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JELOLESEK JEGYZEKE

A tablazatban a tobbszor el6fordulo jelolések magyar és angol nyelvii elnevezése, va-
lamint a fizikai mennyiségek esetén annak mértékegysége talalhato. Az egyes meny-
nyiségek jelolése — ahol lehetséges — megegyezik hazai és a nemzetkozi szakirodalom-
ban elfogadott jelolésekkel. A ritkdn alkalmazott jelolések magyarazata elsd el6fordu-
lasi helytiknél talalhato.

Latin bettk
Jelolés Megnevezés, megjegyzés, érték ls\gzrtekegy-
CN cetdnszam 1
d atmérd m
f fugacitas bar
G interakcids paraméter 1
HC hidrogén/karbon arany 1
HHV égéshd M]/kg
LFL alsé gyulladasi hatar K
LHV fatéérték MJ/kg
MW moldris tomeg kg/kmol
p nyomas bar
P parachor 1
t id6 S
T hémérséklet K
w sulyfaktor 1
w tomegtort 1
x moltort (folyadék fazis) 1
Yy moltort (géz fazis) 1
Gorog betlik
Jelolés Megnevezés, megjegyzés, érték Sg;rtekegy-
)4 termodinamikai aktivitas 1
] kinematikai viszkozitas m?/s
A kolcsonos interakcios egyiitthatod 1
v molaris térfogat cm?/mol
P stiriség kg/m3
1 feliileti fesziiltség N/m
¢ fugacitasi egyttthato 1

vii



Indexek, kitevok

Jelolés Megnevezés, értelmezés

0 kezdeti

b forrasponthoz tartozo érték

B normal forrdsponthoz tartozé érték
br forrasponttal redukalt érték

c kritikus ponti érték

cor korrigalas egytitthatdk

D desztillatumhoz tartozo érték
H20 vizhez tartozé érték

i altalanos futdindex (egész szam)
] atlagos futdindex (egész szam)
L folyadékhoz tartozo érték

lig folyadékhoz tartozo érték

m keverékre vonatkozo érték

mért méréssel meghatarozott érték

r kritikus ponttal redukalt érték
st sztochiometriai érték

sat telitéshez tartozo érték

szamolt szamitassal meghatdrozott érték
up a gbzre vonatkozo érték

fp a lobbanaspont hémérsékletén értelmezett érték
v g6zhoz tartozo érték

viil



1. BEVEZETES

A szabvanyos dizel helyettesitd tiizel6anyag meghatarozasa érdekében el6szor iroda-
lomkutatdsra volt sziikség, hogy megismerhessem a kiilonbo6zd céllal létrehozott he-
lyettesitd tiizeldanyagok kifejlesztése soran figyelembe vett szempontokat. Ezek kozé
tartozott elsésorban az, hogy az optimalizacid alapjat képez6 anyagjellemzdk, és az
Osszetételt alkotd komponensek kivalasztasa milyen szempontok alapjan tortént.
Mindemellett hasznos ismeretként szolgalt, hogy az anyagjellemzdk értékeinek meg-
hatdrozadsara milyen mérési és szamitasi modszereket alkalmaznak, vagy amennyiben
erre nincsen lehetdség, a sziikséges adatok milyen forrasbdl érhetdek el. A jelenleg el-
érhetd helyettesito tiizel6anyag Osszetételeket legtobb esetben vagy a helyettesiteni ki-
vant tiizel6anyag a megszokottol eltérd tulajdonsagai, vagy pedig a felhasznalas ko-
riilményei miatt hoztdk létre. Esetemben f6 motivacioként az szolgalt, hogy a magyar-
orszagi kereskedelemben kaphato dizel tiizel6anyag esetében is legyen egy olyan he-
lyettesito tiizelGanyag Osszetétel, amelyet égotéri szimuldcids vizsgalatokra lehet hasz-
nalni.

A dolgozatban a helyettesitd tiizel6anyagokkal kapcsolatos szakirodalmi attekintés
utan az optimalizacio alapjat képez6 anyagjellemz6k meghatdrozasara szolgalé mod-
szereket kivanom bemutatni altalanossagban, legyen az mérési eljaras vagy szamitasi
modszer. Ezutdn a felhaszndlas szempontjabodl fontos anyagjellemzdket valasztom ki
az Osszetétel alapjaul szolgald egyes komponensekkel egyiitt. Ahhoz, hogy az eredeti
tiizel6anyag mért anyagjellemzdin kiviil a tiszta komponensek és a folyadék keveré-
kek anyagjellemzdit is kiszamithassam, az ismertetett modellek alkalmazdsara van
sziikség. Ezeket a szamitdsok el6tt alkalmazhatdsaguk szempontjabdl értékelem és to-
vabbi felhasznaldsra valasztom ki az arra érdemeseket.

Az eredeti tiizeldanyag mérési adatai és a tiszta komponensek kiszdmitott értékei
birtokdban a helyettesitd tiizel6anyag Osszetételének optimalizacidja elvégezhetd. Az
Osszetételt ismerve esetleg tovabbi, kevesebb komponens szamu, de eltérd Osszetételt
helyettesito tiizeldanyag hozhato létre igény szerint. A helyettesitd tiizel6anyagok 6sz-
szetételének ismeretében az egyes anyagjellemzdket a helyettesitd tiizel6anyagra vagy
anyagokra kiszdmolom, és azt az eredeti tiizel6anyagéval O0sszevetem. Az anyagjel-
lemzdkben tapasztalhato eltérések alapjan egyértelmiien értékelhetd a helyettesitd tii-
zel6anyag, hiszen az anyagjellemzdkben valo eltérés az eredeti dizel tiizel6anyag vi-
selkedésének reprodukalasaban is jelentkezik.

Az értékelés utan levonom a kovetkeztetések a helyettesitd tiizelanyag meghata-
rozasanak folyamataval kapcsolatban, az esetlegesen felmeriilé hidnyossagok kijavi-
tasara teszek javaslatot, valamint jovdbeli célokat is megfogalmazok fejlédés szem-
pontjabol.



2. SZAKIRODALMI ATTEKINTES

Az egyre szigorodo kornyezetvédelmi eldirasok miatt ij koncepciok sziilettek az évek
alatt a tiizeléstechnika teriiletén, f6leg a kozlekedést nagy részben érintd belsd égésii
motorok esetében. Ennek legutobbi futdra a magas nyomasu dizel tiizelés (supercriti-
cal diesel combustion), amely az elmult idészakban felkeltette a tudomanyos kozosség
tfigyelmét [1], [2]. Az 1j Otlet alapjat az képezi, hogy a dizel tiizel6anyagot szuperkriti-
kus kornyezetbe fecskendezziik be. Egyes tanulmanyok szerint ez az Gj megkozelités
segiti a tiizelGanyag-levego keverék 1étrejottét, ezaltal jelentdsen javitva a tiizelOberen-
dezés hatasfokat és csokkentve a karosanyag kibocsatast [3]. Természetesen ahhoz,
hogy megérthessiik a dizel tiizel6anyag szuperkritikus koriilmények kozotti tiizelésé-
nek és befecskendezésének folyamatat, a porlasztas permetképének és a tlizel6anyag
termofizikai jellemzdinek vizsgalatara is sziikség van.

Jelenleg a tudomanyos kozosségben nincs szigoruan definidlva a ,szuperkritikus
porlasztas”, mint fogalom. Egyes kutatok tigy gondoljak, hogy amig vagy a hOmérsék-
let, vagy pedig a nyomas meghaladja a kritikus pont ezen jellemzdit, onnant6l mar
annak nevezhetd. Masok szerint kézenfekvObb az egész jelenségre tigy hivatkozni,
mint , transz-kritikus porlasztds”. A porlasztas permetképe ezen koriilmények kozott
a kisérletek mellett numerikus szimulaciok (CFD) segitségével is tanulmanyozhatd,
ugyanakkor mindkettd megkoveteli az eredeti dizel tiizel6anyag termofizikai és
transzport jellemzdinek ismeretét. A hagyomanyos kdolaj alapu tiizeldanyagok, mint
a dizel is, tobbszdz komponensbdl allnak. Figyelembe véve a jelenlegi szamitastechni-
kai korlatokat, a numerikus szimulaciok nem végezhetdk el a tiizel6anyagokat alkotd
minden komponensre. Megoldast jelenthet egy kis szamt komponensekbdl allo he-
lyettesitd tiizeldanyag hasznalata, amely képes az eredeti tlizel6anyag azon legfonto-
sabb tulajdonsadgait utdnozni, amely a kisérletekhez és numerikus szimulacidkhoz
sziikségesek. Szamos ilyen helyettesitd tiizeldanyag meghatdrozasara keriilt sor a
multban, amelynek szakirodalma madra igen gazdag. Ugyanakkor ezek elsGsorban a
tiizelés jellemzdit (gyulladasi késedelem, koromképzd&dési hajlam) vették figyelembe
a helyettesitd tlizeldanyag meghatdrozasakor, és eltekintettek olyan anyagjellemzdk-
t6l, amelyek fontosak a dizel transz-kritikus és szuperkritikus befecskendezésének
szempontjabol. Ilyen anyagjellemzdk tobbek kozott a kritikus hdmérséklet, viszkozitas
vagy hévezetési tényezd.

Egy 4j tanulmanyban a szerzdk 6 célja egy olyan tobbkomponensii helyettesito tii-
zelGanyag létrehozasa, amely a kereskedelemben kaphato dizel tiizeléanyag viselke-
dését képes reprodukalni azon anyagjellemzdin keresztiil a transz- és szuperkritikus
porlasztasi koriilmények szempontjabdl [4]. Annak érdekében, hogy mindezek telje-
siilhessenek, mind a dizel, mind pedig az azt alkotd tiszta komponensek kritikus pont-
jainak értékét ismerni sziikséges. A tiszta komponensek kritikus hémérsékletei szak-
irodalmakbdl vagy kiilonb6zd adatbazisokbdl is elérhetéek, mint pl. a NIST. A tiszta
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komponensekbdl allo keverékek kritikus pontjai esetében erre mar nem feltétlentil van
lehet6ség. A keverékek kritikus hdmérsékletei meghatdrozhatdak méréssel és kiilon-
b6z6 szamitdsi modszerekkel is. Utobbira tobb modell 1étezik, ilyen példaul a Li és
Kiran egyenletek [5], amelyek segitségével kétkomponensti elegyek kritikus hémér-
sékletei és pontjai hatdrozhatdak meg. Jelen esetben harom n-alkanbol (n-heptan, n-
dodekan, n-hexadekan) képzett egy-egy kétkomponensti elegyek kritikus hémérsék-
letét és nyomasat hataroztak meg ezzel a modszerrel a cikk szerzdi. Ezutan a Wensing
és tarsai [6] altal javasolt mérési modszerrel is meghataroztak a tiszta komponensek,
illetve az ezekbdl all6 harom darab kétkomponensi keverékek kritikus hdmérsékle-
teit. A kétkomponensi elegyek utdn mar harom tiszta komponensbdl all6 keverékekre
is alkalmaztak a szamitdsi modelleket és a mérési mddszereket. A kapott eredmények
az 1. dbran lathatoak. A mért és szamitott kritikus hémérsékletek jo egyezést mutatnak
egymassal. Az egyes keverékek esetében a kornyezeti nyomads értéke eltérd, hogy a
diagramon a jel6l6k ne fedjék egymast. Az dbra tartalmazza mind a hdrom tiszta kom-
ponens kritikus pontjat, géznyomas gorbéit, valamint a harom kiilénb6z6 aranyu ke-
verék mért és szamitott értékét.

©  meas. 50.0% £7,33.3% C12,16.7% C16
< @ meas. 33.3% C7,33.3% C12,33.3% C18 HCOH
@ meas. 16.7% C7,33.3% C12,60.0% C16
4 pre. 50.0% C7,33.3% C12,16.7% C16 ®
HCH
J X pra. 33.3% C7,33.3% ¢12,33.3% C16
S: X pre. 18.7% C7,33.3% C12,50.0% C18
2 #  critical point of CH. ¥
» o * critical point ofc12st ¥
S . .
E 2 _ * critical |J\'.||nt(7fc1$H34
) vapor prossuro of C_H, 5¢
s ]
Z vapor pressure of (.‘-12H2B
1 vapor pressure of C1GH34
0 y T ¥ | I T T T

Homérséklet (K)

1. abra: Harom komponensbdl allé keverékek szamitott és mért kritikus hémérsékletei (a szazalé-
kok térfogat tortben) [4].

A helyettesit tiizelanyag meghatdrozasat a szerzk egy korabbi cikkiik alapjan vé-
gezték el [7]. A transz- és szuperkritikus befecskendezés szempontjat figyelembe véve
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nyolc darab termofizikai anyagjellemz6t valasztottak ki, amelyre a helyettesit6 tiizel6-
anyagot optimalizalni fogjak, ezek a 1. tablazatban lathatoak.

Anyagjellemz6 Meérték értékek Sulyfaktor
Cetanszam 52,4 [8] 5
Fatéérték 42,76 M]/kg [8] 1

Kritikus hémérséklet 728,15 K 1

Stirtiség A szerzOk altal mérve 50
Kinematikai viszkozitas A szerzOk altal mérve 10
Feliileti fesziiltség A szerzdk altal mérve 10
Hovezetési tényezd A szerzOk altal mérve 10
Desztillacids gorbe A szerzOk altal mérve 50

1. tablazat: A kivalasztott cél anyagtulajdonsagai a helyettesitd tiizel6anyagnak [4].

A nyolc anyagtulajdonsag koziil kettd kémiai (cetanszam és flitéérték), négy hdmér-
sékletfliggd (stirtiség, kinematikai viszkozitas, feliileti fesziiltség, hovezetési tényez0),
mig a desztillacids gorbe az illékonysagot hivatott reprezentalni. Mindemellett a kriti-
kus hdmérséklet is kivalasztasra kertilt, tekintettel a korabban targyalt transz- és szu-
perkritikus befecskendezési alkalmazasokra. Az eredeti dizel kritikus hdmérsékletét a
szerzOk maguk mérték meg a tobbkomponensii elegyek mérésekor, mig mas értékeket
szakirodalombol vettek. A stirtiséget és desztillacios gorbét is szintén maguk mérték,
elébbit az ASTM D1298-12b (2017) szabvany alapjan (20 °C - 100 °C), mig a desztilla-
cids gorbét az ASTM D86 szabvany alapjan mérték ki. Az optimalizacié alapjat képezd
cél anyagjellemzdk kivalasztdsa utdn az eredeti tiizeléanyagot helyettesitd tiizeld-
anyag komponenseit sziikséges meghatarozni. Ahhoz, hogy az eredeti tiizeldanyag
viselkedését reprodukélhassuk, mindenféleképpen annak dsszetétele koziil kell, hogy
kikertiljenek azok komponensei. A szakirodalomban tobb szempont alapjan valasztjak
ki ezeket. Jelen esetben ezek a szempontok:

1. A kivalasztott komponensek legyenek relevdnsak az eredeti tiizel6anyag 6sz-
szetételében talalhatdo komponensekkel szénhidrogén tipus €s molekula méret
szempontjabol (HC class and molecular size).

2. Minden egyes komponensnek beszerezhetének kell lennie nagy tisztasagban és
elfogadhato aron.

3. Kiegészitésként az egyes komponensek reakciomechanizmusmai elérhetéek le-
gyenek a szakirodalomban a gyulladasi késedelem és tiizelési folyamat eldre-
jelzésének szempontjabol.

Az eredeti dizel tiizel6anyag Osszetételének elemzését a szerzOk szdmadra egy kiilsd
partner végezte el, mindez a 2. abran lathatd. Az dbra bal oldaldn az egyes komponen-
sek tipusai lathatdak, ahol az 1-es az alkan, 2-es a cikloalkan, 3-as, 4-es, 5-0s és 6-0s
pedig rendre policiklusos molekuldk és teljes aromas szénhidrogének.
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2. abra: Kereskedelemben kaphato dizel 6sszetétele, ahol a baloldali abran az egyes komponensek
tipusa: (1: Alkan, 2: Cikloalkan, 3: Monociklikus aromas szénhidrogén, 4: Biciklikus aromas szénhidro-
gén, 5: Triciklikus aromas szénhidrogén, 6: Teljes aromas vegyiiletek), mig a jobboldalin a komponen-
sek karbonszamanak eloszlasa lathaté [4].

Eszrevehetd, hogy az dsszetételt az alkénok és a cikloalkanok dominaljak, ugyanak-
kor az aromas vegyiiletek szdma sem hanyagolhaté el. A tiizel6anyagot alkoté kom-
ponensek szénatomszama igen széles skdlan mozog, amely C8-C26, de a legerdtelje-
sebben a C12-C18 tartomanyban reprezentaljak magukat a komponensek. Mindezek
és egy korabbi tanulmany alapjan [7] amely 6t komponensbdl 4116 helyettesitd tiizels-
anyagot hatdrozott meg dizel tiizel6anyag kivaltasara, jelen munkdban hat olyan kom-
ponenst valasztottak ki a szerzok, amely a helyettesitd tiizeldanyag Osszetételét ké-
pezni fogja. Ezen hat komponens a hozzajuk tartozd relevans anyagjellemzdikkel
egylitt a 2. tablazatban lathatd. A 3. és 4. dbrakon a stirtisége, kinematikai viszkozitasa,
feliileti fesziiltsége, hovezetési tényezdje és normal forraspontjai lathatoak a kivélasz-
tott komponenseknek, melyeket a szerz6k szakirodalombol vettek [9].

Szénhidrogén Név Képlet  Cetanszam Flit6érték Kritikus
tipus [MJ/kg] hémérséklet [K]
n-Hexadekan CisHas 98,1 43,9463 723,0
n-alkan
n-Oktadekan CisHss 106,3 43,8958 747,0
izo-alkdn Izo-cetan CisHas 15,0 43,8526 692,0
cikloalkan Dekalin C1oHus 40,5 42,6185 703,6
aromas Toluol CrHs 3,0 40,5251 591,7
vegyiilet 1-Metilnaftalin CuHuo 0 39,3515 772
2. tablazat: A dizelt helyettesitd tiizeldanyag komponensei és azok hdmérséklet fiiggetlen anyagjel-
lemz6i [4].
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3. dbra: Homérsékletfiiggo tulajdonsagai a helyettesito tiizel6anyag komponenseknek [4].

A dizel tiizel6anyag kimért desztillacios gorbéje és slirtisége, valamint tovabbi szak-
irodalombol vett anyagjellemzdi is szerepelnek a diagramokon. A két diagramrol ko-
vetkeztetésként levonhatd, hogy énmagdaban egyetlen komponens sem képes repro-
dukalni a dizel viselkedését.
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4. abra: A kereskedelmi dizel tiizel6anyag desztillacids gorbéje és az egyes komponensek forras-
pontjai megjelenitve a 100%-os atdesztillalt térfogataranynal [4].

A helyettesitd tlizeldanyag optimalizacids egyenletét tobbvaltozos hibafliggvény-
ként lehet definidlni, igy a cél ennek a hibafliggvény minimumanak a megkeresése. A
hibafiiggvény a méréssel és szamolassal meghatarozott anyagjellemzdk kozotti relativ
eltérések sulyozott négyzetosszege amelyet az (2.1)-es és (2.2)-es egyenlet fejez ki.

Célfiggvény = Yo<lw, - F, 2.1)

i=1 L

2
ZNadat,i(xij,szémolt_xij,mért>
j=1

Fl' — Xijmért (22)

Nadat,i

ahol 7 és j a szamitott és mért anyagjellemz6 indexei. Az N« az anyagjellemzok
szama, Nuati pedig a mért adatpontok szdma az adott jellemzdre vonatkozdan. Az xijszi-
mot @ komponens keverék anyagjellemzdjének szamitott értéke, mig az xijmert az eredeti
tiizeléanyag méréssel meghatarozott jellemzdjének értéke. wi a stulyozasi faktor az
egyes anyagjellemzdk esetében, amelyeket az 1. tablazat is tartalmaz. Ennek értékét



tobbszori probalgatassal hataroztak meg. Az optimalizalas soran egy genetikus algo-
ritmus globalis kereséssel hatarozza meg a helyettesito tiizeloanyag kezdeti 0sszetéte-
1ét, amelyet késébb a MATLAB fmincon lokalis keresési fliggvényével lehet finomitani.
A tiszta komponensekbdl allo keverék tiizeldanyag anyagjellemzdit meghatarozott ke-
veredési modellek segitségével lehet szamolni, amelyek szakirodalomban érhetdek el
[7],[10]-[12],[13].

A szerzOk elszor egy hatkomponenst (51) helyettesitd tiizel6anyagot allitottak eld,
melybdl a tovabbiak sordn egy négykomponensii (S2) és egy kétkomponensi (S3) he-
lyettesitd tlizel6anyagot is készitettek. Utdbbiakat dltaldban mindig az azt megel6z6
nagyobb komponens szamu helyettesitd tiizel6anyagbol alkotjdk meg, a legkisebb
moltortti komponens elvételével. Jelen esetben a végleges négykomponensti helyette-
sit6t hat valtozat koziil, mig a végsd kétkomponensti helyettesitot két valtoztat koziil
valasztottak ki. A harom végleges helyettesit 0sszetételét moltortben a 3. tablazat tar-
talmazza.

Komponensek S1 S2 S3
n-Hexadekan 0,1156 0 0
n-Oktadekan 0,1820 0,2133 0,2253
Izo-cetan 0,2111 0,2015 0
Dekalin 0,1984 0,4795 0,7747
Toluol 0,0474 0 0
1-Metilnaftalin 0,2455 0,1057 0

3. tablazat: A harom helyettesitd tiizel6anyag Osszetételei moltdrtben [4].

A harom helyettesitd tlizeldanyag szamitott cetdnszdma, fitéértéke és kritikus ho-
mérséklete, valamint azok eredeti dizeltdl valo eltérését az 4. tablazat mutatja.

Helyettesit6 CN LHV (MJ/kg) Kritikus hémérséklet (K)
tiizel6anyag
52,4 42,76 728,15
Erték Eltérés (%) Erték Eltérés (%) Erték Eltérés (%)
S1 52,7 0,60 42,78 0,04 724,78 0,46
S2 52,1 0,62 43,04 0,66 721,08 0,97
S3 65,6 25,9 43,06 0,71 691,11 5,09

4. tablazat: A szamolt hémérséklet fiiggetlen anyagjellemzdi a helyettesitd tiizel6anyagoknak és
azok eredeti tiizel6anyagtol vald eltérése [4].

A hémérsékletfiiggd anyagtulajdonsagok (stirliség, viszkozitds, feliileti fesziiltség,
hévezetési tényezd) valamint a desztillacios gorbe szamitott értékeinek eltérése a mért
értékektdl a harom helyettesitd tiizel6anyag esetében a 5. és 6. abran lathatdak. Megfi-



gyelhetd, hogy mindezen anyagtulajdonsagok trendjét mindhdrom helyettesitd tiize-
16anyagat képes utdnozni, de csak a hatkomponensii (S1) helyettesit esetében mond-

hato el, hogy az eltérések nem szamottevok.
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6. abra: A szamolt helyettesitd tiizel6anyagok és a mért eredeti dizel tiizel6anyag desztillacids gorbéje

kozotti kiilonbség [4].



A 5. dbran észrevehetd, hogy a sliriség a hdmérséklet novekedésével csokken, kii-
16nosképpen a kritikus hdmérséklet kozelében. A viszkozitas szintén csokken, ugyan-
akkor a 300-400 K-es hdmérséklet kozelében bekdvetkezd hirtelen csokkenés utan en-
nek mértéke sokkal kisebb. A feliileti fesziiltség értéke a hdmérséklet novekedésével
csokken és a kritikus homérséklet kozelében értéke majdnem nulla. A hévezetési té-
nyez0 értéke is csokken a hOmérséklet novekedésével és értéke allandd marad a kriti-
kus hdmérséklet elérése utan. A diagram alapjan lathato, hogy a hémérsékletfiiggd és
hémérsékletfiiggetlen anyagjellemzOk hdmérséklet fiiggését leginkabb csak a hat
komponensbdl all6 (S1) helyettesitd tiizel6anyag képes reprezentalni kis hibaval, mig
a négy és két komponensbdl all6 (52 és S3) helyettesito tiizeldanyagok az eredeti dizel
tiizel6anyag viselkedését csak részlegesen képesek visszaadni.

A meghatarozott helyettesitd tiizeldanyaggal lehetdség nyilik az eredeti dizel tiize-
16anyag porlasztdsanak vizsgalatara a mar emlitett transz- és szuperkritikus kortilmé-
nyek kozott. A vizsgalatok elvégzéséhez a helyettesito tiizeldanyagot numerikus meg-
olddba (CFD) implementaltak és a kapott eredményeket hasonlitottdk 0ssze a szakiro-
dalomban taldlhato kisérleti eredményekkel [14]. A kisérlet kornyezeti paramétereit a
5. tdblazat tartalmazza.

Oz (moltort) 0%

N2 (moltort) 89,71%
CO2 (moltort) 6,52%
H20 (moltort) 3,77%
Kornyezeti nyomas (MPa) 6
Kornyezeti hdmérséklet (K) 900
Kezdeti hémérséklet (K) 373
Kornyezeti stirtiség (kg/m?3) 22,8
Favoka atmérd (um) 90
Porlasztasi nyomas (MPa) 150

5. tablazat: Az eredeti dizel tiizel6anyag porlasztasi kisérletének koriilményei [4].

Az adatokbol lathatd, hogy a kornyezeti nyomas és homérséklet is meghaladja a kriti-
kus homérséklet és nyomads értékét az eredeti dizel tiizel6anyagnak. A tlizel6anyag
kezdeti hdmérséklete ugyanakkor csak 373 K, ami kisebb, mint a kritikus hémérséklet,
igy elmondhatd, hogy a befecskendezést szubkritikus kornyezetbdl szuperkritikus
kornyezetbe torténik. A 7. dbran lathatdak a numerikus megoldé segitségével szamolt
eredmények és a kisérlet soran kimért eredmények kozotti eltérések. A szimulacio so-
ran a gz permetképét a szerzOk tigy definidljdk, mint a maximalis axidlis tdvolsagot a
befecskendezés helyétdl, ahol a tiizeléanyag tomegtortje 0,1%. A 7. dbrarol kidertil,
hogy a szamolt permetkép jo egyezést mutat a mért permetképekkel, amelybdl kovet-
keztethetiink arra, hogy a hatkomponensti helyettesitd tiizeléanyag (S1) nyugodtan
hasznalhato transz- és szuperkritikus befecskendezések vizsgalatara.
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7. abra: A szamitott és mért g6z, valamint folyadék permetkép értékeinek dsszehasonlitasa [14].

Osszefoglalva kijelenthetd, hogy az eredeti dizel tiizeléanyag helyettesitd tiizeld-
anyagai képesek annak viselkedését reprodukdlni tiizeléstechnikai és porlasztasi
szempontbdl.

A helyettesitd tiizel6anyagok fejlesztésének ezen példan keresztiil bemutatott folya-
mata nem egyediilallo, a szakirodalom rendkiviil gazdag ezen a teriileten. A helyette-
sitd tiizelGanyagok kifejlesztését nemcsak az egyediilalld alkalmazasi igény (pl. szu-
perkritikus befecskendezési koriilmények) indokolhatja, hanem az egyes tiizel6anya-
gok kozotti kiilonbségek. Ezen oknal fogva létezik szinte mar majdnem minden ha-
gyomanyos szénhidrogén alapu tiizel6anyagra egy helyettesitd tiizeldanyag.

Léteznek ugyanakkor olyan tiizel6anyagok is, amelyeket nem hagyomanyosan ké-
olajbol allitanak el6, igy amennyiben ezek felhasznaldsat szeretnénk vizsgalni tlizelés-
technikai vagy porlasztasi szempontbdl, egy helyettesitd tiizel6anyag kifejlesztése
ezen esetben is sziikséges [15]. Kindban nem &ll rendelkezésre akkora kéolaj mennyi-
ség, amely fedezni tudna az ipar szamadra sziikséges koolajbdl kinyerhetd konnyebb
parlatok (benzin, kerozin, dizel) mennyiségét, ugyanakkor szén készleteik b&ségesek.
A dizel tiizel6anyagot emiatt szén cseppfolyositasaval allitjdk elé (Diesel from direct
coal liquefaction, a tovabbiakban DDCL). Ezen DDCL tiizeléanyag ugyanolyan mo-

11



7o

don felhasznaladsra keriil, mint a hagyomanyosan koéolajbol el6allitott dizel tiizeld-
anyag, ugyanakkor attol kiilonbozik mind 6sszetételében, ezen keresztiil pedig anyag-
jellemzdiben is.

A DDCL tiizel6anyag esetében nemcsak ugyanugy fennall az igény a tiizeléstech-
nikai és porlasztasi vizsgalatok elvégzésére, de sajnos a szakirodalma sincs még olyan
gazdag, mint a koolajbol eldallitott dizel tiizel6anyagénak. Ez késztette a kutatokat,
hogy kifejlesszenek egy olyan helyettesitd tiizeléanyagot, amely az eredeti DDCL tii-
zeldanyag viselkedését utanozni képes. Az optimalizacio alapjat képez6 anyagjellem-
zO8ket a 6. tablazat tartalmazza.

Anyagjellemz6 Meérték értékek Sulyfaktor
Cetanszam 40,5 10
Fatéérték 42,77 M]/kg 1

Stirtiség A szerzdk altal mérve 50
Kinematikai viszkozitas A szerzOk altal mérve 5

Feliileti fesziiltség A szerzOk altal mérve 10
Desztillacids gorbe A szerzOk altal mérve 5

6. tablazat: Az optimalizacidhoz kivalasztott anyagjellemzdk [16].

A felsorolt anyagjellemzdk koziil a desztillacios gorbén keresztiil a tiizel6anyag illé-
konysagat, cetdnszaman keresztiil gyulladasi késedelmét, mig hoéfelszabadulasanak
mértékét a fitéértéken keresztiil veszik figyelembe a szerzdk. A kinematikai viszkozi-
tas és feliileti fesziiltség kivalasztasat az az altalanos vélekedés indokolta, hogy ezek
vannak befolyassal a folyadéksugar felaprézddasara, amely a porlasztds sordn az
egyik legfontosabb tényezd. A permetkép kialakuldsara a stirtiség is hatdssal van, igy
ezt is szamitdsba vették. Azon anyagjellemzdket, amelyeket a DDCL esetében a szer-
zOk mérni tudtak, azok szabvanyos mérési modszereit a 7. tablazat tartalmazza, ame-
lyeket pedig nem, azok helyettesitésére a normal dizel értékét vették figyelembe, te-

kintve hogy a szakirodalomban ezek még nem érhetdek el.

Anyagjellemz6 Mérési modszer Meérési tartomany
stiriség ASTM D4052-16 10 -100 °C
kinematikai viszkozitas GB/T 265-88 (2004) 10 -100 °C
feliileti fesziiltség ASTM-D971 20-80°C
desztillacids gorbe ASTM D86 -

7. tablazat: Az anyagjellemz6k meghatarozasara szolgald modszerek [16].

A helyettesitd tiizeldanyag komponenseinek kivalasztdsa teljesen azonos modon és
szempontok alapjan torténik, mint ahogyan a transz- és szuperkritikus befecskendezés
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szempontjabol meghatarozott helyettesitd tiizeldanyag esetében. A szerzdk hat kom-
ponens kivalasztasa mellett dontottek, amelyet a 8. tablazat tartalmaz.

Szénhidrogén Név Képlet Cetanszam Flt6érték

tipus [M]/kgl

n-alkdn n-Hexadekan CisHas 98,125 43,9463

izo-alkan Izo-cetan CisHzs 15 43,8526

Dekalin CioHas 40,5 43,6185

cikloalkan n-Butilciklohexan C1oH2o 47,8 43,4181

Biciklohexyl Ci2H2 50,2 42,4096

aromas Toluol C/Hs 3 40,5251
vegyiilet

8. tablazat: A hat darab helyettesitd tiizel6anyag komponens [16].

A 8. dbran az egyes komponensek slir(iség, kinematikai viszkozitas, feliileti fesziilt-
ség és légkori nyomason vett forraspontjai is szemléltetésre keriiltek, amelyek szakiro-
dalmi értékek [9]. A DDCL tiizel6anyag relevans termofizikai jellemzdi ezen az dbran
szintén helyet kaptak, kiilonosen annak desztillacids gorbéje, valamint az egyes kom-
ponensek forrdspontjai is feltiintetésre keriiltek a diagram 100%-os atdesztillalt térfo-
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8. abra: Homérséklet-fiiggo (a) stirliség, (b) kinematikai viszkozitas, (c) feliileti fesziiltsége a DDCL tii-
zel6anyagnak és a helyettesitd tiizel6anyag komponenseinek, valamint a DDCL atmoszférikus desztil-
lacios gorbéje az egyes komponensek forraspontjaival [16].
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Az optimalizacio atjan meghatarozott helyettesit6 tiizeléanyag Osszetételeket a 9.
tablazat tartalmazza. Az S1-gyel jelzett helyettesito tiizeldanyag hat komponensbdl all,
mig tovabbi kettd helyettesitd tiizeléanyag (52 és S3) is meghatarozasra kertilt négy,
illetve kettd komponenssel. Utobbi kettd meghatarozasa is hasonlé modon tortént
mint kordbban.

Komponens S1 S2 S3
n-Hexadekan 0,0088 0 0
Izo-cetan 0,0748 0 0
Dekalin 0,2578 0,4982 0,5628
n-Butilciklohexan 0,2966 0,2695 0,4372
Biciklohexil 0,2526 0,1234 0
Toluol 0,1094 0,1089 0

9. tablazat: A DDCL helyettesito tiizel6anyagok Osszetételei moltortben [16].

A harom helyettesit6 tiizel6anyagra szamitott cetanszam és ftéérték értékeit, vala-
mint az eredeti tiizel6anyagtdl vald relativ eltérés a 10. tablazatban lathato.

Helyettesit CN LHV
tiizel6anyag 40,5 42,77
Erték Eltérés (%) Erték Eltérés (%)
S1 40,5 0 42,800 0,07
S2 41,4 2,12 42,655 0,27
S3 43,9 8,46 42,971 0,47

10. tablazat: A helyettesito tiizel6anyagok homérséklet fliggetlen anyagjellemz6i [16].

A 10. tablazatbol jol kivehetd, hogy a komponensek szamadnak novekedése csokkent-
heti a becsiilt és az eredeti tiizel6anyag cetdnszadma és a flitéértéke kozotti kiilonbséget.
A harom helyettesit6 tlizeldanyag homérséklet-fiiggd anyagjellemzdi (strliség, visz-
kozitas, feliileti fesziiltség) és desztillacids gorbéi a 9. dbran lathatdak.
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9.abra: A helyettesitd tiizel6anyagok becsiilt (a) stirlisége, (b) viszkozitasa, (c) feliileti fesziiltsége és
a (d) desztillacios gorbéje eltérése a DDCL-hez képest [16].

Jol latszik, hogy a tiizeléstechnikai viselkedést képes lekovetni a harom helyettesitd
tiizel6anyag, ugyanakkor a permetképiiket is sziikséges megvizsgalni az eredeti tiize-
16anyagéhoz képest. Az eredeti DDCL tiizel6anyagra elvégzett porlasztasi vizsgalato-
kat Bai és tarsai [17] végezték el, annak paramétereit a 11. tdblazat tartalmazza. A be-
porlasztasi vizsgalatokat ebben az esetben is numerikus megoldé segitségével hajtot-
tak végre a szerzOk és annak eredményeit hasonlitottdk ossze a kisérleti eredmények-
kel.

Féivoka atmér6 [mm)] 0,34
Kezdeti hdmérséklet [K] 298,15
Befecskendezés id6 [ms] 0,8
Porlasztasi tulnyomas [bar] 200
Kornyezeti nyomas [bar] 10-20
Kornyezeti hémérséklet [K] 298,15

11. tablazat: Bai és tarsai altal elvégzett kisérlet paraméterei [17].

15



Az eredményeket a 10. abra szemlélteti, ahol az egyes helyettesitd tiizeldanyagok
(51, S2, S3) szimulacid segitségével szamolt permetbehatoldsi hosszai vannak feltiin-
tetve a kisérlettel meghatarozott eredeti DDCL tiizel6anyagé mellett 10 és 20 bar-os
kornyezeti nyomas esetében.

100 szamolt permetbehatolasi hossz,
| P =20 bar
—
E 804 szamolt permetbehatolisi hossz,
> P =10bar
~ \
)
€ 60
=
o
7] ;
=
S 6 =
£ 40+ O meért adatsor, P_ =10 bar
"5 O mért adatsor, P, =20 bar
ﬁ = S1 szamolt permetbehatolasi hossza
qé 20+ = = S2 szamolt permetbehatolasi hossza
s = = = 83 szamolt permetbehatolasi hossza
m =

0

¥ LJ v v L) L) L) v v LJ n
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Befecskendezés kezdete utan eltelt ido (ms)
10. abra: A harom helyettesit6 tiizel6anyag becsiilt permetképe és a kisérleti adatok sszehasonli-
tasa [16].
Az abrardl kovetkeztetésképpen levonhato, hogy az egyes helyettesitd tiizel6anya-

gok permetképe kozott nincs egyértelmu kiilonbség, valamint, hogy a szdmolt permet-
képek jol megegyeznek a kisérletben meghatarozottakkal.

A DDCL tiizeldanyag helyettesitd tiizeldanyaganak meghatdrozasanal a szerzdk a
tiizeléstechnikai és porlasztasi vizsgalatok mellett annak pdrolgasi viselkedését is
megvizsgaltdk, hiszen a folyadéktiizelés rendkiviil fontos részfolyamata a folyékony
tiizel6anyag g6z halmazallapotba valo hozdsa. Ennek vizsgalatara tobbkomponenst
csepp parolgasi modellt alkalmaznak [18], hogy a harom helyettesitd tiizeléanyag pa-
rolgasi karakterisztikdi 0sszehasonlithatok legyenek magas homérséklet viszonyok
kozott. A modell tobbszor szerepelt mar szakirodalomban és azt kiilonb6zd szerzdk is
validaltak [18]-[20]. A 11. abran egy ilyen kiszamitott és kisérlettel meghatarozott D>
profil lathaté egy négy komponenst (20 tf% metanol, 30 tf% etanol, 10 tf% 1-butanol,
20 tf% n-heptan) elegyre, amely esetében a do = 1,57 mm, 301,15 K hémérsékleten és 1
bar nyomason, ahol a cseppek nyugvo helyzetben vannak. A do érték a csepp kezdeti
atmérdje, mig a d az éppen aktudlis cseppatmérd az id6 fliggvényében. Megallapit-
hato, hogy a kisérleti adatokhoz a kiszdmitott értékek kivaloan illeszkednek.
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11. dbra: A négykomponenst elegy kiszamitott és kisérlettel meghatarozott D2-profilja [16].

Ezen modellt felhaszndlva tortént a harom helyettesitd tlizel6anyag parolgasanak
vizsgalata. A vizsgalat paramétereit a 12. tdblazat tartalmazza. Az adott csepp élettar-
tamanak vége a csepp 95%-os elparolgdsandl van meghatarozva. A helyettesito tiize-
I6anyagok szamitott cseppatmérdit és az elparolgd tomegaramot az idd fliggvényében
mutatja a 12. dbra. Az dbra (a) részén jol kivehetd a csepp atmérdjének kezdeti nove-
kedése a héfelvétel kovetkeztében. A két diagramrdl lathatd az S2-es és S3-as helyette-
sitd tlizel6anyagok cseppjei hamarabb parolognak el, mint az S1-es tiizel6anyagé, va-
lamint azok pérolgasi sebességeinek csticsértékei is nagyobbak. Ez 6sszhangban azzal
a ténnyel, hogy az S2 -esés S3-as tlizeldanyagok illékonysagai magasabbak.

Kezdeti cseppatmérd [um] 50
Kezdeti csepphémérséklet [K] 293
Koérnyezeti nyomas [bar] 1
Kornyezeti hdmérséklet [K] 425
Relativ sebesség [m/s] 10

12. tablazat: A pérolgasi szimulacié paraméterei [16].
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12. dbra: A helyettesitd tiizel6anyag cseppek atmérdjének és parolgasi sebességeinek idbbeli valtozasa
[16].

Osszefoglalva elmondhatjuk, hogy az eredeti szénbdl cseppfolydsitott (DDCL) dizel
tiizel6anyag helyettesitd tlizel6anyagai képesek annak viselkedését reprodukalni tii-
zeléstechnikai é€s porlasztasi szempontbdl, fiiggetleniil attol, hogy az eredeti tiizeld-
anyagot nem hagyomanyosan kdolajbdl nyerték.

Mindezen ismereteket figyelembe véve sajat munkam soran is a két helyettesito tii-
zel6anyagban el6fordulé komponenseket vettem alapul a magyarorszagi dizel tiizel6-
anyag helyettesitd tlizeldanyaganak meghatdrozasahoz. Kivalasztasukban nagy mér-
tékben segitettek a 2. fejezetben ismertetett szempontok. Ez nyolc darab tiszta szén-
hidrogén komponenst jelent, amelyek a kovetkezdk: hexadekan, oktadekan, izocetan,
dekalin, toulol, 1-metilnaftalin, butilciklohexan, biciklohexil.

A helyettesitd tiizel6anyag optimalizacidjat nyolc anyagjellemzd képezi, amelyek il-
lékonysagi, porlasztasi viselkedést befolyasold, reakcidmechanizmus és hdatadas
szempontjabol relevansak. A nyolc anyagjellemz6 nem mas mint: kinematikai viszko-
zitas, slirtiség, feliileti fesziiltség, desztillacios gorbe, flitéérték, lobbandspont, molaris
tomeg és H/C-arany.
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3. ANYAGJELLEMZOK

Ebben a fejezetben a helyettesito tiizel6anyag 0sszetételének optimalizaldsa szempont-
jabdl relevans anyagjellemzdk meghatarozasara szolgald mérési és szamitasi modelle-
ket mutatom be. Azoknal az eredeti dizel tiizeldanyag anyagjellemzdinél, amelyeket
nem volt lehet6ségiink méréssel meghatarozni, ott a dizelre jellemz6 szakirodalmi ér-
tékeket hasznaltam.

3.1. Anyagjellemzok meghatdrozasdra szolgalo szabvanyos mérési modszerek

Az ismeretszerzés egyik legalapvetobb modszere a mérés, amelynek segitségével az
egyes anyagokrol a szamunkra sziikséges informdciok birtokaba juthatunk. Az aldb-
biakban az egyes anyagjellemz6k mérésére szolgalo szabvanyos mérési modszereket
mutatom be.

3.1.1. DESZTILLACIOS GORBE

Az anyagok illékonysagat, vagyis az elparolgasra val6 hajlamat a desztillacios gorbé-
jével jellemezhetjiik. Mindezek mellett a karakterisztikdja részben informaciot szolgal-
tathat szdmos tizemeltetési paraméterre is mint példaul a tiizel6anyagfogyasztas vagy
a karosanyag kibocsatas [21]. A desztillacids gorbén az atdesztillalt térfogatardny
fliggvényében dbrazoljuk a desztilldland¢ elegy forraspontjat. Egy ilyen abrat latha-
tunk a 13. dbran, ahol a folyadék hdmérséklete mellett a felszallé g6z hémérséklete is
szerepel a szamitott desztillacids gorbével egyiitt.

A desztillacidés gorbe meghatdrozasa a legelterjedtebb szabvanyos moddszer az
ASTM-D86, amely kisérletben a vizsgalando szénhidrogén elegyet kornyezeti nyoma-
son, szakaszosan paroljuk le [22]. A vizsgalatok soran 300 ml tiizeldanyag mintat me-
legitettiink annak forraspontjdig kornyezeti nyomas mellett elektromos fiitékosar se-
gitségével. A lombik tetejét egy termoelem bevezetésére alkalmas tivegdugd zarja le,
megakadalyozva ezzel a g6z kornyezetbe valo tdvozasat. A lombikhoz egy ellenaramu
hdcseréld berendezés is tartozik, amelynek feladata a lombikbol érkezd g6z lekonden-
zalasa és annak tovabbitasa a desztillatum gytijt6 mérShenger felé. A lombik tetején
bevezetett termoelem feladata a felszallé g6z hdmérsékletének mérése a lombik és a
desztillalo berendezés csatlakozasanak meghatarozott pontjanal.
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13. dbra: n-dekan/tetradekan elegy desztillacids gorbéje [21].

A meghatarozott pont elhelyezkedését az ASTM-D86-0s szabvany 14 mm-rel a hdcse-
rél6 berendezés csatlakozo csovének legmagasabb pontja alatt definidlja. A mérési fo-
lyamat megkezdése abban a pillanatban torténik, ahogy a lombikban 1év{ eleggyel a
hé kozlése megindul. A felmelegités kovetkeztében a lombikban 1évd folyadék annak
forraspontjaig melegszik, majd a felszall6 g6z a hécserélén keresztiil haladva konden-
zalddik és egy mérShengerbe kertil. A D86-o0s szabvany a folyamat kezdeti forraspont-
janak (initial boiling point, IBP) azt a hdmérsékletet hatdrozza meg amelyet a termo-
elem akkor mér, amikor a desztillatumot gy(jté méréhengerbe az els6 csepp konden-
zatum lehullik. A desztillacié elérehaladtdval a g6z hdmérsékletét a desztillatum 15
ml-es (vagy 5 tf%-0s) novekedésével regisztraljuk, amelyet a mérShenger segitségével
mériink. A desztillacid sebességének atlagat konstans értéken sziikséges tartani, mely
kb. 4-5 ml/perc azutdn, hogy az elsé 15 ml-t 0sszegyijtottitkk, mindaddig, ameddig a
teljes mintabol 15 ml van mar csak hatra.

Az dltalunk hasznalt berendezés vazlatat a 14. dbra mutatja. Esetiinkben nem csak
a felszall6 g6z halmazallapott desztillitum hémérsékletének, hanem a forrasban 1év6
elegy hdmérsékletének mérésére is sor keriilt. Ezeket K tipusti termoelem és elektro-
nikus hidegpont segitségével tettiik meg, amelyhez adatgyijtéként egy NI-USB 6001
DAQ szolgalt. Az adatok begytijtését a szamitogépen MATLAB szoftverrel végeztiik.
A lombik tetején lehetdség van inert gaz bevezetésére, ugyanakkor erre hagyomanyos
dizel esetében nincs sziikség, csak ha biodizelt vizsgalunk.
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14. dbra: A desztillacids gorbe mérése hasznalt berendezés vazlata.

15. abra: A desztillacids gorbe mérésére Osszeallitott méréberendezés.
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3.1.2. KINEMATIKAI VISZKOZITAS

A kinematikai viszkozitds az egyik legfontosabb anyagjellemzd&je a folyadékoknak,
amely a folyadék belsd ellenallasanak mértékét jelenti a csusztato fesziiltséggel szem-
ben.

A kinematikai viszkozitds mérése Ostwald-féle kapillaris viszkoziméterrel torténik
az ASTM D445-06 / D446-07 szabvanyok alapjan [23][24]. A kapillaris viszkoziméter a
viszkozitds mérésére haszndlatos szabvanyos meérGeszkoz, amelynek segitségével
adott hdmérsékleten és nyomason hatdrozhaté meg a minta kinematikai viszkozitasa.
Meghatarozott térfogatii mintat a mérdeszkozben taldlhatd kapillarison engednek at
melynek soran mérik annak kifolyasi idejét. A mért kifolyasiid6 ardnyos a kinematikai
viszkozitdssal, igy amennyiben ezt az id6t megszorozzuk az adott kapillaris viszkozi-
méterre jellemz6 ardnyossagi tényezdvel, megkapjuk a kinematikai viszkozitds. Ezen
aranyossagi tényezo6t hivja a szakirodalom mitiszeradllandénak, meghatarozasa pedig
ismert kinematikai viszkozitasu folyadék atfolyasi idejébdl hatarozhato meg. Ezt a fo-
lyamatot nevezziik a mérdeszkoz kalibralasanak. A minta hémérsékletét a kapillaris
viszkoziméter temperalofiirdébe valod helyezésével allithatjuk be a kivant értékre. A
fiirdébe helyezett kapillaris viszkoziméter és az abba toltott minta az 16. dbran lathato.

16. abra: A kapillaris viszkoziméterek a temperaldfiirddben.

A berendezés kezelodfeliilete az 17. dbran lathatd. Ezen lehet az eszkozt be- és kikap-
csolni, valamint itt kapunk informaciot a potenciométer segitségével bedllitott hémér-
sekletrdl is.
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17. dbra: A berendezés kezeldfeliilete.

3.1.3. SURUSEG

A stirtiséget, mint anyagjellemzdt elsésorban a porlasztas szempontjabdl kifejtett ha-
tasa miatt vessziik figyelembe. Definicié szerint a stirtiség adott térfogategység tome-
gének a mértéke. Emellett szamos mas anyagjellemz6 meghatdrozasadhoz is sziikség
van r4, igy ismerete megkeriilhetetlen.

A stirliség meghatarozasara piknométert hasznalunk fel, amely egy leginkabb lom-
bikhoz hasonlithaté sztiknyakt edény. Egy ilyen piknométer a beletoltott mintdval lat-
hat6 az 18. abran. Az eszkoz j6 mindségi tivegbdl késziil és onsulya rendkiviil ala-
csony. A piknométer segitségével pontos térfogatmérésre van lehetdségiink, hiszen az
edény kialakitasanak koszonhet6en a beletoltott minta minimalis eltéréssel azonos.

18. abra: A stirliség mérésére hasznalt piknométer.
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A sliriség mérése sordn el6szor a piknométer szaraz tomegét mérjiik le, majd a bele-
toltott, adott hdmérsékleti mintat tartalmazd piknométer tomege mérheté meg. A két
tomeg kiilonbségeként a minta tomege meghatarozhato, és mivel annak térfogata is
ismert a piknométer kialakitasanak koszonhetden, a minta stirisége kiszamolhato.

3.1.4. FELULETI FESZULTSEG

A feliileti fesziiltség definicié szerint az egységnyi feliilet létrehozdsdhoz sziikséges
energia. A feliileti fesziiltség SI mértékegysége N/m, de hasznalatos még a J/m? és a
dyn/cm is. Ismerete porlasztas szempontjabdl fontos, hiszen a befecskendezett folya-
déksugar felaprézodaséra van hatéssal. A feliileti fesziiltség mérése a KRUSS cég
DSA30B modelljével tortént, amelynek segitségével folyadék cseppek alakjanak méré-
sére van lehetdség. A késziilék az 19. dbran lathatd. A berendezés részei kozé tartozik
egy nagy felbontdst kamera jo6 mindségli zoom objektivvel, egy z-tengely irdnyban
mozgathato asztal, és a LED-es megvilagitas is.

A feliileti fesziiltség mérése soran egy mintatartdhoz kapcsolt ti végén képziink egy
folyadékcseppet, amelyet megvildgitva annak arnyékat tudjuk elemezni. A t(i végén
megjelend csepp alakjat a feliileti fesziiltség és a gravitacio kozotti kapesolat eredmé-
nyezi. A szoftver a csepp arnyékanak alakjabol automatikusan meghatdrozza annak
feliileti fesziiltségét, és azt a megjelenitendd képernydn. Egy ilyen mérési abra lathatd
a 20. abran.

@
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19. 4bra: KRUSS DSA30B [25].
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20. abra: Dizel minta cseppjének alakjabol szamolt feliileti fesziiltség.

3.1.5. LOBBANASPONT

A lobbanaspont leggyakrabban kiilonb6z6 anyagok gyulékonysaganak targyaldsanal
keriil el6, hiszen biztonsagi szempontjabdl az egyik legfontosabb jellemzd. Tiizelés-
technikai szempontbol is kiilonos figyelmet forditunk rd, hiszen jelentds befolyassal
van az égés kezdetére. Definicid szerint a lobbandspont az a h6mérséklet, amelyen az
olajfelszin feletti géz-levegd keverék idegen héforrasra ellobban [26].

A lobbanaspont mérése az ASTM D92 szabvany alapjan torténik, amelynek segitségé-
vel nyilttéri lobbandspontja hatarozhaté meg kdolajszarmazékoknak [27]. A berende-
z€s egy minta- és egy gyujtolangtartot tartalmaz, amelyhez tovabba hémérdtarto is
tartozik. A lobbanaspont mérésére altalunk hasznalt berendezés 21. abran lathato.
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21. abra: A lobbanasmérésre meghatarozasahoz hasznalt CLEVELAND késziilék.

A minta a berendezésbe épitett szabalyozhato elektromos flités segitségével melegit-
het6 fel. A csésze felett a gyujtdlangtarto karjan folyamatos, kiils6 taplalasa gyuajtdlang
ég. A lobbanaspont mérése soran a mintat a szabvanyban meghatdrozott sebességgel
melegitjiik mikdzben a minta hOmérsékletét folyamatosan regisztraljuk. Az a hOmér-
séklet, amelynél a gyujtélang ellobban, az a minta lobbandspontja. Esetiinkben a hé-
mérséklet mérése nem a hdmérdtartoba helyezhetd alkoholos hémérdével, hanem ter-
moelem felhaszndaldsaval lett megmeérve.

3.1.6. TOVABBI ANYAGJELLEMZOK

7 s

Azokndl az anyagjellemzdknél mint példaul a fit6érték, molaris tomeg vagy H/C-
arany amelyeket az eredeti dizel esetében nem volt lehet6ségiink mérni, azoknal atla-
gos értékek haszndltam részletes szakirodalmi attekintés alapjan. Az optimalizacio
alapjat ezen anyagjellemzdk esetében ezek az értékek képezték. Ezen értékek az eldb-
biekben emlitett hdrom anyagjellemzdkre az alabbiak.

Fatéérték a dizelre: 42,5 MJ/kg [28]-[32]
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Molaris tomeg a dizelre: 200 kg/kmol [33]-[45]
H/C-arany a dizelre: 1,85 [33], [43], [46]-[50]

3.2. Anyagjellemzok meghatdrozdsa alkalmas modellek

Amig a szakirodalomban a gyakran hasznalt anyagok egyes anyagjellemzdir6l mar
részletes ismeret all rendelkezésre korabbi mérések altal, addig a kevésbé hasznalt
anyagok esetében ezeket a vizsgalatokat sajat magunknak kellene elvégezniink. Erre
azonban a kiilonb6zd anyagok esetében nem mindig van lehetdség. Ennek tobb oka
létezik, amelyek koziil az egyik leggyakoribb, hogy nem 4ll rendelkezésiinkre az adott
szabvanyos mérési modszer elvégzéséhez sziikséges eszkoz. El6fordulhat tovabba,
hogy a vizsgalat 4ltal megkovetelt mérések szama olyan sok, hogy nem éri meg ket
elvégezni sem az id6éraforditds, sem pedig annak anyagi koltsége miatt.

Ebben az esetben haszndlhatunk olyan modelleket, amelyekkel egyes anyagok
anyagjellemzdit egyéb tulajdonsagain keresztiil egyszertien, szamitassal is meg tudjuk
hatarozni, ezzel egy becslést adhatunk rajuk. Az elmult évtizedekben a szakirodalom
rendkiviili mértékben gazdagodott olyan modellekkel, amelyek kiilonb6z6 anyagjel-
lemzOk meghatdrozasara képesek és a jelen korban az ehhez sziikséges szamitasi ka-
pacitds is rendelkezésre 4ll. El6nyiik a méréssel ellentétben, hogy sokkal gyorsabban
és anyagi raforditas nélkiil elvégezhetok. Hatranyukként emlithetdk, hogy nem uni-
verzdlisak és az is megeshet, hogy csak sziik paraméter tartomanyon alkalmazhatok.

A kovetkezdkben egy- és tobbkomponenst folyadékok hdmérsékletfiiggd és ho-
mérsékletfiiggetlen anyagjellemzdinek (kinematikai viszkozitas, feliileti fesziiltség,
stiriség, desztillacios gorbe, lobbanaspont, flitéérték, moldris témeg , H/C arany) ki-
szamitasara alkalmas modelleket ismertetem.

3.2.1. KINEMATIKAI VISZKOZITAS

3.2.1.1. Mérési adatsorra illesztett modell

A legegyszertibb modell a mar méréssel meghatarozott értékek pontjaira illesztett
gorbe, amelynek egyenletét felhasznalva szamithatdak a tovabbi értékek a hémérsék-
let fliggvényében. Egy ilyen modellt kozol Carl L. Yaws és szerzotarsainak konyvének
12. fejezete Folyadék viszkozitas néven [51].

logio Mg =A+2+C-T+D -T2 3.1)
ahol nii; a folyadéki viszkozitasa, centipoise-ban, az A, B, C és D az adott anyagra vo-

natkozo regresszios egyiitthatok, mig a T a hdmérséklet kelvinben.
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A konyvben szdmos szerves €s szervetlen vegyiiletre kozolték a szerzdk a gorbeillesz-
tés egytitthatoit, amelyek segitségével adott anyagra a kinematikai viszkozitas kisza-
mithat6. Az alkalmazhatdsag fels6 hatara az anyag kritikus hémérséklete, mig also
hatdra minden esetben egyedi az egyes anyagokra vonatkozoan. Ezen utdbbi oknal
fogva alkalmazhatdsaga részben korlatozott.

A kovetkez6 két modell egykomponensti folyadékok viszkozitasanak meghataro-
zasa a The Properties of Gases and Liquids konyvbdl szarmazik, amely tovabbi mo-
dellek mellett kozli 6ket [52]. Alkalmazasuk fels6 hatara a 0,75-os redukalt hOmérsék-
let. A redukalt hémérséklet egy adott hdmérséklet és az anyaghoz tartozé kritikus ho-
mérséklet hanyadosa. Ezek koziil els6ként az Orrick és Erbar , valamint a Sastri-Rao
modszereket mutatom be.

3.2.1.2. Orrick és Erbar modszer (1974)

Ez a modell a csoportjarulék modszerét hasznélja az A és B paraméterek meghataro-
zasara az egyenletben.

In p’“M =A+2 (3.2)
»

ahol n. a folyadék viszkozitasa cP-ben, pr a folyadék hémérséklete 20 °C-on g/cm3-ben,
M a molekula tomeg, T pedig a hdmérséklet kelvinben.

A modell a csoportjarulék modszerét alkalmazza az A és B meghatarozasahoz amely
az emlitett konyv 9-9. tdblazatdban taldlhaté az egyes anyagokra, molekulaszerkeze-
tilkknek megfelel6en. Megjegyzendd, hogy a modell nem képes kezelni azon keveréke-
ket, amelyek nitrogént vagy ként tartalmaznak. Orrick és Erbar a mddszeriiket 188
szerves vegyiiletre tesztelték. A hiba a mért értékétél mas és mas a kiilonboz6 anyagok
esetében, de az atlagos eltérés kb. 15%.

3.2.1.3. Sastri-Rao médszer (1992)

n=nz-Pp" (3.3)

A Sastri-Rao mddszer a folyadék viszkozitdsat az (egyenlet szdma) egyenlettel sza-
molja, ahol a Py a gbznyomads atmoszféraban, ns a viszkozitas a normal forrasponton
(Tr) mPas-ban. Sastri és Rao a Py-t az alabbi egyenlettel hatarozza meg

InP,, = (4,5398 + 1,0309 -InT;,) - (1 - (f ~038-(3-2 -T_b)m : ln(T/Tb)> (3.4)



(3.4) egyenlet csak abban az esetben hasznélhato, amikor T < Tv. A (3.4) nem feltétlen
a legpontosabb egyenlet a gdznyomads becslésére, ugyanakkor a (3.3) egyenlettel ezt
érdemes egyiitt hasznalni, mert az n7sés N kiszamitasara hasznalt csoportjarulékok ese-
tében Py-ezzel az egyenlettel lett kiszamitva.

Az s meghatdrozasara szolgalo egyenlet

g = Z Ang + Z ANpcor (3-5)

mig az N meghatdrozasdara az alabbi egyenlet szolgal
N =02+XAN + % AN,,, (3.6)

A csoportjarulékok értékét az 6sszegekhez a (3.5) és (3.6) egyenletekben a konyv 9-10
tablazata tartalmazza. A funkcids csoportjarulékok értékei, amelyeket a modszer nsés
N paramétereken keresztiil vesz figyelembe kumulativak. Ugyanakkor amennyiben
egy anyag tobb mint egy alkalommal tartalmazza ugyanazt a funkcids csoportot, agy
azt N paraméterbe csak egyszer kell figyelembe venni, kivéve amennyiben mast nem
emlitenek.

A felsorolt modszerek koziil egyes anyagok esetében a felsorolt mddszerek hibai
egész nagyok is lehetnek. Egykomponensii folyadékok viszkozitdsara a szakirodalom
altalanossagban modszerek koziil a Sastri-Rao modszert javasolja. A modszer relativ
hibai eltérdek, de az esetek tobbségében az 10% és 15% kozott mozog.

3.2.1.4. Keverékek viszkozitdsa

A gyakorlatban legtobbszor sajnos nem egykomponensti anyagokkal dolgozunk, ha-
nem tobb komponensbdl allé keverékekkel, ez féleg igaz szénhidrogén alapu tiizeld-
anyagok esetében. Emiatt a keverékek viszkozitdsa nem szamolhat6 az eddig ismerte-
tett modellekkel, azokra teljesen tjakat kellett alkotni, amelyeket tobb szakirodalom is
koziil [52]. Ezen modszerek alkalmazasa is korlatozott, hdmérséklet szempontjabdl a
megengedheté maximum 0,7-es redukalt hémérséklet. A T; = 0,7 alatt a folyadék visz-
kozitasa rendkiviili érzékeny az azt alkoté molekuldk szerkezetére. Folyadék keveré-
kek esetében a viszkozitds gorbe az Osszetétel fliggvényében kozel linedris lehet az
ugynevezett idedlis elegyek esetében, ugyanakkor azok a rendszerek, amelyek alko-
holokat vagy vizet tartalmaznak mar nem kezelhetdk ilyen egyszertien. A mddszerek
tobbsége valamilyen korrekcids paraméter alkalmaz, amelyet mérési adatsorbdl hata-
roznak meg.
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A folyadék keverékek viszkozitasdnak meghatdrozasara szolgald modellek koziil
Irving 25-6t értékelve az egy konstanst alkalmazoé Grunberg-Nissan (1949) modszert
javasolja hasznalatra. A Grunberg-Nissan mddszer az alacsony hdmérsékletti folyadék
keverékek viszkozitdsat az aldbbi egyenlettel hatarozza meg

1
Inn, =%ix;-Inn; + > Yiz1 2j=1%; " X Gij (3.7)

amely kétkomponensi keverék esetében az egyes komponenseket 1-essel és 2-essel
jelolve az alabbi formara egyszerisodik

lnnm=x1'lnn1+x1'lnn1+x1'x2'612 (38)

tekintve, hogy Gii=0. A fenti egyenletekben az x a folyadék moltortje, mig Gij az inter-
akcids paraméter, amely az i és j komponensek (és a hdmérséklet) fiiggvénye. Az in-
terakcios paraméter meghatarozdsara tobb mddszer is létezik, de Green és tarsai ajan-
lasa alapjan ez szénhidrogének esetében nullanak vehetd, ezzel nem nagyobb relativ
hibat okozva mint 15% [9].

3.2.2. FELULETI FESZULTSEG

A feliileti fesziiltség meghatdrozasa esetében is a legegyszer(ibb modell a mar kimért
adatsorra illesztett gorbe, amelynek egyenletét tudjuk felhasznalni a feliileti fesziiltsé-
gek meghatarozasdra a hOmérséklet fliggvényében [51].

3.2.2.1. Modositott Othmer dsszeftiggés
T
o=A-(1-2)" (3.9)

ahol o a feliileti fesziiltség dyn/cm-ben, A és n az adatsor regresszids egyiitthatoi adott
anyag esetében, T. a kritikus homérséklet kelvinben, mig T a hémérséklet kelvinben.
A konyv ezen modell esetében is szamos anyagra kiilon kozli a szdmitashoz sziikséges
regresszids egyiitthatokat, valamint az alkalmazas korlatait, amely egy minimalis és
maximalis hdmérséklet, amelyek koziil utdbbi a kritikus hémérséklet.

Ezen kiviil tovabbi modelleket k6zolnek szakirodalmak a feliileti fesziiltség megha-
tarozasara [52]. Ezek koziil a Macleod-Sugdeon korrelaciot és a Brock és Bird modszert
mutatom be.
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3.2.2.2. Macleod-Sugden korreldcio

Macleod 1923-ban a feliileti fesziiltség kiszamitasara a folyadék és g6z stirliségei kozotti
alabbi 0sszefliggést javasolta

at/* = [P]- (p. " pv) (3.10)

amelyben a P hOdmérsékletfiiggetlen paramétert Sudgen 1924-ben parachornak neve-
zett el és értékét a molekulaszerkezetbdl becsiili meg. Quayle 1953-ban méréssel meg-
hatarozott feliileti fesziiltség és stir(iség adatsorok alapjan szamitotta ki ezen P értéke-
ket. Ez alapjan egy 0sszegz6 mddszert javasolt P meghatarozdsara az anyagok szerke-
zete szerint. A feliileti fesziiltség szdmitdsahoz sziikséges ezen paramétert tablazatos
forméaban kozolték ezen szerzdk, igy értékeik szakirodalomban megtalalhatdak [53].

A feliileti fesziiltség stiriséggel vald korreldlasa helyett szamos modszer lett kifej-
lesztve, amely a hdmérséklettel hozza kapcsolatba azt, ezeket a szakirodalom a meg-
felel6 allapotok tétele (Corresponding States Correlations) cimszo alatt jelzi. Ezek ko-
ziil a Brock és Bird mddszert mutatom be.

3.2.2.3. Brock és Bird modszer

Brock és Bird modszere a feliileti fesziiltség kiszamitasara az aldbbi egyenletet adja
meg

1 11
oc=P"TF-Q-(1-T)" (3.11)
TppIn(—oC—
Q =0,1196- l1 + %21325)] — 0,279 (3.12)

ahol a hdmérsékletek és nyomasok Kelvinben és barban szerepelnek a képletekben.
Az egyenletben a Tir az anyag forraspontjaval redukalt hdmérséklete.

Amig a megfelel$ allapotok tételével meghatarozott modszerek kielégité eredmé-
nyeket adnak nempoldros folyadékokra, addig alkoholok, savak és fenolok esetében
nem miikodnek.

A szakirodalom a feliileti fesziiltség meghatarozasara Jasper 1972-ben szerver fo-
lyadékokrol mérési adatsorat ajanlja. Nem hidrogénkotésti folyadékokra alkalmazha-
téak a megfelel6 allapotok tételét alkalmazo modellek, melyek relativ hibai altaldban
5% alatt maradnak. A hidrogén kotésti folyadékok esetében a Macleod-Sugden mod-
szer alkalmazandd, amelyhez a parachor értékét a megfelel$ tablazat alapjan sziiksé-
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ges megallapitani a szoban forgd anyag esetében. Az emlitett mdédszerek koziil parac-
hor értékeihez kozolt tablazat Quayle-féle valtozatanak hasznalata adja a legkisebb hi-
bat, hisz ezt mérési adatsorok alapjan hataroztak meg

3.2.2.4. Keverékek feliileti fesziiltsége

A keverékek feliileti fesziiltsége bizonyos elegyek, példaul alkohol tartalmu folyadé-
kok esetében nem egyszer(i fliggvénye az egyes komponensek feliileti fesziiltségének.
Rendszerint a legkisebb feliileti fesziiltségi komponens a feliileti fazisban koncentra-
lodik, igy a keverék feliileti fesziiltsége kisebb, mint a komponensek feliileti fesziiltsé-
gének moltort szerinti atlaga. Ez a viselkedés figyelhetd meg a 22. dbran ahol a feliileti
fesziiltség gorbéje a komponens moltortjének fliggvényében nem linedris.

T T
42 |- 1 = Nitromethane-benzene /|

= Acetophenone -benzene 4
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| e
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22. abra: Keverékek feliileti fesziiltségei

Ez a nemlinearitds novekszik ha a tiszta komponensek feliileti fesziiltsége kozotti kii-
16nbség no, vagy ha a rendszer egyre inkabb eltérés az idealistol.

A keverékek feliileti fesziiltségének meghatdrozasanak modjai két kategoridba so-
rolhatoak: az egyik tapasztalati 0sszefliggéseken alapul, amelyeket kordbban tiszta fo-
lyadékok esetében haszndltak, mig a masik termodinamika levezetések segitségével
szarmaztatott. E10bbit akkor hasznaljuk amikor a tiszta komponensek feliileti fesziilt-
ségei kozott nincs nagy eltérés, vagy az idealis oldat viselkedésétdl vald eltérés nem
nagy. A valdsagban ezeket hasznaljak leginkabb mar 1étezd adatok korrelalasahoz si-
keresen kis és nagy nyomadson is. Utobbi modszer szamitdsai sokkal kortilményeseb-
bek, ugyanakkor pontosabb eredményekhez vezethetnek.
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Az alabbi mddszert a szakirodalom Macleod-Sugden mddszerként emliti, akarcsak a
tiszta komponensek feliileti fesziiltségének meghatdrozasara hasznalt azonos nevfit.

Om = [[PLm] "Prm — [PVm] 'me]n (3.13)

ahol on a keverék feliileti fesziiltsége dyn/cm-ben, [Pin] a folyadék keverék parachorja,
[Pvn] a g6z keverék parachorja, pun a folyadék keverék stirtisége mol/cm3-ben, pvin a g6z
keverék stirtisége mol/cm?®-ben. Higill és van Welsenes ajanlasa alapjan

[Pm] = Xi X xi x| Pyj] (3.14)
[Pym] = 22 vi v [ Pij] (3.15)

ahol xi az i-edik komponens moltortje a folyadékban és yi az i-edik komponens mol-
tortje a gézben. Az el6bbi két egyenletben [Pj] értéke

[Py] = 2y T2 (3.16)

amely egyenletben a [Pi] az i-edik komponens parachorja, mig Aija kolcsonds interak-
cios egytitthato kisérleti adatsorbdl meghatarozva. Ajj értéke amennyiben kisérleti
adatsor nem all rendelkezésre tigy 1, mig a kordbbi egyenletben n kitevo értéke 4. Sza-
mos kutatd a [Pi]-t regresszidszamitassal hatdrozza meg, amely a keverék leirdsan ja-
vit, de a tiszta komponens viselkedését nem adja vissza. A mddszer hibgja alacsony
nyomason nem haladja meg az 5-10%-ot, ugyanakkor ez kisebb is lehet amennyiben
[Pi]-t kisérleti adatokbol hatdrozzak meg.

Abban az esetben, ha az egyes komponensek feliileti fesziiltsége kozott nincs sza-
mottevd eltérés vagy csak hozzavetdleges becslésre van sziikségiink hasznalhatjuk az
alabbi egyenletet

o =21 x; o] (3.17)

Hadden a legtobb szénhidrogén keverék esetében r = 1-et javasolt, amely a feliileti fe-
sziiltség és Osszetétel kozotti kapesolatot linedrisnak josolja. Nemlinedris viselkedés
leginkabb az r = -1-tdl -3-ig értékeivel érhetd el.

A szakirodalom kiilon ismerteti azokat a modelleket, amelyek vizes rendszerekre
lettek kifejlesztve. Tekintettel arra, hogy esetemben csak szénhidrogénekkel foglalko-
zom, ezek kozlésre nem kertiilnek.
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Osszefoglalva elmondhaté, hogy keverékek feliileti fesziiltségének kiszamitasara a
szakirodalom termodinamikai modszerekkel szarmaztatott modelleket ajanl, vagy az
itt is ismertetett Macleod-Sugden Gsszefiiggést. Utdbbi alkalmazasara a kritikus pont
kozelében is lehetdség van.

3.2.3. SURUSEG

3.2.3.1. Mérési adatsorra illesztett modell

A stirliség esetében is hasznalhatunk olyan modelleket, amelyeket mar létezd mérési
adatsorokbol szarmaztattak a szerzdik. A modositott Rackett egyenlet a folyadék st-
riiségét irja le a hdmérséklet fiiggvényében [51].

T\n
p=4-B"0T (3.18)

ahol az A, B és n az adott anyagra vonatkozod regresszids egyiitthatok, T a kritikus
hoémérséklet kelvinben.

A gorbeillesztés egytitthatdit, amelyek segitségével adott anyagra a stir(iség kisza-
mithato a konyv tablazatos formaban kozli. A modszer alkalmazhatdsaganak felso ha-
tara az anyag kritikus hémérséklete, mig als6 hatara minden esetben egyedileg eltér
az egyes anyagokra vonatkozdan. Utobbi okndl fogva alkalmazhatdsaga részben kor-
latozott. A Rackett egyenlet szamos szakirodalomban szerepel, mint mddszer a stir(-
ség meghatdrozasara, ugyanakkor a The Properties of Gases and Liquids kényv emel-
lett egy masik modszert is kozol.

3.2.3.2. Elbro médszer (1991)

A modell szerzdje a folyadék stirliségét csoportjarulék modszerének segitségével ha-
tarozza meg a stirliség fliggvényében a harmasponttol a normal forrasponting. Az el-
jarassal nemcsak egyszer(i szerves vegyiiletetekre, de amorf polimerekre is alkalmaz-
hato az iiveges dtmeneti hdmérséklettdl a bomlasi hdmérsékletig. A modszer alkalma-
zasa cikloalkdnokra nem javasolt.

A térfogat kiszamitdsa az alabbi képlet segitségével torténik
V= Z n; Avi (319)

ahol ni az i-edik csoport szdma az anyagban, mig Avi a hdmérsékletfiiggd csoport mo-
laris térfogata, amelyet a (3.20) képlet ad meg.
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AVi = Ai + BlT + CiTZ (320)

Az egyenletben T hdmérséklet kelvinben, mig az egyes konstansokat a konyv a 4-13.
tablazata kozli.

3.2.3.3. Keverékek stiriisége

A folyadek keverékek stirtisége az alabbi egyenlet alapjan szamithato

-1
— nWi
pm = (21%) (321)
ahol pi az i-edik komponens stir(isége, wi az i-edik komponens tomegtortje.

3.2.4. DESZTILLACIOS GORBE

Az egyes keverékek illékonysagat azok desztillacids gorbéjén keresztiil vehetjiik figye-
lembe, amely tdjékoztatast ad szdmunkra arrdl, hogy az adott anyagnak mekkora a
hajlanddsaga az elparolgasra. Ez mind tiizeléstechnikai, mind pedig porlasztdsi szem-
pontbol egy fontos tényezd. A desztillacids gorbe az elegy pillanatnyi forrdspontjat
szemlélteti atdesztillalt térfogataranyt fiiggvényében.

Az &ltalanossagban leginkabb haszndlt eljaras a desztillacios gorbe meghataroza-
sara az ASTM D86-os szabvany szerint meghatdrozott kisérlet, annak ellenére, hogy
az egyes tervezési hatranyok nem teszik lehetévé a megjelentetett hmérséklet valos
termodinamikai allapotként vald értelmezését. Ez motivalta a 2000-es években Bruno-
t és munkatarsait, hogy kifejlesszenek egy javitott kisérleti berendezést, amelyet Ad-
vanced Distillation Curve (ADC) modszernek neveztek el. Ezt kovetoen Huber és tar-
sai bemutattdk, hogy egyszert nyitott (szakaszos) desztillaciés modellek UNIFAC
modszerrel kombindlva jol kozelitik az ADC-vel kisérletileg kapott kétkomponensi n-
dekan és n-tetradekan keverékének adatsorat [54].

A 13. dbran egy ilyen idedlis szakaszos desztillacios modell vazlata lathatd, amely-
nek egyenletei:

dTlL _ .

B~ —N (3.22)

dnp Y

Zo =N (3.23)
Dhl= —Ny,; Vi=1..,n—1 (3.24)
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an,i

= Ny,;, Vi=1..,n—1 (3.25)

dvp N

dt  pm(TpyL) (3.26)

xp, Vi (TLx) i (T1)

Vi = 5 vi=1,..,n, (3.27)
X, ;= % Vi=1,..,n, (3.28)

Xp;i = ’;LD Vi=1,..,n, (3.29)

np = Xinp, (3.30)

n, = Xin; (3.31)

p=Xixy v (T, x)  pi(Ty) (3.32)
p=Yixp; Vi (Tp,xp)* pi (Tp) (3.33)

A (3.22) és (3.23) egyenletek a teljes modl egyensulyt reprezentdljak a folyadékra (L) a
lombikban és a desztillatumra (D) a gytjtéedényben, mig (3.24) és (3.25) egyenletek a
komponens mdl mérlegek a folyadékra és a desztillatumra. Minden egyes id6pontban
a folyadékot a buborékpontban lévének feltételezziik. A gbz-folyadék egyenstily ma-
tematikailag a (3.27) egyenlet alapjan irhato, ahol y.ia folyadékkal egyensulyban 1év6
g6z moltortjét jeloli. Az (3.27) egyenletben a xt = [xv1, XLz, ..., XLac]T jel6li az Osszes
komponens moltortjét, amely az i-edik komponens yi termodinamikai aktivitasdnak
kiszamitdsahoz sziikséges. Tovabba azzal a feltételezéssel is éliink, hogy a gézdram N
azonnal atkertil a desztillatum gytGjtéedényébe, ahol teljes mértékben kondenzalddott.
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23. abra.: Szakaszos desztillacié folyamatanak elméleti vazlata [54].

3.2.5. FUTOERTEK

A ftéérték az egyik legfontosabb tulajdonsaga tiizeléstechnikai szempontbdl mind a
szilard, folyékony és gaznem1 tiizeldanyagoknak. Ezen keresztiil vehetjiik figyelembe
a tlizelés soran felszabadulé hémennyiséget.

Szamos modellt fejlesztettek az ki kiilonb6z4 tiizel6anyagok égéshdjének meghata-
rozasara, ennek ellenére a legsokoldalubb, amely alkalmazhaté gdznemf, folyékony
és szilard tlizel6anyagok esetében:

HHV = 0,3491C + 1,1783H + 0,1005S — 0,10340 — 0,0151N — 0,0211a (3.34)

amely egyenletben C a karbon-, H a hidrogén-, O az oxigén-, N a nitrogén-, a a(z) ha-
mutartalma a tiizeléanyagnak [55]. Az egyenlet az égésh6t MJ/kg dimenzidban adja
meg szamunkra. A flit6érték esetében az égéstermékek kiindulasi hémérsékletre hiil-
nek vissza és a H20 g6z formdjaban van jelen

LHV = HHV — (9H +w) - Ly (3.35)

ahol w a tlizel6anyag viz tartalma.
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3.2.5.1. Keverékek fiitoértéke

A keverékek fatoértékét az egyes komponensek flitéértékének tomegtort szerinti at-
laga alapjan hatarozzuk meg.

LHV,, = Y w; LHV, (3.36)

Az egyenletben szerepld LHVi a tiszta komponensek flit6értéke.

3.2.6. LOBBANASPONT

Szamos modellt fejlesztettek komponensek lobbanaspontjanak becslésére, a kovetke-
z8ben ezek koziil ismertetek néhanyat. A kdvetkez6 modelleket mérési adatsorokra
illesztve hataroztak meg szerzdik.

3.2.6.1. Satyarayana és Rao modszere

A szerzOk az aldbbi nemlindris exponencidlis Osszefliggést adtak meg a lobbanaspont
kiszamitdsara szerver vegyiiletek és kdolajfrakciok esetében a forraspont fiiggvénye-
ként [56].

TV (3.37)

A formulat tobb mint 1220 komponensre tesztelve azt talaltdk, hogy 1%-os atlagos hi-
bat produkal. Az egyenletben Tt a lobbanaspont kelvinben, mig Ts a forraspont kelvin-
ben. Az a, b, c konstansokat a szerzék tadblazatos formaban kozlik az egyes anyagcso-
portokra.

3.2.6.2. Hsieh modszere

A Hsieh 4ltal kifejlesztett Osszefiiggés a forraspontot felhasznalva adja meg a (zartter(1)
lobbanaspontot szamunkra szilikonok és szerves anyagok esetében. A szilikonok ese-
tében az Osszefiiggés 207 adatsor alapjan lett meghatarozva

Ty = 51,2385 + 0,4994 - T, + 0,0004 - T? (3.38)
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amely Osszefiiggésben a homérsékletek Celsius-fokban helyettesitenddk be. A mod-
szer standard hibdja 11,06 °C. Egy hasonl6 Osszefliggés szerves anyagok esetében,
amelyet 494 adatsor alapjan hatdroztak meg

Tr = 54,5377 + 0,5883 - T}, + 0,00022 - T2 (3.39)

amely egyenletben a homérsékletek szintén Celsius-fokban helyettesitenddk be. A
modszer standard hibaja 11,66 °C.

3.2.6.3. Prugh modszere

Prugh egy alternativ eljarast fejlesztett ki tiszta komponensek lobbanaspontjanak meg-
hatdrozasara. Az eljaras el6szor a gdznyomas gorbét és az alsé gyulladasi pontjat ha-
tarozza meg a szerves anyagoknak a normal forrdspontjuk és kémiai szerkezetiik alap-
jan. A lobbanaspont kiszamitdsahoz el6szor a sztochiometrikus koncentraciot kell
meghatarozni, a kovetkezd egyenlet segitségével

_ 83,8%
St 4(C)+4(S)+H-X—2(0)+0,84

vol. % (3.40)

ahol X« a levegbben 1év6 g6z, C, S, H, X és O rendre a szén, kén, hidrogén és oxigén
atomok szdma a komponensben. A sztochiometrikus koncentracié ismeretében a ko-
vetkez0 két egyenlet segitségével meghatarozhat6 a lobbanaspont, amelyek koziil az
elsd alkoholokra, a masodik minden tovabbi anyagra alkalmazando.

% =1,3611 — 0,0697 - In(X,,) (3.41)
f
;—? = 1,4420 — 0,08512 - In(X,,) (342)

3.2.6.4. Keverékek lobbandspontja

Kétkomponenst elegyek lobbanadspontjainak kiszamitasara az (3.50) egyenlet hasznal-
hatd, amelyet a szakirodalmak matematikai levezetéssel egytitt kozlnek.

Le Chatelier szabalya a gyulékony géz-leveg6 tobbkomponensti keverékre:

v 2= (3.43)

=1ppL;
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ahol yi az i-edik gyulékony anyag Osszetétele a g6z fazisban, mig LFL: az i-edik tiszta
komponens als6 gyulladasi hatara. A lobbanaspont definicidja alapjan LFLi kifejezve a
lobbandsponthoz tartoz¢ telitési géznyomasként

LFL; = “> (3.44)

ahol P a kornyezeti nyomas. A keverék minden i-edik komponensére a folyadék fazis
és gbz fazis kozotti egyensuly ugyanazon a hémérsékleten és nyomason a kovetkezd
egyenlet adja meg:

yioiP =xvifi (=12,..,N) (3.45)

Alacsony nyomason a goz fazist idealis gazként kezelhetjiik, igy a g6zfazis megolda-
sahoz tartozo fugacitdsi egytitthatd a kovetkezOképpen mddosul

¢ =1 (3.46)
és az i-edik tiszta komponens fugacitdsa az alabbi formara egyszertisodik
f = ppet (3.47)

ahol P# az i-edik komponens géznyomasa. Ezaltal a géz-folyadék egyensuly felirhatd
az alabbi formdaban

yiP = x;y; P’ (3.48)
vagy

psat

y; = S0P (3.49)

Az (3.44) és (3.49) egyenleteket a (3.43) egyenletbe helyettesitve a kovetkezd egyenletre
jutunk:

ZN xi)/ipisat _ xlylpisat + xZYZPgat — 1 3 50
i=1 psat —  psat psat T ( . )
iLfp Lfp 2fp

A telités géznyomast adott hémérséklethez az i-edik tiszta komponense az Antoine-
egyenlettel szamolhatjuk.
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3.2.7. TOVABBI SZAMITOTT ERTEKEK

A keverékek esetében az atlagos molaris tomeget és az atlagos H/C-arany a tiszta kom-
ponensek moldris tomegének és H/C-ardanyanak moltort szerint sulyozott atlaga alap-
jan szamitjuk.

XiHj
HCp = 270 (3.52)

A (3.51) és (3.52) egyenletekben a xi a komponensek moltortje. A tiszta komponensek
moldris tomegeit MW, mig hidrogén és szén atomjainak szamat Hi és Cijel0li.
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4. EREDMENYEK

Az alabbi fejezetben az eddig ismertetett szakirodalmi attekintések alapjan mutatom
be mindazokat az altalam felhasznalt modszereket és eljarasokat, amelyekkel a helyet-
tesit0 tlizelOanyag Osszetételét meghatdroztam. A végleges Osszetételek a kijelolt
szempontok figyelembevételével értékelésre kertilnek.

4.1. Kivalasztott szamitasi modszerek

A 3.2-es fejezetben az egyes anyagjellemz6k meghatarozasara szolgalé modszerek
lettek ismertetve a 1étezd szakirodalmak alapjan, ugyanakkor dontés arrdl, hogy ese-
tiinkben melyik alkalmazhato, nem sziiletett. A kovetkezékben azokndl az anyagjel-
lemzd6knél, amelyek meghatarozasara tobb mddszer is létezik, azok 0sszehasonlitasat
mutatom be alkalmazhatdsag szempontjabdl, s egyet megjelolok a tovabbi felhaszna-
las érdekében.

4.1.1. KINEMATIKAI VISZKOZITAS

A kinematikai viszkozitds meghatarozasara a mérési adatsorra illesztett modell, il-
letve a két csoportjarulék modszert (Orrick és Erbar, illetve a Sastri-Rao) ismerteti a
szakirodalom. A mérési adatsorra illesztett modell hasznalatat azért vetettem el, mivel
nem elég altalanos, valamint az ennél el6fordulo korlatozasok (pl. minimalis hémér-
séklet) nem feltétlen teszi lehetdvé az Osszes tiszta komponens barmely hémérsékletre
vald kiszdmitdsat. A csoportjarulék modszerek koziil a valasztas a Sastri-Rao mdd-
szerre esett, mert sokkal altalanosabb, mint az Orrick és Erbar, valamint az egyes anya-
gok leirdsat részletesebben lehet6vé teszi.

A folyadék keverékek kinematikai viszkozitasat a Grunberg-Nissan egyenlettel ha-
tarozom meg.

4.1.2. SURUSEG

A stirtiség esetében két modszer keriilt ismertetése melyek koziil az egyik mar 1é-
tez6 mérési adatsorra illesztett gorbe alapjan (modositott Rackett-egyenlet), mig a ma-
sik altalanosabban, az anyag kémiai szerkezetének alapjan, a csoport jarulék segitség-
ével hatdrozta meg azt (Elbro modszer). Dontés a modositott Rackett egyenlet haszna-
lata mellett sziiletett az Elbro modszerrel szemben, hiszen mar a szakirodalomban is
emlitést tettek korabbi szerzdk utobbi mddszer hasznalatdnak mell6zésére cikloalka-
nok esetében. Mindezek mellett szamitasaim alapjan tovabbi aromas gyfiriis vegytiile-
tek esetében is igen nagy hibaval teljesit a mddszer. Ugyanakkor az izocetan esetében
a szakirodalom nem kozli a sziikséges egytitthatokat, igy stiriség Rackett-egyenlettel
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ebben az esetben nem hatarozhaté meg. Ebben az egy esetben a nyolc komponens ko-
ziil az Elbro mddszert hasznaljuk fel a slirtiség kiszamitasara.

4.1.3. FELULETI FESZULTSEG

A feliileti fesziiltség kiszamitasara a 3.2.2.-es fejezetben harom mddszer koziil az
els6 a mérési adatsorra illesztett modositott Othmer 6sszefliggés, a parachort hasznald
Macleod-Sugden, illetve a megfelel$ allapotok tételét hasznald Brock és Bird mddszer.
Ertékelésiik abbdl a szempontbdl nehéz, hogy az altalam kivalasztott nyolc tiszta kom-
ponensre kevés feliileti fesziiltség érték all rendelkezésre szakirodalomban, és ame-
lyek megtalalhatoak, sokszor azokat is kiilonb6z6 homérsékleten mérték meg. A mo-
dositott Othmer Osszefliggés hasznalatatdl itt is eltekintek, hiszen itt is jelen vannak az
altalanos alkalmazhatdsagot korlatozo olyan tényezdk, mint példdul a minimalis ho-
mérséklet. A Machleod-Sugden mddszer parachorjanak értéke szakirodalmakban ko-
zolt tablazatokban érthetd el, ugyanakkor ennek értékét is kisérleti adatok alapjan ha-
taroztak meg. Tovabbi probléma, hogy a parachor értékének kiszamitasahoz elérhetd
csoportjarulékok listaja sem teszi lehetévé komplexebb anyagok leirasat. A feliileti fe-
sziiltség meghatdrozasara ezért a megfelel$ allapotok tételét hasznalo Brock és Bird
modszert haszndlom fel, mivel a modszer altal felhasznalt jellemzdk (kritikus hdmér-
séklet, kritikus nyomads, forraspont) dsszes komponensre elérhetdek a szakirodalom-
ban.

A keverékek feliileti fesziiltségének kiszdmitdsara az (3.17) egyenletet hasznalom,
mivel a keverékek esetében hasznalhaté Macleod-Sugden egyenlet is parachort tartal-
maz. Ezt az egyenletet ugyanakkor Hadden is ajanlja szénhidrogének esetében r = 1
érték mellett.

Az 13. tablazatban az elébbiekben leirt egyes anyagjellemzdk kiszamitdsara alkal-
mas modszereket foglalom Ossze.

Anyagjellemz6 Modszer
kinematikai viszkozitds  Sastri-Rao modszer
strliség modositott Rackett egyenlet
feliileti fesziiltség Brock és Bird modszer

13. tablazat: Az egyes anyagjellemzdk kiszamitasara alkalmazott modszerek.

4.2. Mért és szamitott eredmények

Az eredeti dizel tiizel6anyag kimért desztillacids gorbéje az 24. abran taldlhatd. A
tovabbi méréssel meghatarozott hdmérsékletfiiggd anyagjellemzdi, mint a kinematikai
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viszkozitas, sirliség és feliileti fesziiltség az 25., 26. és 27. dbran lathatdak. Utobbi ha-
rom diagramon tiszta komponensek kiszamitott gorbéi is megtalalhatdak.

Hémérsékletek [°C]

Kinematikai viszkozitds [mm?/s]

400 ~
380 +
360 o
340 +
320 A
300 +
280 A
260 A
240 A
220 A
200 T T T T T T T T T 1

0 0,1 0,2 0,3 04 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1

Atdesztillalt térfogatarany [1]
24. abra: A dizel tiizel6anyag desztillacios gorbéje.
8 1 ® Dizel
. Hexadekan
1 ——— Oktadekan
6 Izocetan
Dekalin
5 A Toluol
-------- 1-Metilnaftalin
1 e T~ e Butilciklohexan
3d T~ e T Biciklohexyl
2 -
1 4 -------"“'"“'---—233:::::::::#%__ - o
0 T T T T T T T 1
20 30 40 50 60 70 80 90 100

Homérséklet [°C]

25. dbra: Az dizel tiizel6anyag és a tiszta komponensek viszkozitasa.
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LO5 + ® Dizel
Hexadekan
11 ——— Oktadekan
095 Izocetan
c’g 72 Dekalin
= 7 Te—— e e 1-Metilnaftalin
\qu’o 085 4 2@ 0om—_ T Butilciklohexan
tg - TTT—— . TTTmEeeST eee- Biciklohexyl
908
0,75 4
0,7 T T T T T T T 1
20 30 40 50 60 70 80 90 100
Homérséklet [°C]
26. abra: A dizel tiizel6anyag €s a tiszta komponensek stirtisége.
40 1 ® Dizel
Hexadekan
— 35 ——— Oktadekan
é Izocetan
% Dekalin
0 30 Toluol
0T | TTTTeeee L e 1-Metilnaftalin
:“.—; ------ Butilciklohexan
uqm: DY . =~ Biciklohexyl
=
<
=
220 ~
].5 T T T T T T 1
20 30 40 50 60 70 80 90

Hoémérséklet [°C)

27. dbra: A dizel tiizelanyag és a tiszta komponensek feliileti fesziiltsége.

Ezek alapjan a diagramok alapjan megallapithatd, hogy esetiinkben sem képes a
dizel tlizel6anyag viselkedését reprodukalni 6nmagaban egy tiszta komponens, a he-
lyettesitd tiizel6anyagnak mindenféleképpen tobb komponensbdl kell allnia. A dizel
tiizeléanyag homérsékletfiiggetlen anyagjellemzdinek értékei koziil csak a lobbanas-
pont lett méréssel meghatarozva, mig a flitéérték, molaris tomeg és H/C-arany szak-
irodalmi értékek atlaga, ahogyan az mar a 2.1.-es fejezetben is emlitésre keriilt. A tiszta
komponensek esetében a lobbandspont szakirodalmi érték, mig a tobbi szamitassal ke-
riilt meghatarozasra [57]-[64].

45



Lobbanaspont  Fiit6érték Molaris tomeg

Komponens [°C] [MJ/ke] [kg/kmol] H/C-arany
Dizel 84,61 42,5 200 1,85
Hexadekan 135 43,99 226,44 2,13
Oktadekan 165 43,94 254,49 2,11
Izocetan 96 43,99 226,44 2,13
Dekalin 57 42,78 138,25 1,80
Toluol 6 40,16 92,14 1,14
1-Metilnaftalin 82 39,16 142,20 0,91
Butilciklohexan 41,26 43,53 140,27 2,00
Biciklohexyl 92 42,91 166,30 1,83

14. tablazat: A dizel és tiszta komponensek hémérsékletfiiggetlen anyagjellemz6i.

4.3. Osszetétel meghatdrozisa

A helyettesit6 tlizel6anyag Osszetételének meghatarozasa teljesen azonos mdédon
torténik, mint a szakirodalmi attekintében ismertettem. Az eredeti dizel tiizel6anyagra
méréssel, illetve szakirodalombol vett értékekbdl meghataroztuk azon cél anyagjel-
lemz0k értékeit, amelyeket a helyettesitd tlizeldanyagnak reprodukalnia kell. A dizel
anyagjellemzdinek ezen, és a tiszta komponensek anyagjellemzdinek kiszamitott érté-
kei a 4.2-es fejezetben taldlhatoak. Mindezek segitségével definidlhato a célfiiggvény,
amely ugyanaz, mint az (2.1) egyenlet. Ezutdn a Matlab beépitett genetikus algoritmus
fiiggvényével egy globalis optimumkeresést végziink. Az ebbdl kapott eredményeket
a Matlab fmincon lokdlis minimumkeres6 algoritmusanak atadva hatdrozzuk meg a
végleges Osszetételt.

Az optimalizacid segitségével harom kiilonboz6 Osszetétel meghatarozasara kertilt
sor, amelyeket rendre S1-nek, S2-nek és S3-nak neveztem el.

Az Sl-es helyettesitd tiizel6anyag esetében az optimalizacid csak a porlasztas szem-
pontjabdl relevans anyagjellemzdkre lett elvégezve, ezek a kinematikai viszkozitas,
stir(iség és feliileti fesziiltség. Az optimalizacié eredményeképpen ez az Osszetétel csak
harom komponensbdl all.

Az 52-es helyettesité tiizeldanyag az S1-es helyettesito tiizeldanyag kibdvitése abbol
a szempontbdl, hogy itt mar flitéértékre, molaris tomegre és H/C-ardnyra is optimali-
zalunk.

Az S3-s helyettesitd Osszetétel a maradék két anyagjellemzdre, a lobbandspontra és
desztillacios gorbére is optimalizal.

A harom helyettesito tiizeldanyag Osszetételét az egyes komponensek szerint a 15.
tablazat tartalmazza moltortben. Ezen lathatd, hogy mig az S1-es helyettesitd tiizeld-
anyag harom, addig az S2-es és S3-as nyolc-nyolc komponensbdl 4ll.
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S1 S2 S3
Hexadekan 0 0,1248 0,3651
Oktadekan 0 0,3471  0,2646
Izocetan 04847 0,1631  0,0345
Dekalin 0 0,0108 0,1734
Toluol 0,3488 0,2347  0,0290
1-Metilnaftalin 0,1665 0,1056  0,0431
Butilciklohexan 0 0,0076 00,0480
Biciklohexyl 0 0,0063  0,0423

15. tablazat: A helyettesito tiizel6anyag Osszetétele moltortben.

Az egyes tiizel6anyag helyettesitok viselkedése azon hémérsékletfiiggd anyajellem-
z0k szempontjabdl, mint kinematikai viszkozitds, stirliség, feliileti fesziiltség, tovabba
desztillacios gorbe a 28., 29., 30. és 31. dbran lathato az eredeti tiizel6anyagéhoz képest.

Kinematikai viszkozités [mm?/s]

2,5

1,5

0,5

Dizel
S1

20

30 40 50

60

Homérséklet [°C]

70

80 90 100

28. abra: A dizel és a helyettesité tiizel6anyagok kinematikai viszkozitasa.
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0,82 ~ ,
- ® Dizel
&=
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—C: S1
0,8 A
o
£079 -
&b
=
o0 0,78
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9
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0,75 -
0,74 T T T T T T T 1
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29. abra: A dizel és helyettesitd tiizel6anyagainak stir(isége.
28 1~
® Dizel
27 A
= S1
Z 26 4 —S2
E
00 25 1 —S3
~Q
k)
= 24 -
N
n
&L 23
k)
s 22 =
]
o
21 ~
20 T T T T T T 1
20 30 40 50 60 70 80 90

Hémérséklet [°C]

30. dbra: A dizel és helyettesitd tlizel6anyagainak feliileti fesziiltsége.
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31. abra: A dizel tiizel6anyag és helyettesitdinek szamolt desztillacios gorbéi.

A helyettesitd tiizel6anyagok hémérsékletfiiggetlen anyagjellemzdi diagramon valo
abrazolas helyett tdblazatos formdaban kertiilnek kozlésre az 16. tdblazatban. Ebben a
tablazatban az anyagjellemzdk értékeinek és az eredeti dizel tiizel6anyag anyagjellem-
zOinek cél értékei kozotti relativ atlagos éltérések keriiltek kozlésre. A tdblazat mind-
emellett a hGmérsékletfiiggd anyagjellemzdket is tartalmazza hasonlé médon.

Atlagos relativ eltérés [%]

Anyagjellemz6 51 52 53

Desztillacids gorbe 29,37 14,46 2,90
H/C-arany 5,91 2,52 8,87
Fhtoérték 0,12 1,52 2,54
Moléris tomeg 17,21 3,11 2,18
Kinematikai viszkozitas 4,98 7,06 13,85
Strtség 0,18 2,01 2,48
Feliileti fesziiltség 0,50 1,72 0,89
Lobbanéspont 70,86 61,17 21,34

16. tablazat: A helyettesité tiizel6anyagok anyagjellemzdinek relativ eltérése az eredeti tiizel6anya-
gétol

A diagramokbol és relativ eltéréseket tartalmazd tdblazatbdl tobb kovetkeztetés is
levonhatd az egyes helyettesitd tiizel6anyagok viselkedését jellemzden. Az S1-es tiize-
I6anyag rendkiviil kis eltéréssel tudja reprodukélni azon harom anyagjellemzaét, amely
az optimalizacioja alapjat képezte (kinematikai viszkozitds, strtség, feliileti fesziilt-
ség). A tobbi anyagjellemzd esetében, f6leg a desztillacios gorbe és lobbanaspont szem-
pontjabodl igen nagy eltérés tapasztalhato, hiszen ezekre nem is lett optimalizalva az
Osszetétel. A S2-es helyettesit tlizel6anyag esetében az Osszetétel meghatarozasa mar
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a moldris tomeg, fitéérték és H/C-arany figyelembevétel is tortént. A porlasztds szem-
pontjabol fontos anyagjellemzokben, amelyre az S1-es helyettesitd optimalizalva lett
kissé hatranyt szenved az Sl-gyel szemben, ugyanakkor emellett a tobbi anyagjel-
lemz6 szempontjabdl a relativ eltérés csokken (pl. molaris tomeg). A desztillacids gor-
bében és a lobbandspontban az eltérés ennél is jelentds az eredeti dizel tiizel6anyagé-
hoz képest. A legjobban az S3-as tlizel6anyag teljesit, amely mind koziil legjobban ko-
zeliti meg a desztillacids gorbéjét és a lobbanaspontjat az eredeti tiizel6anyagnak,
ugyanakkor ezt a kinematikai viszkozitas karara teszi. A lobbandspont relativ eltérése
még ebben az esetben is nagynak mondhato.

Ezek alapjan lathato, hogy az optimalizalo algoritmus rendkiviil érzékeny a lobba-
naspontra és a desztilldcids gorbére, igy ezen a teriileten tovabbi fejlesztésre lesz majd
sziikség. Az 31. dbran, ahol a desztillacids gorbék lathatdak, észrevehetd hogy a diag-
ram vizszintes tengelyén csak 80 V/V%-ig abrazolunk adatot. Ennek oka, hogy a desz-
tillacios gorbe mérése soran a minta fogyasaval a hésugarzas mérést befolyasold ha-
tasa egyre jelentGsebb és a terhelt adatokra torténd optimalizacié problémas lenne. A
késObbiekben ez is feliilvizsgalatra szorul majd.

Altaldnosan elmondhaté, hogy a kivalasztott szamitasi modellekkel és az optimali-
zacids algoritmussal a bevezetSben kitizott célok megvalositasra keriiltek, igy a hazai
forgalomban kaphat6 szabvanyos dizelre a szakirodalmakban kozolt mddszerekhez
hasonldan helyettesito tiizeldanyagot sikeriilt meghatdrozni, mely kozvetlentil imple-
mentalhatd szimulacids kornyezetbe.

50



5. OSSZEFOGLALAS

A dolgozatom célja egy helyettesitd tiizeldanyag meghatdrozasa volt a Magyaror-
szagon forgalomban kaphato szabvanyos dizel tiizel6anyag esetében. A szakirodalmi
kutatas alapjan a helyettesitd tiizel6anyag meghatarozasanak alapjaul nyolc olyan hé-
mérsékletfiiggd és homérsékletfiiggetlen anyagjellemz6t valasztottam, amelyek illé-
konysagi, porlasztasi képet befolyasolo, reakciokinetikai, valamint héfelszabadulas
szempontjabol relevansak. Ezen anyagjellemzdk a kinematikai viszkozitas, strliség,
feliileti fesziiltség, desztillacids gorbe, lobbanaspont, fitéérték, molaris tomeg, és H/C-
arany voltak. A helyettesitd tlizel6anyagot Osszetevé komponenseinek nyolc olyan
tiszta szénhidrogén komponensre valasztottam, amelyek egyrészt a dizel tiizel6anya-
got alkoté komponensek kozott is megtaldlhatdak, valamint masok is sikeresen alkal-
maztdk kordbban, mint helyettesit6 tiizel6anyag komponenst.

A dizel tiizel6anyag anyagjellemz6 értékeinek meghatarozasa létfontossagu abban
a tekintetben, hogy ezen cél értékeket sziikséges a helyettesitd tiizeldanyagnak minél
inkabb megkozelitenie, hogy a tiizel6anyag viselkedését reprodukalhassa. Ezen okbdl
kifolydlag az erre alkalmas, szakirodalomban is megtaldlhaté mérési eljarasokat és
szamitasi modszereket mutattam be, utdbbiak esetében mind tiszta komponensekre,
mind pedig keverékekre. Azon hdmérsékletfiiggetlen anyagjellemzdk esetében, ame-
lyek mérésére nem volt lehetdség, atlagos értékeket hasznaltam, mely részletes szak-
irodalmi kutatomunka eredménye volt.

Az eredményeket tekintve el6sz0r azon szamitasi modelleket értékeltem alkalmaz-
hatdsag szempontjabol, amelyekbdl tobb is rendelkezésre allt egy anyagjellemzd meg-
hatdrozasara. Mindezek utan bemutatasra keriilt az eredeti dizel tiizel6anyag mért, és
a kivalasztott tiszta komponensek szamolt anyagjellemzdinek értéke, amelybdl ese-
temben is levonhato volt az a kdvetkeztetés, hogy az eredeti tiizeldanyag nem helyet-
tesithetd csupan egyetlen komponenssel. A mért és szamitott értékek birtokaban mar
lehet6ség volt a helyettesit tiizel6anyag Osszetételének meghatdrozasara. Az optima-
lizacid sordn a célfliggvény definidldsa utan a Matlab beépitett genetikus algoritmus
fiiggvénye segitségével végeztem globalis keresést, majd az ebbdl kapott Osszetételt az
fmincon fliggvény segitségével finomitottam tovabb. A kiilonb6zd anyagjellemzdkre
torténtd optimalizacid harom, egymastol kiillonbozd Osszetételli helyettesitd tiizeld-
anyagot eredményezett, melyek koziil ketté nyolc-nyolc és egy hdrom komponenst
volt. A tovabbiakban ezt a hdrom helyettesit6 tiizel6anyag Osszetételt hasonlitottam
Ossze egymassal a dizel viselkedésének reprodukaldsa szempontjabol. Az Gsszetéte-
lekre kiszdmoltam a hémérsékletfiiggd és homérsékletfiiggetlen anyagjellemzoket,
melyek esetében azok relativ eltérését is meghatdroztam az eredeti tiizeldanyaghoz
képest. A harom helyettesito tiizel6anyag értékelése a kiilonb6zd mért anyagjellem-
zOktdl valo relativ eltérés alapjan tortént meg, amelynek eredményeképpen az utolsot,

/o

az S3-al jeloltet mindsitettem a legjobbnak.
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Az elvégzett munkat tekintve szamos teriilet van, ahol el6relépés és fejlesztés érhetd
el. Els6sorban fontos lenne, hogy minden anyagjellemz6t mérni lehessen, igy a helyet-
tesitendd tlizel6anyag viselkedését minél inkabb megkdzelithessiik a helyettesito tii-
zeldanyaggal. Az optimalizacios algoritmus tekintetében mindenféleképpen érdemes
tovabbi vizsgalatokat tenni azért, hogy a helyettesitd tiizeldanyagok viselkedése még
inkabb megkozelithesse az eredeti tiizel6anyagét, valamint az algoritmus futasi ideje
is csokkenthetd legyen.
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6. SUMMARY

This work aimed to develop a surrogate fuel for standardized Diesel fuel
commercially available in Hungary. Based on the literature, I have chosen eight
temperature-dependent and temperature-independent properties that have a
significant impact on volatility, spray characteristics, chemical kinetics, and heat
release. These properties were kinematic viscosity, density, surface tension, distillation
curve, flashpoint, lower heating value, molar mass, and H/C ratio. During my
research, I have sorted out eight hydrocarbon components which either can be found
in standardized Diesel or other researches suggested as a possible surrogate
component.

It is important have information on the Diesel fuel properties, so the developed
surrogate fuel can reproduces its behavior. Because of this, I summarized the well-
known measuring and computational methods that are capable to determine the
properties of multi-component liquids and pure components. In the case of
temperature-independent properties which I could not measure, I used averaged data
from literature which is a result of detailed research work.

First, I evaluated the computational methods which were available to determine the
properties, so I could use the best one of them in the case of each property. After this,
I presented the measured standardized Diesel’s and the calculated pure component’s
properties. From this, it’s easy to see, the surrogate fuel must contain more than one
component. Having the measured and calculated values, it was already possible to
determine the composition of the surrogate fuel. In the optimization process after
defining an object function, a genetic algorithm was applied. A local search method
called fmincon was used to refine the results I got from the genetic algorithm. Based on
the different properties, the optimization resulted in three unique surrogate
composition. Two of them had eight components, while the third one consisted of only
three components. Later, I compared these three surrogate fuels to each other from the
point of reproducing the behavior of the standardized Diesel fuel. For these
compositions, I calculated the temperature-dependent and temperature-independent
properties, in which the relative average error was also determined. For the three
surrogate fuels, the rating is based on the relative error in the properties compared to
the Diesel fuels. Based on this criterion, I rated the S3 surrogate the best.

In the terms of work done, there are multiple areas where progress and
improvements can be achieved. Firstly, it is important that all properties could be
measured, so the surrogate fuels can reproduce Diesel fuel behavior. It is worthwhile
to carry out further studies with the optimization algorithm to refine the composition
of the surrogates and decrease the runtimes.
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