I MODELE MATEMATICE ANALITICE

1.1 BAZELE FORMULARII MODELELOR MATEMATICE
ANALITICE

La baza deducerii analitice a modelului matemsttéc ecugile de conservare
a proprieltii (conservarea speciei moleculare, conservareagmie conservarea
momentului, etc.) precursi o serie de ecuia suplimentare (expresiile coeficiglor
de transfer de masi caldura, legile gazelor, cineticg echilibru chimic, etc.).

Formularea modelelor dinamice pogteede la scrierea ediitor de bilart al
propriettii [8,13]:

Acumularea in | Transport Transport Generarea in | Disparitia in
interiorul =|spreinterior |—| Spre exterior |+|interiorul || interiorul
sisternului prin supraf.sist. | prin supraf.sist. | sistemului sistemului

A = | - E + G - D (I.L.1)

In general, pentru orice proces chimic, se paescr
B ecuaiile de conservare a speciei moleculare, in &fruggal cu nurirul de
componeri; suma acestor ectiiareprezint bilantul total de materiale.
B 0 ecudgie de conservare a energiei (de exemplu hilabermic) ;
B trei ecudii de conservare a momentului (in raport cu cededre).
Daa n elaborarea modelului se pogteede la o descriere molecularse
oktin modele deosebit de complexe (este nedestlizarea mecanicii cuantice, a
mecanicii statistice - asemenea modele se justifar in studiile inginergi —
exemplu: studiul compditii gazelor rarefiate la temperaturi foarte inate foarte
sazute).
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Pentru a migpra complexitatea modelelor, se formukeaipoteze
simplificatoare asupra companii procesului, de exemplu ipoteze asupra moduéui d
parcurgere deatre fluxul de proprietate [11, 19]:

- modelul de amestecare id&alin interiorul sistemului nu exisigradient
de proprietate ca urmare a ame#teécperfecte a masei materiale ;
exemplu : vase de re@g&cu amestecare puterfic

- modelul de deplasare idégkturgere tip piston) - in dirga deplasrii nu
exist nici un fel de amestecare iar pe dil@perpendicular deplagrii
existh amestecare perféctexemplu : reactoare tubulare de diametru mic
si lungime mare.

In formularea modelelor analitice, o peinprobleni o constituie alegerea
zonei (elementului de volum, regiunii, etc.) declre se porrgge pentru deducerea
ecuaiilor modelului (zona pentru care se scriu gileade bilan). Aceasi zora
trebuie astfel aleasincat variabilele & poat fi considerate constante sau astfel Tncéat
modificarea valorii lor n respectivul element d#um si poat fi considerat infima .

Exemplul I.1.1: reactor cu amestecare perfecin acest caz, datatit
amestedrii perfecte, concentti, temperaturgi densitatea sunt acelgén orice
punct al reactorului. Zona pentru care se scriwaélaide bilant este intregul reactor
(figura 11.1.1 a).

Exemplul 11.1.2: reactor tubular intr-un reactor tubular, conceniea
reactafilor si a prodgilor de reade se modifi@ continuu in lungul axsii in timp. In
regim sta@ionar, concentrga va fi constarit in timp intr-un anumit punct din reactor
dar nusi in lungul coordonatei axiale. In acest caz, sgalca zch de bilan o
porttiune din volumul reactorului (un element de volwuljicient de mig astfel incat
Sa putem aproxima concenti@ oricarui component ca constani (figura 11.1.1 b).

Frontiera de bilant

a) reactor cu amestecare h) reactor piston L

Figura 1.1.1 Exemple de frontiere de bifareactor cu amestecagiereactor piston.
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Exemplul 11.1.3: coloana de absorbtie cu umpldtdigura nr. 11.1.2) In cazul
coloanei de absotile, din faza gazodas care circud in contracurent cu faza lictkid
unul sau mai mtil componexi trec n faza lichid. Raportul molar in faza gazaase
modifici de la valoarea  la valoarea Y iar faza lichid se imboggeste Tn
componenta care se absoarbe, concgatraolai a acesteia modificAndu-se de la
valoarea X la X;. Compozjia fazelor se modifit deci atat in timp c&i in lungul
axei, intre cele daufaze avand logi un transfer de magq ce este de regula Ingai
de efecte termice). Zona de bilam fi din nou un element de volum déltrme "dh"
dar trebuie avut In vedesg transferul de mdisdintre cele doua faze; ea va include
decisi cate o "subzoii' de bilan pentru fiecare din cele dataze.

+G, Ty

G, Yo

Figura 11.1.2 Frontiera de bilapentru o coloahde absorbtie.

In cazul reactorului cu amestecare pe#fecbrbim de un model cu parametri
concentré (lumped parameter model) iar in cazul reactortubularsi al coloanei de
absorhie, vorbim despre un model cu parametri disttib(distributed parameter
model).

I1.1.1 Exprimarea matematici a termenilor din ecugia de bilant de materiale.

a). Termenul de acumulareeste dat de modificarea masei sistemului Tn
unitatea de timp (viteza de schimbare a maseinsigté) sau de modificarea masei
unui component in interiorul sistemului Tn raparttonpul.

Acumularea masica a M. -M. dM.
SO . (11.1.2)

componentului "i" in At Tt

interiorul sistemului

unde M este in kg sau in kmol iar t Tn secundeosau
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De multe ori se lucreazinsi in termeni de volumsi concentréi. Pentru
componentul "i":

dM.  d(Vic.)
= (1.1.3)
dt dt

unde V este volumul fazei in interiorul zonei diatti ( in [n7]) iar G este concenttia
(in [kmol/nt] sau in [ kg/ ).
Pentru acumularea tofiab masei( atat V céfi p - densitatea- putand fi
variabile n timp):
dM _d(VIip)

dt dt

(I1.1.4)

In cazul gazelor, pe baza legii gazelor idealgel@plicabi la presiuni
scazutei medii, (p este presiunea piala iar P este presiunea tajal

n.
_ — = P
p; IV =n; [RIT ¢=v ViR

termenul de acumulare poate fi scris Th formaati@finumirului de moli:

[V
diy, Y
dn, :d(Vl]ti): (v, REr)
dt dt dt

(11.1.5)

b). Fluxul convectiv

In ceea ce prive fluxul total de mas el este dat de produsul dintre debitul
volumetricsi densitate :

[Fluxul convectiv] = [Debit volumic] - [Densitate]

@=Fp (1.1.6)

iar pentru un component "i" |(x fragia de mas a componentului "i"):

@) = Fp-x (1.1.7)

Fluxul convectiv se poate exprima de asemenea molfk], ¢ fiind
concentrgia molag[kmol/m?:

@) =F¢ (1.1.8)
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¢). Fluxurile difuzive.
In conformitate cu legea lui Fick, fluxurile difwe au loc Tn direga
descrsterii concentrgei iar fluxul este propaional cu gradientul de concertiea

[ Fluxul difuziv al lui "i"] = [Difuzivitatea lui 'i"]-[Gradient de concenttie]-[Suprafaa]

dc.
(@)i = - D, d—r']- S (11.1.9)

- D; - coeficientul de difuzie al componentului "i", jsi;

- G - concentraa, [kmol/nT];

- h - coordonata axial [m];

- S — suprafa prin care are loc difuzia, perpendicélare direcia fluxului
difuziv, [m?.

In cazul difuziei moleculare, daaondtiile pentru o astfel de difuzie sunt
satisfacute, D este coeficientul de difuzie moleculaPentru alte situé, cum ar fi
difuzia prin medii poroase( umpluturi) sau n att®zuri de difuziune turbulent
coeficientul de difuziune trebuie determinat expenmtal.

d). Transportul interfazic

Cand intre daufaze in contact au loc transferuri ( transferulilwomponent
solubil, vaporizri, etc.), fluxul datorat transferului de nigsoate fi scris in forma:

Coeficientul Sufata interfeei Fota motrice
@)= detransfere princareareloc « (diferena de
de mas transferul conteie)

(@)i= KBk (11.1.10) @)i = Ky [SAy; (1.1.10a)

Unitaile de masut depind de modul de exprimare alt&mmotrice:

e e

Forta motrice pentru componentul "i" este de fapt @éifix intre concentria
fazei din care are loc transfegulcea corespunzatoare echilibrului:

Ac=G-G Ay =y — Y
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e)Generarea sau consumul in interiorul sistemuluitipro reagie chimici).

Generarea sau consumul unui component printr-ctieeehimica se exprini
de obicei pe baze molare:

Produgia sau Viteza de rei@c
consumul din = in unitatea de ¢ Volumul sistemului
componentul "i" volum

(@)i=rV =R (1.1.11)

unde Reste productivitatea reactorului.
Fluxul se poategor transforma in kg/s prin inmire cu masa molecularin
cazul consumului, termenulwva avea semnul minus.

f). Introducerea altor relai sau ecuai de bilary.

De obicei ecudile de bilan nu sunt suficiente pentru formularea complet
modelului. Redm mai jos alte céteva tipuri de rglacare sunt o component
important a oricarui model:

- stoechiometria redei si viteza de reactie ca futie de compozie si
temperatut;

- ecuaii de stare ( sau legea gazelor ideale);

- proprietitile fizice ca fundi de compozie si temperatug, etc.;

- ecuaii legate de circuitul hidraulic;

- varigia presiunii ca urmare a modifigi debitelor;

- dinamica aparatelor deiasut, traductoarelosi sistemelor de reglare;

- relgiile de echilibru (legea lui Henry, etc.);

- corelaiile pentru coeficietii de transfer de més retenia de gazi lichid,
suprafaa de contact interfazigetc.;

[1.1.2 Bilantul energetic

Bilanturile energetice sunt necesare oridecate ori sasibje schimbri in
temperatut fie datorit reagiilor chimice care au loc Tn sistem, fie dat@schimbului
de calduk cu exteriorul. Ele se formuleamrmand acelaareguli casi pentru bilarul
de mas n regim dinamic. Intr-un sistem deschis, caretefaz schimb de calddr
cu exteriorul prin frontierele sale[8]:

Viteza de crgtere Intkri energetice ki energetice Energie prirhit  Lucru mecanic

a energiei totale = cu fluxurile de  eu fluxurile de  + prin efectuat de sistem
a sistemului intrare (contiec igire (convedie transfer asupra mediului
si difuzie) si difuzie)
(1.1.12)

Bilanturile energetice pot fi adesea foarte complexe rdatenultitudinii de
fenomene care pot duce la schimbfin temperatut ( schimb de caldércu exteriorul,
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inclusiv pierderi, reati chimice exoterme sau endoterme, vap@ijzcondensri,
absorlie sau desotie Tnsaite de efecte termice, detérdau compresie — deci lucru
mecanic, etc.).

Pentru un proces n care intrargdesirea este inchisla difuziune (figura
11.1.3), se poate scrie[9]:

dgt[(Eu +E¢ +EP)VE)] =K E)O(EUO +E +EP0)_FE)(EU +E¢ +EP)+QR _QE _(WL +FIP-F, I:E))
(11.1.13)

L d

WP :Z: F, p
Qe

Figura 11.1.3 Fluxuri termice pentru un reactor

In relgia 11.1.13, k, E¢, Ersunt energiile interf) cinetic si respectiv
potential (exprimate in [kJ/Kkg]), W este lucrul mecanic efectuat de sistem asupra
mediului G si Qe sunt cantitatea de caldugenerat in interiorul sistemului prin
reagii chimicesi respectiv éldura pierdud prin schimb cu exteriorul ( [kJ/s]) iarsF
p sunt debitul ([r¥s]) si densitatea ([kg/ fl). Relaia se poate simplifica in futie de
cazul luat in disdie: absera lucrului mecanic, viteze mici (neglijarea eneirgie
cinetice), difereta neglijabif Tntre nivelul la care inirfluxul de intraresi cel de igire
(' suprimarea termenului referitor la energia po&a)t, etc.

1.2 MODELE ALE REACTOARELOR IDEALE
I1.2.1 Reactorul cu amestecare

In cazul reactorului cu amestecare, se considefn orice punct al acestuia
compoziia si temperatura este acgeaxa urmare a amestet perfecte a masei
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materiale.
11.2.1):

Se poate vorbi de trei moduri de opesaseestui tip de reactor (figura

reactorul de tipsarja (batch reactor) — tbreactamii sunt introdgi n
momentul injial, pe parcursul resei concentraa reactatilor descrete
pe masut ce crgte concentrga prodyilor de reade. Cand rea@ se
termini (sau este Tntreruptpentru a obne randamentul maxim fin
produsul util), reactorul se gglesi este predtit pentru o nod sarja sau o
altd operaie.

reactorul de tip serpirja: Tn acest caz, unul sau mai multi reagtaant
introdusi la inceput iar calalt (sau ceilalti) sunt adigai pe parcurs, in
functie de mersul reaei, fie din motive de selectivitate fie din motide
sigurana. Acest gen de reactor permite un bun control attieg si al
temperaturii, concentfia reactatilor (si a prodgilor de reage) putand fi
adus la nivelul dorit prin modificarea debitului alimeni. Adesea,
pentru a atinge randamentul maxim intr-un anunédps, se merge pe
alegerea celei mai bune strategii a alirient( ca debit, momentul
declanarii, momentul opririi, etc.).

reactorul continuu cu amestecare pe#fécontinuous stired tank reactor):
in acest caz, operarea are loc in flux continutgruufi vorba de unul sau
mai multe reactoare Tn serie. Pot fi avute in vegeodudi mari, calitatea
produsului fiind mai constalfiit este necesannsi atat prepararea in flux
continuu a reactaitor céat si tratarea in flux continuu a proglior de
reagie.

\J

a)

b) c)

Figura 11.2.1 Reactor cu amestecare perfecta:
de tip sarja(batch reactor); b) de tip semisaga{batch); c) continuu (CSTR).
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Ecugiile reactorului continuu cu amestecare perfect

Prezertm n continuare ectidle de baz ale reactorului cu amestecare
perfect (figura 11.2.2), ecugiile specifice reactoarelggarja si semgarja fiind cazuri
particulare ale acestui reactor.

Fa. Cun, Ta
—
e R | Fm \ T:m.].
.‘7
WO, T
Lo~ -an——
F,.Cu, T
Fin. Tige ——

« e ) To

Figura 11.2.2 Reactor continuu cu amestecare ptarfecevazut cu manta deaire).
Bilantul de materiale global poate fi exprimat volumia saasic :

v _ . _ AV
5 F (.2.1) 5 = oo ~FD (1.2.2)

Bilantul de materiale pentru reactantul A.(este consumul din A pe unitatea
de volum ; dacagveste viteza de reghe Tn unitatea de volum — de exemplu, pentru o
reagie de tipul A>B, de ordinul 1, ¥= KIC,, atunci g = - W):

W: F,[C, +VI,-FIT, (11.2.3)

Bilantul termic Tn regim dinamic ( A — supraade schimb de caldureactor-manta,
AHRr — entalpia de re#@ie, negatii pentru procese exoterme; — coeficientul de
transfer de caldér ¢, — caldura specifif):

pESE@ = Vg [ﬂ_AHR)w +R oy 0o -FDpE, 0T —ay DA‘EQT _Tm) (1.2.4)

In ceea ce priwge mantaua, inh cazurile mai simple, ea poate fsiciemai tot
ca un sistem cu amestecare pe#fetémperatura la gre este egal cu cea din
interiorul mantalei.
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daT,
Vm I])m |]:smT{n :Fm I])m |]:sm |:I—mi _Fm [])m |]:sm |:I—m tar (A [ﬂT_Tm) (”25)

O alta posibilitate este aceea de a considérinananta lichidul deécire se
gasete la o temperatércare este media Tntre temperatura de intiazea de igire[9]:
- Tme + Tmi
" 2
Bilantul termic pentru manta, in regim stanar este :

T

Q=F, lp,lc, (T -T. )=a, [A(T-T,) (1.2.6)

sau, folosind expresia lui,L, se oltine :

F.lo,lc, (2T, -2T,)=a, [AI(T-T,) (11.2.7)
Tm:aT[A[T+2[Fm[,om[csmwmi (1.2.8)
aT m-'- 2|:|Fm Il)mcsm

Deci, folosind expresia temperaturii medii a magitgbutem calcula cantitatea
de caldui cedat :

[F, [0, [Co [T - 2[F, [ p, [C,, [T,
=a, AT -T,) =, (AR P Con m_Fm Zsm i 11.2.9
Q ! [GT m) ! 2‘:Fm H)m E:sm-i-a'T m ( )
Sau :

Q=a, [AIK, [(T-T,) (11.2.10)

2[F, [p,[c,, (11.2.11)

unde: K, =
2|:Fm wm m:sm-'-aT m

Fluxul termic transferat intre reactgrmanta devine astfel dependent doar de
debitul si temperatura de intrare a apei deinre, modificarea Tn regim dinamic a
temperaturii Tn reactor fiind desctide urmatoarea ectiex

pﬂgsﬂc%:VR {-AHR) IV + F, L& Op, 0, ~ F Dp &, [T ~ay CAK,, (T -T,)

(1.2.12)
In cazul reatiilor in paralel sau al redtor succesive, bilaful de materiale (11.2.3) se
particularizeaz pentru fiecare reactant sau produs detieac
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[1.2.2 Reactorul tubular — curgere tip piston.

Regimul de curgere Tn reactorul tubular ideal esteacterizat prin absgn
amestedrii in diregia axiak in timp ce in plan radial amestecarea este pérfegi
numita curgere de tip "piston” ( "plug flow"). Dezhrea ecudlor care caracterizeéz
functionarea acestui tip de reactor pateede la scrierea lor pentru un element de
volum de lungiméih (h — coordonata axigl

Bilansul de materiale pentru un component

Pentru reactorul tubular din figura 11.2.3, vom limaconsiderare un element
de volum (lungimeé\h, baza cilindrului fiind suprafa transversélS), element pentru
care se va realiza bilan de mas al reactantului A .

FI]*CM/ F'CA/ AV F'CA+11[F'CA] Ff’CAf
NM \ \ N}’Lf

Az

Figura 11.2.3 Zona de bilampentru un reactor tubular

Pentru un interval de timfst, se poate scrie:

Acumulareain
L . ..1 . | Generaresauconsum
interiorul elem.| = [Intrarl] - [Ie5|r|] + L
printr - oreactiechimica
devolum
AVI[C,.... —C,.]=FIC,1at-[FIC, +A(F [C,)|At +1, [AV [At (11.2.13)
C
AVE%:FECA—[F [, +A(F [T, )] +r, @V (11.2.14)
si deci :
AC AlF [C
A=-— ( A)+rA (11.2.15)
At S[Ah

Pentru umAt si un Az foarte mici, bilarul componentului A pentru elementul
de volum duce la urmatoarea ege&u derivate paiale :
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oc, __1AFLC,), (11.2.16)
ot S oh
In cazul in care debitul volumic F este constant :
_F C,
— +r 11.2.17
at s oh ( )
undeg =w este viteza fluidului.
oC C
A= —WEQ A+, (11.2.18)
ot oh

In cazul unei reai cu mai muti componei sau Tn cazul unor regic
consecutive, un astfel de bitaimebuie realizat pentru fiecare reactant sau [rati
reagie care intereseéz

Bilantul energetic

Daci se consider F, p si ¢s constante, bilanl termic pentru elementul de
volum "k" , Tn cazul unei singure rga@ste :

Acumularea Intrari cu lesiri cu Transfer termi

) Caldura generata )

in elementul | =| fluxul de | —| fluxul de|+| . i .. |=| prin suprafata
) o prin reactia chimic i

de volum intrare iesire exterioara

In scrierea bilaqului, trebuie § pornim de la temperaturile a trei elemente de
volum invecinate k-1, k, k+1 (figura 11.2.4):

Fa¥;
Figura I1.2.4 Zona de bilartermic pentru un reactorul tubular ideal

d-[; Tkl+Tk +Tk+1 _ _
T m,
Smhﬂﬂcs = F[ple, LK —F [pla,—<—*1 + SN (- AH.) — (T, - T, ) GriD [Ah

(1.2.19)
In relatia 11.2.19 , T, este temperatura mantalei reactorului in sectikn@a
cazul indlzirii cu abur de exemplu, se poate consideraceast temperatut este
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constarit in intrega manta si anume ea este temperatura de condensare a
aburului; in alte situé, un bilart similar trebuie realizafi pentru manta). Imgytim

ambii termeni ai egalitii cu S[Ah[ plc; si se obtine :

+ - -_—
ﬂ:i DTk‘l Tk =T “Tea + Ve (— AHR)—a'T (Tk —Tm)—n[D
dt S 2[Dh pLt, SipLt,
(11.2.20)
2 F
DeoareceS = 4 iar =W (viteza fluidului), se poate scrie :
dr, T =T,
Chopwpokrt "y R (AR )-(T, —Tm)ﬂ (11.2.21)
dt 2(dh ple, Dplt,
PentruAz foarte mic se alme :
Tl YR (Cpn ) (T -1, )20 (11.2.22)
ot oh  ple, D [ple,
Pentru regim st&onar, ecugia anterioat devine :
aT_ Ve (CaHp)-—29r (-7, (11.2.23)

dh~ wiple, WD ple,

Aceste ecud trebuiesc combinate cu expresia vitezei detieac

1.3 MODELE ALE REACTOARELOR REALE

Reactorul cu amestecare perfiegtreactorul tubular in curgere de tip piston
sunt dod extreme ale regimului de curgere, siluiatd de care reactoarele reale pot
sa fie mai mult sau mai pin apropiate. Non-idealitatea curgerii poate fi zz# de
mai multi factori: curgere prin canale prefetigthe, recircularea unei cariit de fluid,
zone stagnante in interiorul reactorului, etc. i@guk aceti factori micoreaz
eficienta reactorului iar cungtereasi corecta lor evaluare sunt esiete pentru
proiectaregi transpunerea la scar

Ideal ar fi 4 cunogtem distribtia cimpului de viteze in intregul reactor.
Pentru majoritatea sittidor intalnite in practié este in& suficient & cunoastem via
particulelor de fluid Tn reactor: distribha timpului de stdonare. Pentru determinarea
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evolutiei Tn spdu si Tn timp a particulelor de fluid se realizéagxperimente de tip
impuls utilizand trasori. Prin analiza curbelor dspuns putem evalua gradul de
indepartare de la curgerea idesil putem stabili modele care sa reprezinte cat mai
fidel cu putind realitatea curgerii-"hidrodinamica’- in reactor.

11.3.1 Reactoare cu amestecare reale.

In vederea descrierii corecte a reaiitdintr-un reactor cu amestecare eae
utilizeaz diverse combind de reactoare ideale cu eventuala luare in censid de
trasee "by-pass”, respectiv zone 1n care fluidulpitrunde — ga-numitele zone
"moarte"("dead zone") sau zone stagnante in cardufl este stigonar, Tn acest caz
avand totgi loc un schimb de subst@ncu fluxul principal pe baza diferg de
concentrde.

-k N

A

T
a) amestecare cu zone stagnante -
E"FDa =00
Fn. C.o.n 1-;r 1"';r|. al
'\1 ]
'Fp, I:_n\, 'FD.- C.I’\.:I
N s ? 7

b} amestecare cu zone stagnante si by-pass

Figura 11.3.1. Modele pentru reactoare cu ameseegeaideale

In figura 11.3.1, sunt prezentate doua exemple estecare cu zone stagnante
si amestecare cu zone stagnante si by-pass . Ul bazo fragie a debitului de
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alimentare by-passeazona de amestecare a reactorului, o fractie atiaaese
constituie ca o zanin care amestecarea este mairpaccentudt (zona stagnai).
Ambele volume V1 si V2 sunt tratate ca reactoaramestecare perféctar fluxul
care se schinbintre ele este o fréiane din debitul de alimentare.

lati ecudiile care caracterizeadilantul reactorului conform acestui model:
- pentru reactorul cu amestecare peifeet volum \{:

C
V, thl = (1—/3)E|Fo EGCAO _CA1)+ y R, [GCAZ —CAl)+rA V, (I.3.1)

- pentru reactorul cu amestecare pe#felet volum \4

C
Ve th2 =y Ik, [(CAZ_CA1)+rA v,
(1.3.2)
reunirea celor daufluxuri finale:
Fo [Cps =BIF, [Cprg +(L-B)[F, [Cpy (1.3.3)

I1.3.2 Reactoare tubulare reale. Curgerea tip pista cu dispersie axiad.

Unul dintre modelele cele mai utilizate pentru desea curgerii neideale in
reactoarele tubulare este modelul de tip pistorispersie axidl Se presupuneic
peste fluxul convectiv de tip piston se suprapardispersie axiél (saugi radiak),
fenomen ce este caracterizat de o geusimilai cu legea lui Fick: fluxul dispersiv
este produsul dintre gradientul de conceigrauprafea prin care are loc dispersia
un coeficient de dispersie axiatoeficient ce repreziatat difuzia molecularcatsi
dispersia de turbulesh (semnul minus se giaz datoriei faptului G gradientul de
concentratie este negativ, dispersia avand loaréati descrgterii concentraei):

®p=-D, EBEIa—aChA (11.3.4)

In relgia 11.3.4 , D, este coeficientul de dispersie axigl'eddy difusion
coefficient"”), exprimat in [fis], S este suprata sedunii transversale a reactorului
[m?] iar Ca este concentti lui A, exprimai pe baze molare [kmolfh ¢ fiind
exprimat Tn [kmol/s].

Coeficientul D, depinde atat de caracteristicile fluidului gatle regimul de
curgerssi structura geometrica a reactorului.
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11.3.2.1 Ecudiile reactorului piston cu dispersie axial

La deducerea ectiai care caracterizeazmodelul de curgere tip piston cu
dispersie axial se porngte din nou de la un element de volum de lungime dh:

F-Cyu

Figura 11.3.2 Reactor tubular, curgere tip pistordéspersie axial

Schema fluxurilor de materiale in regim dinamictpemeactantul A.

Bilantul de materiale in regim dinamic pentru reactaAtul

stahi e = F ¢, - b, 518 -F EécA+ % dh)+ DAESE@[CﬁaCA dh}ff@mh
ot oh ol ™" oh

oh
(1.3.5)
dupa gruparea termenilgirimpatirea cu &h se oline:
2
oc, __F EQCA +D, Ep CZA +r, (11.3.6)
ot S oh oh

Trecand la coordonata axiala adimensidra(h=7H, unde H este #htimea
sau lungimea totala reactorului; Tn conseginoh=H[dz) si cum F/S este viteza w
in [m/s] , du@ Tmpirtirea cu wsi Tnmultirea cu H se afine:
C D ’c, ocC
ﬂﬁ) A=_—A L¢ ZA— A+EDTA (1.3.7)
w ot Hw 0z 0z w

In relaia 11.3.7, 2W
A

carui valoare este o masiuia amesterii axiale . Nuniarul Pe poate fi privit ca
raportul dintre fluxul transportat prin conviecsi fluxul cauzat de dispersia axial
(difuzie si dispersie de turbuled).

o= Fluxul transporta prin convectie _ wlL

Flux cauzat de dispersiaaxiala D,

este @a numitul raport adimensional Peclet, raport a

(11.3.8)
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In relgia 11.3.8, L este dimensiunea caracteristitn fungie de aceast

dimensiune caracteristicse folosesc dawrapoarte adimensionale:

- numarul Peclet (Pe),care este raportat latimea (lungimea) reactorului
(coloanei, In general); L=H.

- numirul Bodenstein, caz in care se folgseo dimensiune care deterriin
caracteristicile curgerii ca de exemplu diametiparilor umpluturii, Tn
cazul coloanelor cu umplutur L=d,, d, este diametrul corpurilor
umpluturii. In acest caz, viteza se calcuteprin raportarea debitului la
fractia din sedunea transversakare este ocupatle fluid.

In literatud se gasesc cotel ale numerelor Bodenstein sau Peclet (primul, Tn
special pentru coloane sau reactoare cu umplufiar fungie de alte rapoarte
adimensionale, cum ar fi de exemplu riooh Reynolds.

11.3.2.2 Condii la limita

In ceea ce prigte condiiile la limita, dou situgii sunt mai Intalnite Tn practic

- reactoare deschise la dispersie, caz in careaakigpersiesi Tnainte de
intrarea in reactayi dupa iesirea din reactor( figura 11.3.3, a);

- reactoare inchise la dispersie, giteidn care panla intrarea in reacto
dupa iesirea din reactor nu existdecéat flux convectiv, dispersia axal
avand loc doar n interiorul reactorului (figura3IB, b). Acesta este cazul
majorititii vaselor inchise din industria chiniqreactoare de diametru
mare n raport cu diametrul conductelor).

D=0 D=0 D=0
Wy Ty A [
~d A 4 =
7 o “H-lm A
h=0 h=H
a1 HReactor deschis la dispersie.

D=0 D=0 D,=0
| iy A I
— N PE——
o P e TH(H

h=0 =H

b1 Reactorinchis la dispersie.

Figura 11.3.3 Condii la limita: reactor deschig reactor inchis la dispersie
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Pentru un reactor deschis la dispersie, ailedia limita sunt:

- lah=0:
CA(Ovt) = CA(O+1t)
(11.3.9)
i c . c
Frc,(07,1)-p, [smaa—h’*|h=0_ =Frrc, 0%,1)-D, [SB%—hA|h=O+
- lah=H:
CA(Hvt) = QQ\(HJrvt)

(11.3.10)

Fc, (H,1)-D, ESB% . =FIC,(H",1)-D, [SB();:TA

h=H"

In ceea ce priwge reactorul Tnchis, la h=0, fluxul piston de l&@me in reactor
(0), este egal cu suma dintre fluxul pistofiuxul dispersiv(0):
Frc, (07.t)=Frc, (07.1)-D, [Ba‘f—h‘\ (11.3.11)

|h:o+

Daca naim cu G, concentrda lui A la intrarea in reactor, conidi 11.3.11
devine:

. D, oC
Chain =Ca (0 ,t)—ﬁ azA o (1.3.12)
unde wH/L} este nurirul Peclet:
. 1 0C
Cain =CA(0 ,t)_E GZA J=0* (11.3.13)

La ieirea din reactor, concentra este contink si deci gradientul
concentrgdei este O:

oc

_ahA |h=H =0 (1.3.14)
sau, Tn coordonata adimensianal

oC

_azA |z:l =0 (1.3.15)
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Pot existasi situgii in care reactorulasprezinte condii de reactor inchis la
unul din capete iar la cghlt de reactor deschis. De asemenea, pentru ezatto
deschise, coeficientul de dispersie aki@l, poate avea valori diferite Tn afara
reactorului fg de cea din interior.

[1.3.2.3 Utilizarea cascadei de reactoare cu amoast perfedtpentru simularea
reactorului piston cu dispersie axal

Pentru un element de volum al unui reactor pistolantul de materiale n
regim staionar exprimat in furtee de conversia reactantului Ay,este :

Fol@-X,)—Fl@d—(x, +dx,))+r,[dV =0 (1.3.16)
Timpul T de st@onare n reactor in vederea modific conversiei reactantului A de la
valoarea ¥, la valoarea x se poate calcula pornind de la tieldl.3.16:

r =% -, | I (11.3.17)

Xal A

unde go este concenttia initiala a lui A. Daé@ x,=0 iar reada este de
ordinul I, atunci:

Xa dx 1 1
= - 0 A =Tl
F= "% J;—kB:Ao[ﬂl—XA) K n(l—XA]

si deci: X,=1-€e'* (1.3.18)

Si considefm ci aceesd reacdie de ordinul | se desfaaid ntr-o serie de "j"
reactoare cu amestecare peifgidasate in serie. Fieg@ebitulsi Vg volumul total al
celor "' reactoare (fiecare reactor are volumuljViar daé timpul total de trecere

V _ T . . .o
este r=aR, pentru un reactor el este=—. Fie G, concentréa reactantului A in
o J

reactorul "i" al cascadei (i=1, 2, ..., }). Pentrureactor

i" ecuga caracteristit este:

c

_ C,. -C,
f=l-Zaa""n (1.3.19)

I KIC,
Aceasi ecuaie se deduce sor pe baza bilanlui de materiale Tn regim

staionar (t = v ):
0
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C C

Q[C,,-Q[C, -VIKIC, =0 sideci C, =—H22 =2 (1.3.20)
1+k 1+kE€
J
Se poate dta c fragia reziduai la iesire este[11,19]:
C,. K
f, =2 =(1+k1 Eﬁj (1.3.21)
Cho J
-1
Exemplu: C, =C,, [Euktf-j (1.3.22)
J

C,, =C,, [€1+kB§—]_ =C,, EE1+|<EJ_EJ_ (1.3.23)

7 adiai spre funda reziduai a

Cand j tinde #tre o,  tinde spret, =e™
reactorului piston.

Dispunem astfel de un model care ne permite reprezerim un
comportament intermediar Tntre cel al reactorului cu asgitperfect si cel al
reactorului piston.

Corespondea intre nurérul de reactoare cu amestecare peifgiateactorul piston

cu dispersie axial(caracterizat prin numarul Péclet) este redata nubhea.1:

Tabelul 11.3.1. Calitatea aproxitri reactorului piston cu dispersie axidhumirul Peclet) prin serie de
reactoare cu amestecare perfecta .

Reactor piston cu | Pe 2 8 18 98| Pe>1(Q0
dispersie axidl
Reactoare cu k 2 5 10| 50 [, _Pe |
amestecare perfect 2
Calitatea aproxiririi Slaka Bura pentru Buna| Foarte
reactor burd
semiinchis,
pentru celelaltd
condtiii, slaba

Aproximare din ce Tn ce mai b&in




