunduracak bicimde
dizayn edilmistir. Bu bilgiler 6nceki tablolarda da goruld ga gibi cesitli referanslardan uzun
streli bir ¢alisma sonucu elde edilmis olan endUstriyel madde verilerinin bu tabloda daha
rasyonel bir bicime dénustiriimesisir. Bu tabloda szetlenen veriler elektronik kutuk for-
matina donustlrildugu igin artik istenilen maddenin bulundugu dosyanin tesbiti ¢ok kolay-
dir. ’

Maddelerin cok fazlaligi nedeni ile veri taban girisi karbon/hidrojen sayi iliskisine gére
yapiimigtir. Bu nedenle Ek 3’ te verilen database programi ve diskette sunulan ‘DyfBank.
dat’ ve 'DyfBank.txt’ dosyalarinin da yardimi ile bu veri bankasindan istenilen bigimde
ayikiama yapilabilir. Ayiklama programi Ek 2’ de takdim edilmistir. Ornek olarak 4 kompo-
nentli bir sistem iéin yapilan ayiklama 14.tnc( sayfada go6sterilmistir.




4.4, Bir Rafineri Tasarim U 2 amasi

Sistemin uygulamasi Kirikkale “=fneri=inin en 6n=mli Gniteizrinden biri olan ‘Hidrokraker

Prosesi Debltanizer Kolonu' nun ta=2rimi ve yeniden optimizasvonunde yapilmistir. Eide-

£

ki meveut tim veriler Elektronik = 21" nin ég

celistirilen yazilim

rogramlarinin yardimt ile ayrilvis o« = dgtir. Uygulamanin

kisa bir 6zeti Ek 4’ te takdim edilm = ir.

o

4.5. Oneriler

Uygulamadan da gérlZicu gibi =sorim mihendisine artik kendi 6-¢ problemlerini
c6zmek icin gerekli olan hemen hemen tim verilerin saglanmis olmacicir. Tasanm
Sistemin
' masi dnerilir.

muhendisi bu veriler yardimi = probiemini daha hizh bir bicimde ¢6z-c

daha randimanh bir hale dénu. rUlebilmesi | tgiﬁ asagidaki caligmalann

= Daha onceden de belirtildigi oibi bu proje cok kapsamlidir ve cok uzun yillar Gizerinde
calisiimasi gerekir.

* $u ana kadar yapilan kisimiar kanimea oicjenin en karmasik kismi olan Elektronik Veri
Tabam Olugturma bolimnt artik oldukea kullanilabilir bir duruma <5 niistiriilmesidir.

= Organik bazl rafineri Urlin yelpaz=-ine acik kompo: “ziksel veriierine diger anor-
ganik maddelerinde ekienmesi gerekir.

*  Ayiklama programi Fortran ve Database lisaninda Y%aﬁii???@tlf, Windows ortaminda
galigmasinda bazi zorluklar yaratiyor. Bu yazilimin Visual S2sic lisanina dénistiril-

mesi calismalar: yapimalidir.
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Tablo 5. Endiistriyel Genel Maddelerin Kisa Dokiimu.
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Tablo 7. Elektronik Komponent Verileri . Grup 1.
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Ethanol
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Tablo 8. Eicitironik Komponent Verileri . Grup 2.

Name Antoine Constants CpecificHeais
B Mw  Tip Tbp cl c2 a b ¢ d
Benzene 7811 55 801 1580 278851 . 3392 047 -30%e-4 7138
n-Butanol 7432 893 11770 1722 313702 9443 43124 327 042 2244 4698
~Butanol 7412 1080 1078 1687 287473 -10030 42077 71
t-Butanot 7412 256 824 1685 265800 0550 30063 4861
Ethanol | 4607 -1141 783 1891 380398 4168 38770 901 . oo
CCi4 15382 232 765 1587 280819 4599 30019 4072 020 = 7ed
Einyl Benzene 10617 950 1361 1602 327247 5095 35588  -4310 071 -481e-4
Methanol 3204 977 646 1859 362655 3429 35278 21.15 007 2595
-Pertanol 88.15 .782 137.8 1653 302689 -10500! 44380 387 D50 -28ded ,
Propanct £0.10' -1263 972 1754 316638 8015 41784 247 033 -186e.4 43008
-Propanol 8001 -885 822 1860 364020 5354 30858 3243 0.19 641e5 .98
Toluene 9214 952 1106 1601 309652 5387 33201 -24.36 051 -277e-4 491
o-Xylene 106.17. 262 1444 1612 330557 5045 26844  .1585 060 -344e-4 7
m-Xylene 10617 -478 1391 1674 336699 5804 36383 2817 083 -375¢-4
o-Xytene 106170 -132 1383 1910 334585 5784 36006 2509 060 -3.37e-4
Water 1802 00 1000 1830 381544 4613 40883 32.24 000 106e.5
 Name  Critical Points w o
T P V dHF dGF  TMN TMX LDEN TDEN
Benzene 5621 489 0289 8288 12975 7 104 835 20
n-Butanol 5629 442 0274 -27486  -15080 15 13 810 20
-Butanal S477 430 0273 -28340 -16742 26 115 802 20,
+-Butanol 5062 397 0275 -31263 17777 20 103 787 16
Ethanol 162 338 0167 -23496 16839 3 96 789 20
coLd 5854 458 0276 -10048  -5828 20 101 1584 25
Ethyl Benzene = 617.1 361 0,374 2081 13067 27 177 867 20
Methanol 5126 B1.0 0.118-20130 -16262 16 3] 791 20
-Pentancl S860 385 0326 -20894 -146.12 37 138 815 %
-Propanol 53687 517 0218 -25657 -161.80 12127 804 20
Propanol 5888 176 0228 27280 17350 6 786 201
Toluene 5917 411 0316 5003 12209 7 137 867 20
s-Xylene £302 373 0369 1901 12217 32172 880 20
m-Xylene 8170 355 0376 1725 11885 27 187 864 20
p-fytene 6162 352 0379 1796 12121 2787 861 20
Water 6473 2205 0.056 -24200 -228.77 11 188 598 20
26



Tablo 9. Elektronik Komponent Verileri . Grup 3.

MW  Tb T | Tc Pc . Denc A=AT+B, calfg

*C_*C| "C psia gimt| T°C A B 1.C A
Benzene Compounds B - ;
Benzene 7811 801 55 289 714 0304 140250 -031 1276
Ettwi Benzene 1062 1362 95 344 536 0.284 190--300 025 1225
Propyl Benzene 12020 1683 100 366 473 0286 190310 -021 113
Toluene 9213 1106 -85 3208 610 0291 150270 -0.25 120 320 0
m-xylene 1062 1393 48 3626 526 0282 180200 -025 1215 344 0
s-xylene 1082 1444 .25 368 540 0288 180200 -0.21 18
paylene 1062 1384 132 428 513 0281 180--280 025 1215 344
Ketones - ' o
Acetone 5808 582 -95 235 690 0268 20160 -025 137 200 70
Diethyt Ketone 86131 102 -40 2878 542 0256 0--190 017 107
Methyl Ethyl Ketone 721 796 -87 2625 602 027 20170 022 1205
Methyl sobutyl Ketone 1002, 1162 -84 2083 475 0262 80200 -0.19 1025, .
Butyl Ether 1302 1424 98 307 346 0285 0--180 -0.13 85!
Ethyl Ether 7412 346 -116 1938 522 0263) 20--130 025 925 150/180 50.5/30
Methyl Ether 4807 243 -141 1268 763 0271 4071007128 91/60/0
Propyl Ether 1022 90 -122 254 414 0268 50--180 019 905
Amines T I
Diethyl Amine | 7314 559 50 2235 536 0.246 | 12012001224 BOA0I0
Dimethy! Amine 4509 688 92 1645 760 0256 50--130 -057 158 ;
Ethyt Amine 4508 166 -81 1833 814 0253 o 120/184 w020
Ethyiene Diamine 60.1 1172 85 318 915 0287 140--260 -050 200 j
Wethyl Amine 3106 645 -93 1569 1080 0216 ([-10)-—90 -0.50 196 ;
Trietyl Amine 1012 888 -115, 262 440 0252 140240 -033 125 ¢
Trimethyl Amine 5911 287 -117 1602 591 0233(.10}-—110 .033 % ) o
Acetaldehyde 4405 202 -123 188 803 0263 20140 060 147 ¢
Butyraldehyde 7211 748 96 248 580 0.259(-80)--160 -0.20 114 5
Formaldehyde 3002 192 92 137 984 0266 2090 067 183 1200137 80/0
Propionaideiyde 5808 48 80 220 674 0261(80)-130 023 126,
CltoC4 Acids S R
Acstic Acid B0.0S 1181 166 3216 840 0351 120--240 -020 120, :
Butyric Acid 8811 1835 52 356 764 0302 120/180/300/350 135/120/80/20.
Formic Acid 4602 1006 82 308 1055 0392 0190 021 138
Propionic Acid | 7408 1411 .21 3395 778 0315 110--230 021 L ,f _




{CpHig=AT+B, calfg*C {CV)=CT+D {(Vis)lig=ET+F, mcp {Vis)vap
A B TC c b | T.C E F | TC e 1
0 0080 G 400 360--800  0.00038 0370 100--970 000142 6360 50 027 71
0.00067 0380 350800 000040 0405 00185 000167 0470 0500 002 6
0.00071 0410 350800 000042 0425 90--160 00025 0560 0500 001 58
0.00067 0388 500--800 000030 0450 50180 -000167 04000 0500 093 &4
0.00075 0370 400850 000036 0440 90180 -000125 0440 0500 022 &0
0.06050 G412 400850 000036 0440 110--200 -0.00167 0500 0500 020 &0
006100 0372 400--B50 000036 0440 90180 -0.00125 0440 0500 022 €0
000083 0.502 400--825 000038 0A10  10--80 -000182 0350 0800 024 72
9.00075 0.496 400750 0.00042 0435 40120 0002 0450 0500 020 62
000055 0514 400750 000040 0415 40--100  -00025 0405 0-.500 093 &7
6 0C0ET G436 400780 000040 0465 40120 00025 0600 0-500 020 62
000075 0480 30675 000040 G475 40--80 000428 0690 50500 020 =9
600330 £ 400 30700 000050 0425 30--100 000125 0240 175500 023 78
0.0009+ 0565 400750 000044 0420 (35920 -0.00143 G200 150..350 027 91
060053 0500 30675 000040 0475 30--100 00025 0440 100500 020 68
06 GO0 0575 200750 (06050 0.430 100500 020 70
50 0060170 G705 300--700  GO00E0 0435 205450 024 865
20 000190 0625 400750 000040 0570 200500 023 8%
150 000091 0.665 450700 0.00033 0540 100--500 023 74
80 000170 9815 350750 000050 0460 200500 027 885
000077 0540 300750  0OD0SC 0480 80180 -0000833 0265 125500 020 66
000140 5515 3ECTB0 000050 G500 180425 004 79
0 00033 0.320 350--650 000035 0385 (40)20 00036 0285 0500
8.00071 0510 300700 000074 0425 1080 000313 0485 0500
006133 6,700 0800 000033 0275 (50)-0  -00025 G200 0500
0.00063 0.520 300700 000038 G385  10--50 -000333 0455  0w-500
000083 0 467 400--800 000025 0380 85150 000333 0820 0500
0.00071 0.455 350750 0.00033 0390 S0--150 000429 1000 0500
0.00050 15053501000 000020 0285 95150 0005 1010 0800
200071 3545 300700 000033 0385 95150 00005 0670 0500

28




{(Con}liqg=GT+H, callcm.s "C {Con)vap=gT+h Den=if+]. g/
Con/100.000 [ ] H Con/100,000=qT+h i J T.*C

15180 -0.080 6 150--400 0267 0.960

0---200 A4l 195350 0240 0940
75---145 100--375 0229 0.920

0--200 -0 4 175325 0267 0935
95.-200 -0 3 125325 0228
75206 -0. 6 125325 0209 0.900
50200 -0.060 125325 0229 0.945

(-80)---120 150---375  0.229 0825
(-80)---120  -0. 50---350  0.200 0845
(-80)--120 -0, 7. 180375 0229 0840
{-80)---120 : 2 195400 0200 . 0.860

(-60)---140 | 126425 0229
(-60)--140 0. | 175--500 02343 10/110/180
(-80)---140 3 126400 0373 10701120
(-60)--140  -O. 7 7. 125.-350 0246 0780/

45---180 -0 100--350 0,320 B0/120/160/180
(-40)---60 . 200---500 (-:40)---105 0680 B0/125/140
45-.-160 | 100380 0386 S0/70/120/160
45160 125350 0.250 30---180 0.930
(-40)---80 | 225500 0.409 {-40)--95 80/135/150
30---180 | 195350 40180
(-40)---60 295 200---500 25 (-40)---110 100/135/160

(-80)---20 125375 o, 16 (-60)—100 130/160
(-80)--80 -0, 5 15 60180 L 2000240
(-20)---20 10 080 90/100/130
(-80)---80 5 75 18 70--170 0/20/200/220

0200 ; 145 0230 300/320
; 13 0270 .

15 0170 * 2204300

145 0240




Tablo10. Elektronik Komponent Verileri . Grup 4.

C

MW

=AT+B
T="C

{Cpjlig=a+bT
T=*C

{Cpvap=A+BT

logP=loga+b logT
T="K
P=psia

ALKAMES

A=calfg
T

Cp=calfg"C
T

A B

a [}

3 f i oa
Mathans

frane
Propane
Butane

e
T

)

L

-180

88

<171

o 18%E-14 7388

-168
-158
-150
-142
-134
-126
-118
-10
-102

-94

124

o132

112

30

13

04458 0000785

127E-21 9630

80 107

04275

0.0006678

Nt

242E-21

Heplane

140 057

04745  0.000578

. 057 0001

0.4469

0000638 |

2.488-26

£2-C4 MONOOLEFINS

T Cp |

A B

{ a b

Ethylene

e .. 1037
Propylene .

477

£32

L S

04375 0.0005845

2.22e-21 8.75

80 097

0.334

000057

1978.32 1008

107623 991

C2-CA ALKYNES

a b |

Acstyiene
Methylacetylene
I-Butyne

A84,;
233

1B2E-20 8185
B.65E-21 8.35;

23521 888

Ethanot
Prepanol

{PRIMARY ALCOHOLS

{C2-C4 ALCOHOLS

'CHLORINATED ETHYLENES

-

ICHLORINATED ALIPHATICS

T Cp

T Cp

Propyl Chloride 465

Propylene Dichloride

0.453 B8E-04

0.35

182E-14 5818

%4

T Cp

A B

a b

T Cp

0347 3E-04.

100G 0.28

{PROPYLENE GLYCOLS

a b |

A B

Propylene Glycol !

Dipropylene Glycot

Oycenne

100

100

0586 0001 0327

0563 0001 04375 000035

" 0.000396

[

062 0001

0375 000045

| Z75EE0 1549

i£5-C8 ALKENES

-

T Cp |

A B

1

Pentene

LHexens

iHeptene

1.Octane

0465 0001

04962 GE-04

20 049

04138 0000606 49

048 9E04

048 0000516 999E-24 95671

. B74E-32 123977

£4-C5 BRANC. HYDROCARBONS

%

T Cp |

T Cp

[L___a b

pitans

pENATE

R

78

-20 0535

-20

130

S 051

0 037

=

8.06E-12 5.22

. 157E-24 1006
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Tablo 11. Elektronik Komponent Verileri . Grup 5.
| Antoine
| cl €2 ¢3 [Tmin Tmax |
CarbenTetrachioride CCL4 68941 121888 20717 -20 101
Trichiorofluorometiane CCL3F 6.8843 104301 23688 -33 27
Dichlorodifiuoromethane CCL2F? 66862 TB207 23538 119 -30:
Chiorotrifliuoromethane CCLF3 53511 52206 23188 150 -81
Carbon-Tetrafluoride CFe 69723 54050 26010 -1BO -125
Carbon-Monoxide Cco 62402 23027 26001 -210  .185
Carbon-Dioxide Co2 98106 134779 27300 -119 68
Carbonyl-Sulfide COSs 89072 80448 28000 114 -49
Carbon-Disuifide cs2 B3419 116862 24154 -45 62
Chioroform CHCLS 69371 1171.20 297.00: -13 g7
Dichiorofluoromethane CHCL2F = 69758 896827 23417 -91 g:
Chiorodifiuoromethane CHCLFZ 67577 74039 23186 -43 -33:
Triflucromethans CHF3 70886 70533 24978  .128 -82
Triiodomethane CHIZ 65980 1567 80 20400 138 254
Iscthioeyanic-Actd CHMNE
Dichleromethane CH2CLZ 7.0803 113891 23145 -44 59!
Chioroflusromethane CHZCLF 62045 74039 23186 -55 12
Diflucromethane CHZF2 71385 B21.70 24470 -82 W32
Dilodomethane CH2i2 6.9425 156780 204.00: 83 232
Formaldehyde CH2O 71581 95724 24301 -88 -2
Formic-Aeid CH202 73779 196328 24707 -2 136
Bramomethans CHABRR 68587 98658 2351237 -58 53
Chioromethane CH3CL B9944  G0245 24361 33 -7
Fluoromethane CH3F 70878 74022 25389 122 -64
todomethane CH3I 65880 114634 23666 -1 &2
Mitrormethane CHINGZ | 7.0440 129100 208.01, 1 136
Methyi-Nitrite CH3NG?Z
HWethyl-Nitrate CH3INOQ3 :
Methane CH4 66956 40542 56778 .18t -152
Methanol CH4O 80724 157499 23887 16 21
Methanethiol CH4S 7.0316 101555 23871 70 25
Methyarmine (CHSN 74869 107515 24024 61 38
Tetrachioroethene C2Cl4 70200 141548 22101, 34 187
Hexachlorcethane C2CLE 7.08683 162695 197.05 33 186
‘11 2Trichiorotrifiucroethane  C2CL3F3 . 6.8803 1099.80 29750 -25 83
12Dichiorotetrafiucroethane C2CL2F4: B8708 94234 232.63: -85 4
Chicropentafluoroethane C2CLF5 68333 80297 24228 -88 43
Tetrafluoroethene C2F4 68966 68384 24594 133 -63:
Hexafluorcethane C2F8 6.7933 B57.06 26822 .103 -73
Cyanogen C2NZ 64363 57658 182.31 -77 -4
Trichlorcethene CZHCL3 70281 131510 23001 <13 127
Pentachioroethane C2HCLS B8.7400 1378.00 197.00 25 182
Triflucroethene C2HF3 56872 48136 22723 -83 -31
Acetylene (Ethyne) C2H2 8.1402 123260 280.90) .129 -83:
1.1-Dichloroethens CZHZCL2 68722 1099.40 23720 -28 32
Cis-1,2-Dichloroethene C2H2CL2 T 7.0223 120840 23060 o 34,
Trans-1,2-Dichloroethene C2HZCLZ . 69651 114180 231.00 -38 835
11,2 2-Tetrachiorosthane  C2ZH2CL4 . B.E317 120810 17890 25 130
1.1-Oiflucroethens CaHzZFEZ 83452 49138 22724 340 -85
Cis-1,2-Diflucroethene C2H2ZF2 53140 46138 20723 78 3
Trans-1 2-Difluoroethens C2HZFZ 53140 49140 22723 -78 3




32

Antoine

cl c2 ¢3 | Tmin Tmax
Pyridine CSHEN 6.9882 1344.20 212.0% 1z 152
Z-Methylthiophene CEHBS 6.8380 1326.48 21431 8 138,
3-Methyithiophene C5HAS 6.9861 136384 21578 11 141
1 2-Pentadisne CsHg ' 6.8182  1104.8¢ 22885  -20 66!
1,3-Pentadiene Cis C5HE 6.9109 1101.62 22937 17 85!
1.3-Pentadiene, Trans C5H8 1 6.9132 - 1103.84 231720 -18 63
1,4-Pentadiens C5HB f6‘8354 1018.00 23148  -33 46
2,3-Pentadiene CaH8 (6.9622° 112684 22784 13 641
3-Methyl-1,2-Butadiense C5Hg 69433 1103.80 23089 .20 82
2-Methyl-1, 3-butadiene C5H8 ' 5.8856  1071.58 23351 .18 55,
1-Pentyne C5H8 6.8673 109252 22718 43 52
2-Pentyne C35H8 70481 118987 22860  -33 78
3-Methy:-1-Butyne C5H8 58845 1014.81 22711 .55 47
Cyclopentene C5HE 89207 112481 23346 .9 105
Spiropertane C5H8B 689170 1580.08 23110 3 71
1-Pentene CBH10 6.8465 1044.80 23352 55 51
2-Pentens Cis CEH10 . 8.8727 10B7.85 23088 48 58.
Z-Pentene, Trans CSH10 5.8058 1083.98 23297 44 58
2-Methyl-1-Butene CEH10 (68731 1053.78 232.7% 53 52!
3-Methwi-1-Butens CEH1G 88262 101347 23682 .63 41
2-Methy-2-Butena CBH10 69156 1085.00 23284 48 60
Cytlopertane C5H10 58868 112416 23136 40 71
2,3-Dibromo-2-Methyibutane CSHIOBRZ 7.3674 168540 207.00 84 211
‘Yaleraldehyde CAH10O 7.0192 131600 215071 4 139
2-Pantanone CEHI0O 8.9500 1274.60 218,91§ 2 137
Thizeyclohexans C5H108 6.9052 142247 211.72 28 170
Cyclopentanethiol C5H10S 6.8150 1388.63 212.05% g1 173
1-Bromopentane C5H11BR  6.8558  1401.83 214‘38%; 41 173
1-Chiorapentane CEH11CL 68662 1332.89 21850 24 148!
1-Chioro-3-Methyibutane CSHIICL 87953 125860 223.00 38 124
2-Chioro-2-Methyibutane C5H11CL | 6.8590 1288.50 223.00 7 123
Pentane CEH12 68763  1075.78 23321 .50 58
2-Methylbutane(isopentane) C5H12 6.8332 104073 23545 .57 43
2.2-Dimethypropans C5H12 6.6043 88342 22778 13 2
Methyk-Tert-Butyl-Ether C5H120 5.8960 708.68 179.90 2 80
‘Pentyl-Alcohol C5H120 714776 1314.56 168.16 37 1381
Tert-Penty-Alcohot C5H120 7.8753 1804.70 208.16 55 133
Butyl-Methyl-Suffide C5H128 59458 13 83808 212.07 17 1501
Ethyk-Propyi-Suffide C5H12S 68338 134157 21251 14 145
2-Methy-2-Butanethici C5H125 68284 125489 21876 -3 128
1-Pentansthiol C8H12S  6.8331  1368.48 211.31 20 113
Hexachiorobenzene CBCLB 97860 4597.57 35596 114 ¢
Hexafluorchenzene CEF6 7.0330 1227.88 21550 -3 117
o-Dchiorobenzene CEHACL2  7.0703 164955 213.32 58 210:
M-Dichliorobenzene CBHACL2  7.3037 178240 230.04 53 202
P-Dichiorobsnzene C8H4CL2  6.9980 1575.11 20852 54 204
M-Diflucrobenzens CBH4F?2 7.06858 1310.27 22258 36 114,
G-Difluorobenzene CEH4FZ 7.0203  1310.27 22258 31 130
P-Diflusrobenzene CBH4F2 7.0881 131027 22258 34 112;
Bromobenzene CEHEBR B.B606  1438.82 20545 47 "7
Chiorobenzene CEH5CL 6.8781 1431.0% 21758 47 147




Katene C2H20 | 69573 B340

Bromosttriene CZH3BR = 7.2438 121931 26402 .88 16
Chloroethene C2H3CL . 84871 78340 23001 -88 i7
1,1,2-Trichloroethene C2H3CL3 | 69653 136100 217.00 29 188
Acatyl-Chioride CZH3CLG, 68407 106286 21763 -36 8z
‘Fluorgethene CI2H3F | 83395 59356 243110 149 -72
1,1 1-Trifluoroethane C2H3F3 | 69038 78821 24324 -3 27
Acetonitrile C2HIN | 70735 127320 2240 -13 17
Ethylene C2H4 - 87476 B85 00 265000 -183 g1
1. 2-Dibromgethane CIHABRZ 67215 188002 20778 a2 131
-1,1-Dichiorosthane C2H4CL2 69853 117142 22813 =31 79
'1,2-Dichloroethane CZHACL2 T 70253 127125 22294 -33 100
1, 2-Difiisroethane CIH4FZ 70300 91000 24400 -35 Y
1,2-Dilodoethane C2H4l2 69883 1647.10 201.00 98 253
'Ethylene-Oxide C2H40 - 72701 111570 24415 -73 37
Acetaldehyde C2HAD . TDSB5 107080 236.01 -63 47
Acetic-Acid C2H402 = 7.28998 147002 21682 17 157
‘Methyl-Formate CH402 71704 112520 23056 -48 51
Thicgtetic-Acid C2HA0S | 7.7489 147602 21882 4 106
Thiacyclopropane C2H43 TO373 118437 23242 -35 77
‘Bromoethane C2H5BR « 69200 109081 23172 47 80
Chiorsethane CZHBCL - 69400 101278 23568 Bric) 37
‘Fluoroethane C2HBF 69785 85421 24616 <103 -21
{odoethane C2H5] 68590 123200 2800 30 80
‘Ethylenimine C2ZHEN 71323 113370 21001 25 86
Nitroethane C2HBNG?Z 75378 1687127 24118 =21 114
|Ethyl-Nitrate CZ2HENQO3 7.1837 133680 22490 G 80
Ethang C2ZHE . 68345 86370 28847  -143 -75
‘Methyk-Ether CZHBC | 73184 102556 256068 -84 -8
Ethyl-Aleohol C2HBO | B2133 165205 23148 -3 96
Ethylene-Glycol CZHBOZ |+ 87945 261540 24491 81 221
ethyi-Sulfide CZHBS | 63488 109076 23080 47 58
Ethanethiol C2HES | /2521 108453 23133 45 55
ety Disutfide CZHBSZ 69779 134834 21488 = 135
Ethylamine C2H7N  7.3862 1137.30 23586 -58 43
Dimethylamine C2H7N  7.0838 1024.40 238.01 55 37
Acryionitrile C3HIN 69163 120830 22201 -18 112
Adiene{Propadiene} CiH4 - B7137 45806 19807 -89 -8
Propyns(Methylacetylene)  C3H4 - 87849 80373 22808 <90 B
-Acrylic-Acid C3H402 | 71926 144150 183.01 42 177
3-Bromo-1-Propene C3HSBR = 7.0519 125083 23204 17 a3
3-Chioro-1-Propene C3H5CL 69388 109980 22601 -43 77
1,2,3-Trichloropropane C3H5CL3 . 7.0028 148410 204.01 42 197
3-lodo-1-Propene C3H51 | B.9693 131650 22000 20 142
Proponitriie C3HSN 68301 1277.20 21801 2 132
Properie C3H8 68156 7500 24700 112 -32
Cyelopropane C3H6 68873 85601 24651 -g3 -28
1,2-Dibromopropane C3HB6BR2, 68911 141880 21200 50 250
1.2-Dichloropropane C3HBCL2 | 69654 1209640 221.00 15 135
1,3-Dichioropropane CH3HBCL! 89715 137620 21600 34 162
2, 2:Dighloropropane C3HBCLZ | 120110




Fluorobenzene
fodobenzene

‘benzene

Phenol

‘Benzenethiol

-2-Picotine

3-Picoline

Aniline

1-Hexyne

Cyslohexene
1-Methyicyclopentene
3-Methyicyclopentene
4-Methyleyclopentens
Cyclchexanone
1-Hexene

2-Hexene cis

2-Hexene, Trans
‘3-Hexene,Cis
‘3-Hexene, Trans
2-Methyh-1-Pentens
3-Metivi-t-Pentene
4-Methyl-1-Pentene
2-Wethyl-2-Pentane
3-Methd-2-Pemtene Cis
3-Methyi-2-Pertene Trans
4-Methyl-2-Pentene,cis
4-Methyl-2-Pentene Trans
2:Ethyk-1-Butens
2.3-Dimetivd-1-Butene

3,3-Dimethyl-1-Butene
2,3-Dimethyl-Z-bUTENE
‘Cyclohexane
‘Methyicyciopentane
‘Cyelohexans!

Hexanal
Thiacycloheptane

Hexane
2-Methyipentane
3-Methvipentane
2, 2-Dimethylbutane
2.3-Dimethylbutane
Propyk-Ether
Isopropyi-Ether
Hexyl-Alcotiol
Butyh-Ethyl-Sulfide
Isapropyl-Sulfide
Methyl-Pentyl-Sulfide
Propyl-Sulfide
1-Hexanethiol
Propyl-Disulfide
Trigthylamine

CEHEF
CHHE!
CoHE
CBHBG
CaHES
CEHTN
CBHTN
COHIN
CeHIO
CBHID
CeH10
CEHI0
CEHID
CHHID0
CBH12
CAH12
CoH12
CeH12
CeH12
CeH12
CaH12
CEH12
CeH1Z
CeH12
CcaHi2
CBH1Z
ceHiz
CEHi2
CeH12
CoH12
CeH12
C6H12
CeH12
CeH120
cer120
CEH1ZS

CaH4
CoH14
CeH14
ChH14
CEH14
CBH140
CEH140
CeH140
LBHI4S
CoH148
£6H143
CeH148
CaH148
CEH1452
CEH1GN

1211.03

181607
152845
1415873
148177
16875.30
1184.60
122190
1189.60
116560
1187.80
1485.58
115287
1258.57
1173.34




IRy D

1.2-Dilodopropane
Propylene-Oxide
Adlyt-Alcohol
Progionaidehyde
Acetane
Thiacyclobutans
1-Bromopropane
2-Bromapropane
1-Chigropropane
2-Chioropropana
1-Flyoropropane
Z-Fluoropropans
t-iodopropane
Z-iodopropane
i-Nitropropane
Z-Nitoropropane
Propyl-Nitrate
Isopropy--Mitrate
Propane
Eifryl-Methyl-Ether
Propyl-Alcohol
isopropyi-Alcohol
Ethyt-Methyl-Suifide
1-Propanethiol
2-Propanethicl
Propylamine
Trimethylamine

Cetafluornoyciobutane
Butadiene(Biacetylene:

1-Buten-3-Yre(Vinylacetylens

Furan

Thiophens

1, 2-Butadiene

1 3-Butadiens

1-Butyne! Ethndacetylena)
Z-Butyne{Dimethyizcetiens)
Cyclobutene
Acetic-Anhydride
Butyronitriie
sobutyranitrite

t-Butene

2-Butene cis

2-Butens Trans
2-Methyipropene
Cyclobutane

1. 2-Uibromobutane
2.3-Dibromobutane
t.2-Diiodobutane
Butyraldehyde

2-Butanone

B.Dioxane

Ethyi-Acetate
Thiacyclopentane
1-Bromobutane
Z-Bromobutane
2-Bromo-2-Methyipropane
t-Chiorobutane
2-Chigrobutane
1-Chloro-2-Methyipropane
2-Chicro-Z-Methyipropane

)

Z-lode-2-Methyipropane

C3HBI2
LIHE0
C2HBC
CIHBO
CIHEC
C3HES
CIHTBR
C3H7BR
CIH7CL
C3H7CL
C3H7F
C3H7F
C3HT7!
C3HT:
C3MINGZ
CIHTNO2Z:
CIHTNOZ
CIHTNOS
C3H8
C3HeC
CIHBO
C3HBO
C3H8S
C3HBS
C3HBS
C3HIN
C3HON

C4Fsg
CaH2
Catia
C4HAC
C4HAS
C4HE
CAHE
C4HE
CAHB
C4HB
CAHBO3
CAHTN
CAHTN
C4H8
CcaHg
C4H8
C4Ha
C4HB
CAHBBRZ
C4HBBR2.
Carsl2
CAHBO
C4HBO
C4HBOZ
CAHBO?2
CaHESs
C4HSBR
CAHSER
C4HGBR
C4HECL
C4HECL
CAHECL
C4HOCL
kol

B8.0785
56546
73424
7.0483
7.2318
7.0E7
72377
7.0046
63311
§.9654

o
&
&

o
NS

[ R S
ﬁu\t?‘»ﬂ(ﬁ?)
S 30 SV s + SRS
B 3 & Oy o e
2 e NG R (R

o
@
O

5.8819
761892
81182
69355
B.9285
B.8773
6.9458

8.9704

68153
55192
6.9530
69753
6.9593
6.5928
£.8506
5.9820
7.0734
6.9577
71216
74396
72158
6.8429
£.8693
6.8605
658413
59163
7.2576
7.2002
52433
70212
7.2087
700683
70148
64225
§.8272
5.6685
69379
6.9447
8.8671
72538

150741

31531
127170
1154.80
127703
132133
1259.84
1223.48
12112
1081.80

896518

BES .18
1508.41
134045
1487 45
16564.04
172172
101857

504.49
137514
1580.92
118256
118331
111380
1108.20

968.70

85249

46068

F57.00
1060.85
1246.02
104112

33055

988.75
1otz
1008.32
142777
1380.70
1380.70

92610

96010

96080

92320
1024 54
1759.08
1691.48
1607 .41
1233.06
1368.21
1288 50
1211890
1401.94
128881
1226.08
1129.70
122743
118580
1206.08
1114.80

1807 41

35

28470

20829
188.01
229.01
236.22
22451
232.04
23651
220 21
23001
23350
23950
24470
23437
21523
24150
24549
193.53
246.99
160.76
193.01
21962
224.78
224,62
22616
224.01
23401

-

22515
16459
23001
2277

22136
24327
238 85
233.01
235.81
244.99
196.06
217.00
217.00
240.00
237.00°
240.00
24000
241.38
235,01
23022
244.70
22301
236 51
21101
21601
21561
21870
220.00

22500
22411

226.01
22705
22801
28470

125

-35
-12
26
-58
58
=30
77

35

34

49
-81
-73
75

-73

110

-18

18

-13
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13
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12
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Ek 1

TEMEL ISLEM MODULLER]

Bolim 2' de belittilen Elektronik El Kitabi Temel Islemler Modulleri asagida
verilmistir. Buna ilaveten bu modiiller diskette Dyflo.FO90 dosyasi adi altinda sak-
lannustir. Hazirlanan bu moduller (Franks, 1994) proje yoneticisi tarafindan uzun
yiilar cesitli tasarim problemierinin ¢6zimuinde denenmis ve fevkalade basarili
sonuclar elde edilmistir. Ornegin 50 komponentli bir sivi-faz denge hesabimin yapil-
masi, kaynama noktasinin tesbiti ve faziardaki kompozisyon dagilimin bulunmas! bir
saniyede gergeklesen bir hesaplama olayidir.

Tablo E1. TEMEL iSLEM MODUL TANIMLARI

I DYFLO Package - Prof.Dr. Bilgin Kisakirek

Stream number = 500 Component nurmber = 50
b Equilibrium Subroutines .
! EGUIL YVBOIL PRINTLS
i CONV, CPS DEWET HLDP
! ENTHL HTEXCH SUM
! ENTHV FLASH SPLIT
‘ TEMP CVBOIL PRMNTL
! ACTY PCON PVAP

P common/CPLOT/LNT LN2 PTIT YTIT XTIT

b common/CINT/T DT 10D JS US4 UM DXA Q0 XAMCD

C common/CRRNT/UCOL, TPR LLPD QP RP,SP

t character PTIT*40, Y TIT*20, XTiT*20

U logical LSTR

b common/COYF/STRIS00 34) DAT(21 101, RCT(32) NCF NCLL.STR 1D
common/DPRNT/NDR NCPR LL56 91 STP(9,24) Var(10)

! common/CRUT/AR BR AF BF kON,DCX(30), DCY30)

O Arqument List
MEIN - Finish index. 1-finish 2.no finish
! L Sfream numbers to be printed. Pyt 0 for empty streams
' LY Print fo table. 8=rmanitor, 7° Dvflo b
LNZ  Print 1o excel. 6=no table 11=Excei tabies
i LNT=7 > 'Dyflo. ot will be genetared

LN2=11 o> Dyf X1 Oyt XS txt 1/0=11.15
DyE Flow et =21

: Tt Temp b =22
Dyt_Varixt =23

Var - BExtra vanables

Subroutine CONVIX XC NR NC)
Subroutine CPS(X XZ R NC)
MO Convergence index
! 2-not converged | 1-converged
f Set NC=U in mamn orogram



Subroutine ENTHL(!)
Liquid Enthaipy
i Stream number. should contain all information

Subroutine ENTHV)
Yapor Enthalpy

Subroutine TEMP(I,L}

Temperature for given enthalpy

initiz! estimate should be given in liquid line
[ Stream numost
L Phase index. O-vapor, 3-liguid

Subroutine ACTY{N}

Liquid Activity for Ternary Systerns

Liguid stream should contain all information
DL ideality noee T

Function PVAP(N,IL}
Vapor Prassure
N Component number
i Liguid stream number
ECOD - Formula code = DAT(31,1) = TLn  3:Polynomial
2:Log 4:Cther
TCOD - Temp. code = DAT(E12)=1C 2K 3R

Subroutine EQUIL(IL IV}
Vapor/Liquid Equilibrium

IR I~ 1

Boiling point temperature and Vapor compositions are calculated

initial estimates shouid be given in liquid line
iL o Liguid stream | [V @ Vapor stream

Subroutine DEWPT(IV IL}
Dew Point Caiculation
Initiai estimates shouid be given i liquid line

Subroutine HTEXCH{Jin Jout HT L}
Singie Stream Heat Exchange
b input Jout Dutput
HT - Heat load IL - Stream phase. O-vapor, 3-liquid

Subroutine CVBOIL{Jin Jout HT)

Constant Volume Boller

Boiling point temperature, Enthalpy and Boilup rates
Jir input stream numbper  Jout Cutput vapor stream
MT - Heat flux

Subroutine FLASH(JIN,JV JL HT)
Fiash into Vapor and Liquid
Tetal component splits and equilibrium temperatures are

determined. Can be used for partial condenser, total condenser,

and superheater
Jin: Input stream, contains ail information

JV : Qutput vapor stream number, contains vaporization ratio

JU - Output liquid stream number, contains all estimates
HT : input heat load, Q"F

Subroutine VWBOIL{Jin Jout,IHL, Q)

Variable Volume Boter
Jin © input stream number, should contain all information

Jout Output vapor stream number, shouid contain estimates

IHL  Hoidup node number Q& Heat flux to the botler
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Subroutine PCONLJIn, JV,JL,TC)
Partial Condenser wath given Exit Temperature
Can also be used as Total Condenser

To . Specified condensate temperaiure

R Vaporization ratic

Teq: Equilibrium temperature

Subroutine HLDP{Jin Jout L HL )
Generalized Holdup, Jacketed Vessel
Jin - input stream number, contains all information
Jout: Qutput stream number, contains all estimates
HL - Hoidup & Heat flux M Exit stream 2. RKJ: Ratio K/J

Subroutine SPLITUIN K, M,RKJ)
Stream Splitter
Jin: Feed stream K &=xit stream 1

WM Exit stream 2 RKJ: Ratio KAJ
Subroutine SUM{Jin1 Jin2 K L}
Sum of two Streams

Subroutine PRNTL{PRITFINNFINL1,L2 L3,L4 L5 16 L7 1L8)
Print Streams

L1 LNZ © (6,6)monitor, (7,1 1)file

LN1=7 > 'Dyflo b’ will be genetared .

LN2=11 > "Dy X1 Dyf X5 od' YO=11-15

Oyt _Flow txt =21
Dyf Temp =22
Dyf Vartxt! =23

Var . Extra variables
LL  Working matrix for STP array, dim=(56,9}
STE - Brntl and Prntis array storage, dim=(8,34)

Subroutine PRNTLS{(L1 L2 L3,L4,L5LEL7 LE)
Extra Printout for Streams
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Ek 2

TEMEL ISLEMLER MODULD iCiN GEREKLI DATABANK VERI TARAMA

" PROGRAMI

Bslum 3 de beiirtilen Elektronik El Kitabi Termodinamik Veri Tabaninda bulunan ve ayrin-
4lar Tablo 6-11' de verilen komponent 6zelliklerinin bazilart Temel islemler Modulleri tara-
findan kullaniimak istendiginde ‘Chem.FS0’ programi gereklidir. Bu programin yardimi iie
uzun ve karmasik tablolar iginde bulunan komponentlerin isteniien az miktardaki termo-
dinamik zellikleri ayiklanir ve Fortran moddl programinin veri dosyastina direk ofarak
aktarr.

Tablo E2. Databank Veri Tarama Programi

DataRead - Component Selection from Original Coade DataBank
and then generate standard Coade Catabank,

Coade.org - Original

Coade.dat - Standard

[¢ SR C IR

program COADOKU
o Argument List
¢ Comp - Component icod  : Component code
s MolWwt - Molecular weight MolDia - Molecular diameter
¢ Tort - Criticat temperature Thoil Bailing point
o Hvap - Lambda Hform - Heat of formation
o CphA . Yapor heat capacity CpLA  : Liquid heat capacity
c ANA . Antoine Dend - Density
o VisA : Viscosity VolCon * Volumetric conductivity
o Hgibbs © Gibbs free energy

real Mot MolDia

common/COYF/STR(100,14),DAT(10,10), RCT{(123,NCF NCLLSTR, 1oL, MSG
common/DPRNTINPR NCPR.LL{(10.1 1),STP(10,14), TPR,LN1 LN2P
dimension Tit{80}

initiation section

(%3

open{i file='"Coade org’) open(7 file='"Coade dat)
LN1=7 , ' icomp=1
g read({1, 100 end=99} Tit read (1,100) Tit
write(6, 100} Tit #icomp.le. 184) write(7 1 01) icomp, (Tit(),i=5,80}

f(comp.gt.184) write(7 " 02) icomp, (Tit(D),i=10,80C)
Read from file
read (1,105} Molwit AcFact BPM.CpLD read (1,110) Terit, STnA CplE

¥

read (1,110} Perit STnB HvA read (1,115) WVerit AntA APLHVE
read {1,120} Toail AntB, SG HWC read (1,125) AntC Zra HvD
read (1,130) SolPar,DenA read {1,130) VolCon.DenB

read (1,130) Hvap,DenC read (1,135} DenD

read (1,140) Hform VisA read (1,145} HGibbs VisB
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Ek 3

DATABANK VERI SECIM PROGRAM

s?,

Tapaninda bulunan ve ayrin-
mModutieri tarafindan Kul-

cktronik El Kitabt Termo inamix ‘.{’“1;

siom 3 de belirtiien El
flar Tablo 8-11 c:ie verien kompcnent azellikieri i Temei lstemier
rarmt gersididir. Bu ;{ﬂgram i yardim e uzun Ve
Hikleri ile berabet

dc Obase.prg proge
ne:ze Hulunan mmmuém;ev avikl
A

s veri dosyasing G

anir ve xs‘{emaen Hzed

irek olarak  akdanhin,

Tablo E3. TERMODiNAMiK DATABANK VERI SEGIM PROGRAMI

g EVERCT
£ .PREG

& o £

o3

ik off
2 ampon_name Group Mahweight BotlPoint

.

w*s m‘*%ﬁ ] ent Mame'

Oei’.‘u w0 \xu{ﬁm
IaPs

i'D i

. "
spact 1o LO nent Grouw
. - 4 < [PE]
regpecl 10 C.J mponent Cherpical Formiaa
s o A S st ol T g ek
4587787 get CHOE picture v

5t ‘J ial
At merw
set format 10

{924

rlenr
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say " FIND MERU T
40 say " 1 Component Name
20 say” 2. Component Antoine Constanis
20 say " Compcnent Chermice

Bt "

§ 3,20 say " Seciminiz, {1,234} 7 7 get CHOICE picture 'd

i

o

Component Name Please " to FNAME

locate for COMPNAME=&FNANME

if eof()
? " There is no such component in this database | ©
walt
clear

endif

do while not eof()

¥ campname=<>' PRIRIIRIIIIIIIINTIIEINT
7
? tabttrim{COMPNAME+ +tnim{COMPGRP)
? tan+ ANTOCONST
7 tab+ CHEMEORM
94
wait
endif
confinue
enddo
ciear
case CHOICE =
accept " Enter Component Antoine Constants Please "o LNAME
go top
[ucate for ANTCONST='&LNAME'
if ecf(}
7" There is no component in this database having those Antoine Constants ©
wartt
clear
endif

do while not. pcfﬂ’
”’Jf‘f"m\.ﬁ"xﬁ?
7ttt (C‘:‘N"““A“ 1+ rm(COMPGROUR)
7 tab**AN TCONST
? tab+ CHEMFORM

continue
anddo

case CHOICE =3
accent” Enter Component Chemical Formula Please ” to TNAME

44




o top

xOCZ‘{P for ANTCONST='8TNAME'

- while not.

wail
endif
continue

mﬁﬂﬂm

Ao ek

case CHOICE

ecfl)

F COMPNAME=>""
7 tab+trim{COMPNAME)+" e trim(COMPGROUP)
7 tab+ ANTCONST
7 gt CHEMPORM

I

=4

close databases

return

endcase
anddo
sat tat ik on
return

cieagr
A5TC AT,
33c;eamc
3,30
20say’ 1

Y

20 say’ 2.
20 say’' 3

J

OEOOEO L
0 O LN G (9 ¢

o &
S
Q

D
@
O

do case
case CHOICE =

accept’ Enter the first lefter of the

tab=space(15}
accept ' PRINT

f upper(YR="Y'

set printon
tab=space(i)
enaif

use COMPDA
go top

say’ Prmr Cut Menv81
List with respect to component name’
L‘s" with respect to component group’

xQ‘)

OMPLETEL

20 say zi. Exit’
20 say ' Your Choice Please

1

(Yit) 7o YN

TA index comp_name

Component

< i1 this database with this chemical formu e

DBRASE_PRINT.PRG

' get CHOICE picture '

Name 7 .
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KIMYA MUMENDISLIGH PROSES TASARIMI ON BILGI TOPLAMA, DEPOLAMA
VE KULLANIMINA YONELIK VERI TABANI (DATABANK) YAZILIM PAKETI

GZET

Modern kimya muhendisliginin en énemli dallanindan biri olan proses tasanmi alaninds son on yilda
bilgisayar yardimi ile gok karmasik ve degisik yoniu mithendislik hesaplarmn ¢ozumiinde buyuk ileriemeler
kaydedilmis, vem benzetisim yonternlert gelisunimistir Bu tur veniliklerm daha verimii bir bigim

kullanilabilmesi igin tasarnm mithendisine her bakimdan kolayhk saglayan dizgin vazilmig, modem proses
tasariming dénik ve bilgisavar dili acisindan uvgun bir bigimde programianmig bilgisayar yardiml proses

(ASArHT ve UolZELSi cniegi € Puketiol HIe BOreasiil v,

Proses tasarmi ¢ok yonli ve vaklagimi bibinglt bir orgamzasyonu gerektinr. Memleketimizde bu tarde bir
uvgulamaya yeni veni baglanmaktadir Gelistiriimess plantanan bu entegre vazilimda:

«  degisik proses secumi yaklasimlan,
« 131 ve kutle denge hesaplar,

. maliyet ve isletine analizlert ile.

. vurdumuzdaki rafineri ve petrokimya tesislerinde kullanilan,
. gretilen kimvasal maddelerin, ve,

«  bumaddelerden elde edilebilecek veni urtnlerin,

proses tasarimi i¢in gerekli olan kimyasal ozellikleri bur databank bigiminde sunulmast programlanmistr. Bu
databankmn vardim ile bunlari bunyesinde bulunduran ve kullanabilen diger ozel benzetisim paketlen
meveut tasarim grubunun hizmetine daha rasyonel bir bigimde sunulabtlecektir,
Bu arastirmada, bilgisavar destekli proses tasanminda gerekli olan ve vepyeni bir vaklagim olan Elektromk
Pl Kitabmn on bilgileri elde edilmis, kimyasal databank olugturulmugtur. Bu databankm hazirlanmasinda,

dncelikle bir isletmenin havat unsuru olan ve surekl geligen ¢agdas vontemleri 1zlemek steyen tim {5t

diizey yoneticilerinin gereksinimlen dikkate ahnmigtir
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