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Propionsav katalitikus szintézisének kinetikai modellezése
és modell bazisu optimalizacidja

Kinetic modelling and model-based optimization of
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ABSTRACT

Current research points in the direction in which heterogeneous catalytic processes come to the
fore, which are easy to handle in contrast to their homogeneous counterparts. In case of the
heterogeneous catalysts the reaction is easy to control and optimize. One of these researches is the
propionic acid synthesis development. In this work we deal with the carbon monoxide, water and
ethylene based catalytic propionic acid synthesis, where the catalyst is rhodium-iodine-carbonyl
complex what is fixed to the carrier. The process was investigated in packed tube reactor. The
measurements on the tubular reactor were carried out at several working points from which the
stationary behavior can be recognized. During the tests the pressure, the temperature, the mole flow of
the ethyl iodide and the mole ratio of the starting material were the investigated variables. Using the
measuring points the reaction literary reaction mechanism can be identification and with the used
Eley-Rideal type reaction mechanism can be handled the adsorption on the solid surface. During the
identification process we used a global extreme value finding method with the help of which the whole
searching space can be inspected. During optimization the optimal value of the unit variables
(pressure, temperature, mole rat etc.) determination was the aim.
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OSSZEFOGLALO

A jelenkori kutatasok azon iranyba mutatnak melyben a heterogén katalitikus eljarasok kertilnek
elotérbe, melyek konnyeben kezelhetéek a homogén tarsaikkal ellentétben. A hordozoéra rogzitett
katalizatorok esetében a reaktor konnyebben iranyithato és a miikodés optimalizalhatd. Ezen kutatasok
egyike a propionsav eldallito eljarasok fejlesztése. Jelen munkéaban a viz, etilén és szén-monoxid alapt
katalitikus propionsav szintézissel foglalkozunk. A valasztott katalizdtor rédium-jod-karbonil
komplex, mely hordozora van rogzitve, a folyamatot pedig toltetes csOreaktorban vizsgaltuk. A
csOreaktoron végzett mérések tobb munkapontban is el lettek végezve, melybol a reaktor stacioner
viselkedése ismerhetdé meg. A mérések sordn a nyomas, a homérséklet, az etil-jodid betaplalasi
molarama, valamint az alapanyagok betapldlasi molaranya volt a vizsgalt jellemz6. Ezen mérési
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adatpontokat felhaszndlva, az irodalmi reakciomechanizmus alapjan felirt kinetikai modell
paramétereit identifikaltuk. A felirt Eley-Rideal tipusu kinetikai modell figyelembe veszi az egyes
komponensek adszorpcidjat is a szilard katalizatoron. Az identifikacié soran globalis
sz€lsértékkeresé modszert hasznaltunk, melynek segitségével a teljes keresési tér atvizsgalhato. Az
optimalizacié soran pedig az egyes iizemviteli paraméterek, mint pl.: a betaplalt anyagaramok,
nyomas, hdmérséklet optimalis értékének meghatarozasa volt a cél.
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