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11.4.7. Reactor continuu cu amestecare perfeit

In reactorul cu amestecare perfeadin figura 11.4.16 are loc reéa
k
(exoternd): A+B-C (I.4.7. - a)
Reactarii A si B intrd Tn reactor cu debiteleafsi respectiv g, avand in
fluxurile de intrare concentiide Cxo si respectiv Go, temperatura ambelor fluxuri

fiind aceea, To. Reactorul este préxut cu manta deicire (debitul apei [,
temperatura la intrare,J, temperatura la $ge Tpe).

Fan, Can. Ta Frn, Cm. To

F.Ca, Cp Cc, T
Fre. Tone - >
— &O T,

Figura 11.4.16 Reactor continuu cu amestecare ptrfprevazut cu manta de racire).
Ecuaiile modelului matematic :

- Bilantul de materiale global :
S'%:FAO'{-FBO_F

(1.4.62)
- Bilanturile de materiale pe compone(vg=k*C,*Cg):

d(v d[tCA) =F. [C,, -V KT, [T, ~F[C, (11.4.63)

d(Vd[tCB) =F,, [Ty - V [K[T, [T, - F[T, (11.4.64)

_d(VOEth) =V k[T, [Cy -FC, (11.4.65)
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- Bilantul termic Tn reactor :

pmsé’@:vREtFMR)MFm@uvADa+me@BEro—FmEr—ar AT

(1.4.66)
Pentru a evita scrierea a dngnei ecudii de bilart si pentru manta, décse
considedl ca lichidul din manta se gage la o temperatércare este media intre
temperatura de intrage cea de igire, fluxul termic transferat intre reactgmanta se
poate exprima doar in futie de debituki temperatura de intrare a apei deire ( a se
vedea relgile 11.2.10 — 11.2.11):

Q=a; ALK, [(T-T,)

m

2[F [p,[cC
unde: K, = m P +SO( DA
m T

S

Deci, dinamica temperaturii in reactor poate fi &drisforma:

VT
pmsg"% =K[C, [T, [(~AH, )V +F,, [G, [p, [T, + Fy, [, [p, [T, ~F [ple, T (1.4.67)

_aT ml:IKm [(]T _Tmi)
a). Regimul stagionar

Pentru a realiza simularea in regim dinamic, este necisaunogtem
valorile staionare injiale ale parametrilor care caracterizegrocesul. In cazul de
mai sus, trebuieasstabilim valorile concenttélor Ca, Cs, Cc si temperatura T
pornind de la valorile cunoscute ale debitelgy §f Fgo, ale concentttélor Cag si Cgo,
temperaturilor §si T, si debitului apei deécire R,

Daa se expliciteaz expresia constantei de vitede reatie, ecudile care
caracterizear regimul st@ionar al reactorului sunt (E — energia de activare, T
temperatura in grade Kelvin):

E

FIC, +z® ™ V[T, [C, -F, [C, =0 (11.4.68)

_E
FIT, +z@ "™ V[T, [C, - Fy, [Ty =0 (1.4.69)

E

z[e " V[T, [C, -F [T, =0 (1.4.70)
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Considerand densitatgacaldura specifié acelea atat in fluxurile de alimentare cét
si in reactor, bilatul termic in regim stonar are forma:

_E
-z[@ ™ V[T, [T, [-AH) IV + F [pe, [T -T,)+a, CAIKI{T-T,)=0 (1.4.71)

In relgiile de mai sus, debitul F este suma debite}grsFrgo.

S-a ajuns deci la rezolvarea unui sistem nelided ecugi; avand insa n
vedere faptul £n 3 din cele 4 ecti@nu intervine G, sistemul se reduce la 3 edua
neliniare, concentta molaé a lui C putand fi calculatulterior din relgia 11.4.70.

Pentru rezolvarea numefica sistemului, se poate opta pentru algoritmul
Newton — Raphson. Vectorul fufiitor ce constituie sistemul de egii&ste :

E
FIT, +z@ ™ V[T, [T, -F,, [T,
E

F. =| F[T, +z[@ " V[T, [T, -F,, [T,, (11.4.72)

E
F Eb@s [ﬂT_To)"'aT D3‘E|Km |:GT_Tmi)_ZEE WECA [(DB [G_AHR)

Matricea Jacobiana a sistemului de eicueeliniare este constituitdin derivatele n
raport cu necunoscutele,C; si T ale ecuilor ce constituiesc vectorul F:

() F () ()]
x, &, ar
(2 F(2 &

NAS»

Je = 11.4.74
Fs X, Xy or ( )
F03 F(03 &3
BZR &, ar |
Daai cele trei necunoscute se reunesc intr-un vegtor X
Ca
X, =|Cq (11.4.75)
T

algoritmul Newton-Raphson de sghnare a sistemului se bazége relaia:
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X = XK —[JFS(XVK)]_l F,(Xx¥) (11.4.76)

Exemplu numeric: reactorul are urmatoarele caracteristici: diaolette 1
metru, fraltimea mantalei del metru ( suptafae schimb de caldufiind de 3,925
m?) , volumul de lichid in regim stianar 0,785 m, debitele de alimentare de ¥m(
reactantul A)si respectiv 2 nith (reactantul B), concentiie fiind Ca,=6 kmol/n? si
respectiv go=3 kmol/n?. Entalpia de reactie (exotefjn este de 70000 kJ/kmol iar
energia de activare de 30000 kJ/kmol.

Redim mai jos programul principal, program care apelaatina Newton —
Raphson, care, la randul ei, apefe&andgiile MATLAB care definesc sistemul de
ecuaii neliniare (rsrap)si matricea Jacobiana (jrsrap). Rutina newtonmv Sgle
drept soltie de start valorile: £=0,7; G=0,7; T= 315 °K. Calculul succesiv al
soluiilor se oprate cand se atinge toletarde 0,0001.

% REACTOR CONTINUU CU AMESTECARE PERFECTA - REGIM SATIONAR
% Sistemul de ecuatii neliniare se rezolva prin
% algoritmul NEWTON-RAPHSON

% Se apeleaza rutina newtonmw, care, la randul ei, apeleaza
% functiile rsrap si jrsrap
global dhr z t0 tmi atrt alfat ereact roa rob roc ¢ sa csb csc v

global ca0 cb0 Fa Fb F Fm km
v=.785;ca0=6;cb0=3;Fa=1;Fb=2;Fm=3;F=Fa+Fb;
dhr=-70000;z=500000;t0=22;tmi=20;atrt=3.925;
alfat=2800;ereact=30000;
roa=1000;rob=1000;roc=1000;csa=4;csbh=4;csc=4;
km=2*Fm*1000*4.18/(2*Fm*1000*4.18+alfat*atrt);
[solsis, iter]l=newtonmv([.7 .7 315]','rsrap','jrsra p',3,.0001);
ca=solsis(1);

cb=solsis(2);

ts=solsis(3)-273.15;
cc=z*exp(-ereact/(8.31*solsis(3)))*v*ca*cb/F;
disp('valorile de regim stationar: ‘);
disp(‘ca=");disp(ca);disp(‘'cb=");disp(cb);
disp(‘temperatura=");disp(ts);

disp(‘cc=");disp(cc);

disp('numar iteratii=");disp(iter);

function [xv,it}=newtonmv(vx,fs,jfs,n,tol)
global dhr z tO tmi atrt alfat ereact roa rob roc ¢ sa csb csc v
global ca0 cb0 Fa Fb F Fm km
it=0;xv=vX;
fr=feval(fs,xv);
disp(‘prima evaluare a lui fs este");disp(fr);pause ;
while norm(fr)>tol
jr=feval(jfs,xv);



[1.4 Exemple de modele matematice analitice 105

Xv1=xv-jr\fr;xv=xv1;
fr=feval(fs,xv);
it=it+1;

end;

function fs=rsrap(vx)

global dhr z tO tmi atrt alfat ereact roa rob roc ¢
ca0 cb0 Fa Fb F Fm km

ca=vx(1);cb=vx(2);tk=vx(3);

fs=zeros(3,1);
fs(1)=F*ca+z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb-Fa*ca0;
fs(2)=F*cb+z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb-Fb*cbO;
fs(3)=F*roc*csc*(tk-t0-273)+alfat*atrt*km*(tk-tmi-2
z*exp(ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb*(-dhr);

function jfs=jrsrap(vx);

global dhr z t0 tmi atrt alfat ereact roa rob roc ¢

global ca0 cb0 Fa Fb F Fm km

ca=vx(1);cb=vx(2);tk=vx(3);

jfs=zeros(3,3);

jfs(1, :)=[F+z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*cb

ereact/(8.31*tk))*v*ca
z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb*(ereact/(8.3

jfs(2,:)=[z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*cb

ereact/(8.31*tk))*v*ca

z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb*(ereact/(8.31*tk"2

ifs(3,:)=[-z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*cb*(-dhr)

sa csb csc v

73)-

sa csh cscv

z*exp(-

tk"2))];
F+z*exp(-

)IB

-z* exp(-

ereact/(8.31*tk))*v*ca*dhr F*roc*csc+alfat*atrt*km- *exp(-

ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb*dhr*(ereact/(8.31*tk"2))]

lata valorile oliinute la rularea programului principal cu datelenti@nate maisus:

» raprs
prima evaluare a lui fs este :
-1.8736e+000
-1.8736e+000
2.6701e+005
valorile de regim stationar:
ca=
1.0229e+000
cb=
1.0229e+000
temperatura=
3.1499e+001
cc=
9.7712e-001
numar iteratii=
4
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Programul principal poate fisar modificat pentru a putea evalua diversele
interdependee intre parametri in regim si@nar. In figurile 11.4.17 si 11.4.18 sunt
prezentate modificarea concefiga molare a produsului de reae C si respectiv
modificarea temperaturii in reactor in ftiec de debitul apei deacire, ceilafi
parametri imanand la valorile fixate prin proaram.
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1.005

1

0.995
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Cc, [kmol/m3]

0.985
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\
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0.965
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Debit apa racire, [m3/h]
Figura 11.4.17. Modificarea conceiigi molare a lui C in furtee de debitul de apde fcire.
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Figura 11.4.18 Modificarea temperaturii In reactofundie de debitul apei déicire;
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Se poate remarca faptuli cambele caracteristici statice sunt neliniare;
sistemele de reglare automatferente reactorului vor §i ele deci sisteme neliniare.

Pe zone relativ Tnguste, se poate considérapcoximarea dependgtor ca liniare
este acceptalail

b). Regim dinamic
In vederea simadtfii Tn regim dinamic, va fi ludtin considerargi dinamica
sistemelor de reglare automata. Reactorul esteapuéwcu dodé astfel de sisteme:

reglare nivel, cu awne asupra debitului de evacuafiereglare temperatér cu
agiune asupra debitului de @ade racire (figura 11.4.19).

Fiun. Cun. Ta Fro. Creo, To

F.Cu Cp. Cc, T
»

-l -
@ ol «—— F,. T

Figura 11.4.19 Reactor continuu cu amestecare ptrfeeglare niveki reglare temperatar

Avand in vedere faptulacin relaiile 11.4.63 — 11.4.66 atat volumul cai
concentréile si temperatura sunt variabile, prin difetiemea produsului (de exemplu
VIC,) se obine:

C 4

VB =Fao [~V (KIT, [T, ~FIT, ~C, DC;—Y (1.4.77)
C

Vv ad_dtB = Fyo [Cgo - V K [T, [Ty ~FITy -Cy D‘Z—\t/ (1.4.78)

vifSe -y e, wc, -Fre, -c. Y (11.4.79)
at dt
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VEDE:SBC;—I=|<|:CA [CB [ﬂ_AHR)W-'-FI]:s EDA D—A0+FBO |]:s Epa D—BO

v (11.4.80)
~Fple, [T -a, (AK, T -T,)-T pLE, B‘Z—t
2[F, [p, [
unde : Kn= m Pm_Com
2[Fm Eﬁ)m B:sm +GT [A
Acestor ecui li se adaug si bilantul total de materiale:
SG(?JI_T:FAO +Fg —F (1.4.81)

Dinamica sistemului de reglare automata a temperaturii.

Traductorul de temperaturare marime de intrare temperatura "T" din reactor
iar ca mirime de igire marimea de rea® rr. Se va consideraactraductorul se
comport ca un element prop@onal cu intarziere de ordinul | (eaisacompordrii
dinamice fiind o ecu#e difereniala de ordinul I):

T () +r () =4+ K [T(Y) (11.4.82)

In relaia 11.4.82 Kyt este coeficientul de transfer al traductoruiui dac
domeniul du de misul este de 0 — 100 °C iar semnalul dgreeeste 4-20 mA,
valoarea sa este:

_Arp 20-4
AT 10C-0
Pentru constanta de timp se va lua in consideaoarea :¥=0.005 h.

In ceea ce privge referina, legatura intre temperatura presciigsi marimea
de referina wy este ddi de relaia:

Wy =4+K [T, (1.4.83)

Regulatorul sistemului de reglare autoiinedte caracterizat de urmatoarea lege de
reglare (PI):

cr()=Kpr EE&T(t) + Ti [er (®) mt} (11.4.85)

iT
sau, In forma discretizat

= 016mA/°C

e (kD)= () + Ko EﬁsT(k e +2 e +1)} (11.4.86)

iT
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unde ¢ este comanda i&f este eroarea de reglags: = w; — Iy .

In ceea ce privwte ventilul de reglare, se va considedadomeniul §u de
debit este de 0-6 h si deci coeficientul #u de transfer are valoarea:

Ky =om =670 _6 _5378m3 /hima

iar ecugia comporirii dinamice este :
Fn (1) =(cr (1) - 4) (K gy (11.4.87)

Valoarea de regim gianar a comenzii poate fi acum calcélavand in vedere faptul
ci debitul apei deicire a fost considerat de 3#m:
3

+4 CTO:8

Cro
ET

Dinamica sistemului de reglare automata a nivelului

Traductorul de nivel, alacui semnal de igre este Tn gama 4 — 20 mA, se congidar
are domeniul de asura 0-2 m, valoarea coeficentului de transfer fiind:

In ceea ce priveste egisacomporirii dinamice, se considg&rca traductorul
se compott ca un element propgional cu tntarziere de ordinul zero:

ro(t) =4+ K [H(t) (11.4.88)

Marimea de referitd a regulatorului se calculeape baza reléi:

w, =4+Kq [H, (1.4.89)
unde H este valoarea presctia nivelului.

Regulatorul de nivel se considdpt de tip PI, in acest caz inda craterea nivelului,
comanda trebuieasscad (expresia comenzii este prezeatst formi discretizad) :

cL<k+n=cL<k>-KpLcﬁe(kw—e(kw%mw} (1.4.90)

In relgia 11.4.90,¢,_ este erorea de reglagg: =w, — I,
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In ceea ce privge elementul de exetia, debitul prin ventil depinde de
caderea de presiune :

F=K, 4/P; - Py (1.4.91)
Cum presiunea de intrare esteadd# iriltimea lichidului R=Hiar cea de
iesire se considéra fi presiunea atmosfefic P.=0, coeficientul kK necesar al
ventilului se poate evalua pe baza valorilor @gmestaionar (H=1 msi F = 3 ni/h):

Ky - F :% =3m®%(hm’?)

Elementul de exec¢ie va fi considerat ca avand drepirime de igire valoarea Kk

K, =(c. -4) Ky (11.4.92)
Daaci se considérci valoarea maxima K, este 6, valoarea coeficientulug Keste:
Ko =obw =020 _ 475
& Ac,  20-4

Debitul care trece prin ventil se calculgaeci pe baza refiai :
F=[(c, -4) X |B/H (11.4.93)

Valoarea de regim gianar a comenzii se deterndindin relaia 11.4.93,
utilizand valorile de regim stianar ale debitulusi nivelului:
3=(c, - 4)D.375/1 . Rezul valoarea c= 12 mA.,

Modelul Tn regim dinamic al reactorulsii al sistemelor de reglare aferente
este deci constituit din relée 11.4.77 — 11.4.93.

Exemplu numeric: pornind de la valorile de regim gtaar utilizate
anterior, 8 se determine evofia temperaturii, niveluluisi concentrégilor
compuilor A,B si C dac cele dod debite de alimentare se modifisub forma
de semnal treaptcu 10% iar referinta sistemului de reglare aut@nmet
temperaturii se fixedzla 40 °C (de la 31,5 °C). Programul de mai jos
utilizeaz, pentru simplitate, din nou integrarea gdlox diferentiale prin
metoda Euler, perioada pentru care se face inegrnd de 2 ore. Valorile
comenzilor ambelor sisteme de reglare auténaat fost limitate superiosi
inferior iar pentru coeficign de transfersi timpii integrali ai celor doa
regulatoare au fost alese valorile dg Bspectiv 0,2.
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%SIMULARE DINAMICA - REACTOR CONTINUU CU AMESTECAHRE PERFECTA
v=.785;ca0=6;cb0=3;Fa=1;Fb=2;Fm=3;atrans=.785;FvI=3 ;F=Fa+Fb;
dhr=70000;z=500000;t0=22;tmi=20;atrt=3.925;alfat=28 00;
ereact=30000;
% densitati, calduri specifice:
roa=1000;rob=1000;roc=1000;csa=4;csbh=4;csc=4;
% Valori de regim stationar:
cas=1.023;cbs=1.023;ccs=0.977;ts=31.5;
% Initiere timp, pas de integrare, initiere contor, timp final
tau=0;tauprint=0;dtau=0.0005;dtauprint=0.025;kprint =1;tauf=2 ;
ca=cas;ch=cbs;cc=ccs;t=ts;h=v/atrans;
% REGLARE NIVEL
% Parametri ai dispozitivului de automatizare:
kpl=3;ti=.2;erreg1=0;ktl=8;kel=.375;clsup=20;clinf= 4
% Parametri ai procesului:
h0=1;cl0=12;h=0;
% valoarea prescrisa a nivelului:
hp=1;
wi=4+ktl*hp;
cl=clO;
% REGLARE TEMPERATURA
% Parametri ai dispozitivului de automatizare:
kpt=3;tit=.2;erregt1=0;ktt=0.16;tt=0.005;ket=0.375;
ctsup=20;ctinf=4;ct0=12;
% NOUA VALOARE PRESCRISA A TEMPERATURIL:
tpres=40;wt=4+ktt*tpres;
ct=ctO;rt=4+ktt*t;
% NOILE VALORI ALE DEBITELOR DE INTRARE:
Fa=1.2;Fb=2.4;
while tau<= tauf
tk=t+273;
if abs(tau-tauprint)<.00001
vectau(kprint)=tauprint;
vecca(kprint)=ca;
veccb(kprint)=cb;
veccc(kprint)=cc;
vect(kprint)=t;
vech(kprint)=h0+h;
vecFvl(kprint)=Fvl;
vecFm(kprint)=Fm;
kprint=kprint+1;
tauprint=tauprint+dtauprint;
end;
Fvl=(cl-4)*kel*sqgrt(hO+h);
hprim=(Fa+Fb-Fvl)/atrans;
Fm=(ct-4)*ket;
derv=hprim*atrans;
derca=(Fa*ca0-F*ca-z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb -ca*derv)lv;
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dercb=(Fb*cb0-F*cb-z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*ch
dercc=(z*exp(-ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb-F*cc-cc*der
km=2*Fm*1000*4.18/(2*Fm*1000*4.18+alfat*atrt);
dert=(z*exp(-
ereact/(8.31*tk))*v*ca*cb*dhr+Fa*roa*csa*tO+Fb*rob*
F*roc*csc*(tk-273)-alfat*atrt*km*(tk-tmi-273)-(tk-
273)*roc*csc*derv)/(v*roc*csc);
derrt=(4+ktt*t-rt)/tt;
h=h+hprim*dtau;
v=(hO+h)*atrans;
ca=ca+derca*dtau;
cb=cb+dercb*dtau;
cc=cc+dercc*dtau;
t=t+dert*dtau;
rl=4+ktl*(hO+h);
erreg=wl-rl;
cl=cl-kpl*(erreg-erregl+dtaul/ti*erreg);
if cI>clsup
cl=clsup;
elseif cl<clinf
cl=clinf;
else
cl=cl;
end;
erregl=erreg;
rt=rt+derrt*dtau;
erregt=wt-rt;
ct=ct-kpt*(erregt-erregtl+dtaultiterregt);
if ct>ctsup
ct=ctsup;
elseif ct<ctinf
ct=ctinf;
else
ct=ct;
end;
erregtl=erregt;
tau=tau+dtau;
end;
plot(vectau,vecca,'g*,vectau,veccc,'r+',vectau,vec
xlabel('timp, [h]),...
ylabel('Conc. molara, [kmol/m3] sau nivel, [m]),..
text(1.12,1.22,'Ca=*, Cc=+, H=0'),grid ;pause ;
plot(vectau,vect,'ro"),xlabel(‘timp,[h]"),...
ylabel('Temperatura,[°C]),grid ;pause ;
plot(vectau,vecFm,'r* vectau,vecFvl,'go’),...
xlabel('timp, [h]),...
ylabel('Debit, [m3/h]’),text(1.12,3.42,'Fm=*, Fvl

-cb*derv)/v;
V)Iv;

csbh*t0-

h,'bo’),...

=0"),grid
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Figurile 11.4.20si 11.4.21 prezini modificarea concentti@i compuyilor A si C
si modificarea nivelului in reactor, respectiv mackirea temperaturii.
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Figura 11.4.20 Modificarea concenti@ molare a compglor A si C si respectiv modificarea nivelului Tn
reactor.
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Figura 11.4.21 Modificarea temperaturii in reaciozu amestecare perféata urmare a modifieii
referirtei la 40°Csi a miririi debitelor de alimentare cu 10%.



114 || Modele matematice analitice

Se poate constata o hudinamic a celor doa sisteme de reglare autoriat
iar in ce privete concentrga produsului C, aceasta s-a modificat de la 0187737.

11.4.8. Absorber Tn contracurent

Procesele de absaid — desorbie sunt prezente Tn numeroase instiala
chimice. Intr-un turn de absaib, compozia gazuluisi cea a lichidului se modific
atat in timp cési in lungul axei coloanei. In timp ce raportul mo# gazului absorbit
scade de la valoareg Ya valoarea ¥, concentrga molag in lichid a componentului
care se absoarbe sre de la valoarea Xla X (figura 11.4.22). Totoddt, n fiecare
moment de timp, compar la o aceea indltime h poate fi alta ca urmare a
schimbarilor intervenite Tn debit sau Tn compgai fluxurilor la una sau la ambele

intrari.
T 3, ¥y

L.%E;
H
h
3,
.
L.ZF
o

Figura 11.4.22 Turn de absaié cu umputut.

Pentru a deduce eaiile care caracterizedznodificarile compoziiei fazelor
in lungul axeisi Tn timp, se va efectua biland de materiale in regim dinamic Tn jurul
unui element de volum deztime "dh", avand seiuinea ega cu segdunea coloanei.
In afara fluxului convectiv, vor fi luate Tn considresi fluxurile cauzate de difuzia
axiala in lungul axei (a se vedea figura 11.4.23).

Semnificaia notaiilor:

G =debit de inert, [kmol inert/s];

Ca = concentrga molaé a substaei care se absoarbe in gaz, [kmd]lm
Y = raportul molar,[kmol/kmol inert];
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Dy, Dy = coeficienii de dispersie axial [m?s];

X = concentréa molaé a substatei care se absoarbe in lichid, [kmo:i]m

L = debitul de lichid, [r¥s];

Ky = coeficentul total de transfer de rﬁa&mol/mz's];

b4 . = fragia de volum ocupatde faza gazoassau lichid[m*m’);

S, §, § = suprafga sedunii transversale, respectiv supnafaransversal
care este ocupatprin care trece) de lichid sau gazIns. = ¢.° S; S =04
S;

B, = retenia de gaz, [kmol/r;

a = aria udatdintr-un n de umplutug, [m?/m;

y = fragia mola& a componentei care se absoarbe in gaz, [kmol/tatad].

2 de, 2 D'
_DE.SE.ﬁ[C"-FBh.dh] _DLSLﬁ[X-FHth
av D
¥, a5 r-r)
dh I h e
QAT | i LICHID
¥ |
. TG-&’ L-Xl
de, X
"D gy TS gy

Figura 11.4.23. Absorber: schema fluxurilor pertiruelement de volum deziime dh.
Deducerea ecuariel pentru partea de gaz.

Acumularea este datle viteza de schimbare a compezigazului:
A :%(ﬁg [Shy)=p, [smha‘g

Ca

Intrari: I=GLY -D, [5,

oh

tesiri: E=G Y + 2 wh| - D, 15, 8% ¢, + %A rah
oh on oh
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Dupa cum se obsedvdin cele dod relaii de mai sus, fluxul cauzat de
dispersia axidl este raportat doar la acea parte ais@c transversale prin care trece

gazul.
Transfer in faza lichid

D=K, @asehdy -Y")
Bilantul de materiale in regim dinamic pentru componeata se absoarbe:
A= 1| - E - D

Prin regruparea termenilor, setiole:

B, [mma%:Dg S, a‘%mh—ea‘;—zmh—m msEhy -v')

Y
1+Y

(11.4.94)

_nA_ PA y: $|

Cuming: c, v R’
K

P, _c,IRIT

P-P, Ps
iar relgia Intre derivata in raport cu timpul a fri@c molaresi cea a raportului molar

este:

oy_Yidi+y)-yy . v _ 1 oY
ot (1+Y) (1+Y)? (a+Y)* ot

inlocuind Tn relda 11.4.94, se otine:

By SCHh 9y _ Dy b (5IPs 92y mh_e%mh—KY rarsehify -v')

L+Y)? 9t RO oh?
(11.4.95)
_ _ . G
Impartind cu dhG si notand G, =< ¢

By Y D, (P, Epzv Y K, @& .
. T A QP - Y -Y 11.4.96
G, f1+Y)* ot % G, RO oh* oh G, Eﬁ ) ( )
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Pentru a uniformiza domeniul de vaiaal coordonatei axiale, se face trecerea la
coordonata axialadimensionat

2=D g deci: az_—ah jar 027 = (@h?
H H

Inlocuind Tn relgéa 11.4.96, se ofine:

By Y Dy [Py Yy _1.9Y K, @&
L E A Y -vY
G, fi+Y)* ot %5 G,[RM [H? 022 H 0z G, [( )

(1.4.97)
- (P,
Inmultind cu Hsi notand 1 —%—B{ S} relagia de mai sus devine:
w, G,[RIT
H D 2 _ Ky [alH
P 9v _ Dy 97 aY Sy By -y (11.4.98)

G,fl+Y)? ot HOw, 072

Dy _

Cum Tnga —Pi, unde Pg este nuriirul Péclet pentru partea de gaz, eizua
&

9
care descrie modificarea compiiegi gazului Tn lungul axeji Tn timp este:

H B, Y_ 1 9°Y 9Y K, [&aMH
_g"_— Y -Y
G,i+Y) ot Pe a9z oz [ﬁ )

(11.4.99)

Deducerea ecuagiei pentru partea delichid.
Procedand cg Tn cazul fazei gazoase, efectuand hil&in regim dinamic al

componentei care se absoarbe n jurul zonei lialétementului de volum dedifime
dh, se obne:

o, [Smh% =D, [, @G‘(fh—fmhua‘%mm Ky @SEhy -y ) (1.4.100)

Relgia de mai sus se Tmparte cdl®:

¢LGa— ¢, D LBaz_x IéEfL+K mEﬂY—Y*) (1.4.101)

oh?
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L
NotandL, = g , prin imgirtire cu Ly se obine:

|—|e
—

g‘;_ X Ky By v (1.4.102)

o at |_0 Lo

Se trece din nou la coordonata axiaflimensionat

ﬂg"l:mg‘ﬂ+ia‘g+m@[ﬂv—v*) (1.4.103)

Lo 0t L,MH? 9z°> H 0z L,

Inmultind cu Hsi tinand cont & ﬁ—L

1 .
=——, se ohine:
w

H, PX_ D p°X oX Ky @EHE(Y Y)

(1.4.104)
L, ot HOIwv, oz? "

Cum ngd L - 1 , unde Pg este nurarul Péclet pentru partea de lichid,
Hiw, Pg
ectia care descrie modificarea compailichidului Tn lungul axeki in timp este:
2
Hip X _ 1 X, 0X KyBH4y _v) (11.4.105)

L, ot Pg 022 dz Lo

Modelul matematic al absorberului este deci ctuistdin doui ecuaii cu
derivate paiale:

H B, Y _ 1 ’y oy K, @M Y*)
G,(fL+Y)? ot Pe 022 9z G,
(11.4.106)
HB, oX _ 1 9°X oX K, M'H[ﬁv Y)
L, ot Peg 0z° z

ecuaii care descriu modificarea compgei fazelor in lungul axegi n timp, Tn
condiii izoterme (nu s-au luat Tn considerare efecteteice care ingesc absorta).

Rezolvarea acestui sistem este posipiin tehnici numerice décse cunosc
condtiile la limita (condtiile referitoare la gazi la lichid la z=0si z=1).
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Dad se consider ca dispersia are loc doar in interiorul absorberudgieste
condtii sunt ( a se vedes paragraful 11.3.2.2) :

Y| —i [ﬂ =Y.

=0 Pey 0z| n
oYl _
aZ z=1

(11.4.107)

X| +iﬁ =Xin

=l Pg 0z o
x|
0z .

In relaiile 11.4.107, Y, si X, sunt raportul molar al componentei care se
absoarbe la intrarea Tn absorkierespectiv concentti molaé a acestei componente

la intrarea lichidului in absorber.
In regim st@onar, acumularea este auar ecudile 11.4.106 se transforthin

ecuaii diferentiale ordinare:

igdz_v dy K,y @EHE(Y v')=0
Pe, dz?2 dz G, B

1Bd?_de K@EHE(YY)O
Pe. dz? dz Lo

(11.4.108)

Condtiile la limita raman acelgacasi in cazul modelului dinamic.
Pentru cazul in care Tn regim @baar se neglijedzdifuzia In dire@ie axiak
ecuaiile 11.4.108 se transforthin ecudi diferentiale de ordinul I:

A _KylalH o)

dz G,
(11.4.109)
dx . Ky lalH E(Y —Y*):O
dz L,

Conditiile la limita sunt :



120 || Modele matematice analitice

(11.4.110)
X| =X

z=1 - in

Exemplu numeric: ne propunemasdetermiam profilul compoziiei fazelor
gazoas si lichida ntr-o coloa#i de absortie destinat purificarii gazului de sintexde
dioxid de carbon prin absgie in soldie de carbonat de potasiu activatu
dietanolamiii. Readia de bai este:

K,CO, +CO, + H,0 = 2KHCO, (1.4.8 - a)

Reatia de mai sus se desfeaid de fapt printr-o secveh de reati. Reagia
determinarit de vitez este:

CO,+ OH 'ih5 HCG, (1148 - b

Dietanolamina , aacei reatie cu dioxidul de carbon:
R,NH +CQC, -« R,NCOOF (1.4.8 - ¢c)

este favorizat fata de reaga (11.4.8 - b) atat din punct de vedere cinetid gia
termodinamic, joat rolul de transportor al acestuia de la intg@rfinspre miezul
lichidului. La interfaid, unde concentti@a CO, este mare, are loc cu pidere reaga
(I1.4.8 - b) iar in miezul lichidului, mersul re@ (11.4.8 - c) se inversedzdioxidul
de carbon fiind cedat carbonatului de potasiu.[20]

Compoziia fazei lichide se expriin de obicei sub forma gradului de
carbonatare, exprimat prin raportul dintre carg#atde carbonat de potasiu
transformat n bicarbonati cantitatea total de carbonat (raportul se calcul@ge
baz de concenttd molare):

o= [K2C03]transforma
[K 2C03]t0tal
In consecirs,
X=aM (11.4.111)

Unde M este molaritatea saki referitoare la carbonat.
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a) Regimstarionar, izoterm, curgeretip piston.

Avand in vedere refm 11.4.111, ecugile care descriu modificarea
compoziiei fazelor gazoassi lichida sunt:

_dY K, lalH v -v*)=0

dz G,
(1.4.112)
d_a+ Ky lalH EﬂY —Y*):O
dz MO,
Condiiile la limita :
Y|, =
z=0 n
(1.4.113)
a|2:1 =air‘l

Rezolvarea numerica sistemului 11.4.112 incepe cu o valoare presupusi
a la z=0,q,, se efecueaza integrarea Ppaa z=1,si, dac valoarea fina a lui a
difera de a;n, Se corecteaza,, reluandu-se integrarea de la z=0. Procedurapsstire
pari la atingerea converggi.

Valori numerice ale parametrilor modelului:
Ky=0,0003 [kmol/(mB)];
Go=0,1355 [kmol inert/(m@B)];

Lo=0,028 [ni/(m23)];

H= 22 [m];
M= 2,23 [kmol/m];
a =114 [M/m?;
2
Yo=K, D;"— , [kmol/kmol inert] (1.4.114)
-

unde constanta de echilibru are valoarea; 025

Raportul molar in gaz la intrarea in absorbee est,=0,2 iar gradul de
carbonatare al solutiei la intrare estg=0,345.

Integrarea sistemului 11.4.112 cu cofiite la limita 11.4.113 incepe deci la z=0
utilizdnd pentrua valoarea iniala ap=0,8. Se utilizeaz solverul matlab 'ode45’,
valorile pe axa "z" in care se face evaluarea tapormolar si a gradului de
carbonatare fiind definite prin vectorul 'ZSPAMI,dcest caz 101 valori; dup prima
evaluare a profilului compogilor, se trece intr-un ciclu "while” pentru asiguea
convergerei intre valoarea gradului de carbonatare atgblia intrarea in absorber
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cea rezultdtin urma integirii in lungul axei la z=1. Cele dauerivate sunt definite
prin fungia "derabs".

% ABSORBER IN CONTRACURENT: REGIM STATIONAR, IZOTERM,
% CURGERE TIP PISTON

ZSPAN=0:0.01:1;

yin=0.2; alfain=0.345;alfap=0.8;

global ky ke g0 10 M H au

ky=0.0003; ke=0.025; g0=0.1355;

10=0.028; M=2.23; H=22;au=114;

[z,xabs]=ode45(‘'derabs',ZSPAN,[yin alfap]’);
yvect=xabs(:,1);alfavect=xabs(:,2);

eroralfa=alfain-alfavect(101);

disp(‘prima evaluare a erorii la z=1,eroralfa:");di sp(eroralfa);
pause;

while abs(eroralfa) >0.001
alfap=alfap+eroralfa;
[z,xabs]=ode45('derabs',ZSPAN,[yin alfap]’);
yvect=xabs(:,1);alfavect=xabs(:,2);
eroralfa=alfain-alfavect(101);

end;

disp(‘alfa -eroarea la z= 1 este:");disp(eroralfa);
pause;

plot(z,yvect,'r-),...

xlabel('z-coordonata axiala adimensionala’),...
ylabel('Y - [kmol/kmol inert]"),grid;pause ;
plot(z,alfavect,'r-),...

xlabel(' z - coordonata axiala adimensionala’),...
ylabel(‘alfa - gradul de carbonatare'),grid;

function dabs=derabs(z,xabs)
global ky ke g0 10 M H au
y=xabs(1);alfa=xabs(2);
yech=ke*alfa*2/(1-alfa);
dery=-ky*au*H/g0*(y-yech);
deralfa=-ky*au*H/(M*|0)*(y-yech);
dabs=[dery;deralfa];

Reprezentarea grafia valorilor rezultate prin calcul este realizat figurile
11.4.24 (pentru raportul molag) 11.4.25 pentru gradul de carbonatare.
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Figura 11.4.24 Absaia CO; in soluii de carbonat, profilul compozeéi fazei gazoase: regim gtanar,
izoterm , curgere tip piston.
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Figura 11.4.25 Absortia CO, in soluii de carbonat, profilul compogei fazei lichide: regim stonar,
izoterm , curgere tip piston.



