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b). Regim staŃionar, izoterm, curgere tip piston cu dispersie axială. 
 
 In cazul în care se ia în considerare şi dispersia axială, ecuaŃiile care descriu 
modificarea compoziŃiei fazelor sunt: 
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Conditiile la limită: 
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 SoluŃionarea numerică a sistemului de ecuaŃii diferenŃiale (II.4.115) porneşte 
de la scrierea acestor ecuaŃii ca şi ecuaŃii cu diferenŃe (metoda matriciala, §I.4.1.2.3):  
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O problemă imporantă în asigurarea stabilităŃii şi convergenŃei soluŃiei 

numerice a sistemelor de ecuaŃii neliniare de tipul sistemului II.4.117 este modul de 
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transpunere în scheme cu diferenŃe a condiŃiilor la limită. Una din tehnicile care 
asigură o bună convergenŃă este aceea a construirii a câte unei celule suplimentare la 
cele două extremităŃi: celulele "-1" şi "n+1". 
 

 
Figura II.4.25 CondiŃiile la limită pentru absorber: celulele "-1" şi "n+1". 

 
  CondiŃia pe gaz la z=0 : 
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Din relaŃia (II.4.118) se explicitează Y-1: 

 

ing1g21 YPez2YPez2YY ⋅⋅∆⋅+⋅⋅∆⋅−=−         (II.4.119) 

 
iar expresia lui se utilizează ca şi nodul "Yi-1" în cazul celulei "1", ecuaŃia acesteia 
ramânând de forma II.4.117. 
 CondiŃia pe lichid la z=1: 
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 se  discretizează peste ultimele trei celule: 
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Din relaŃia  II.4.120 se explicitează αn+1: 
 

nLinL1n1n zPe2zPe2 α⋅∆⋅⋅−α⋅∆⋅⋅+α=α −+         (II.4.121) 
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iar expresia lui se foloseşte la discretizarea nodului "n". 

 In ceea ce priveşte condiŃia pe lichid la z=0: 
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 discretizând peste nodurile "-1" – "2": 
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rezultă α-1 = α2 şi deci în expresia nodului "1", drept αi-1 se foloseşte "α2". 

 In mod similar, condiŃia pe gaz la z=1 devine: 
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 ceea ce conduce la înlocuirea lui Yn+1 cu Yn-1 în expresia nodului "n". 

SoluŃionarea numerică a sistemului algebric neliniar II.4.117 necesită 
utilizarea unuia din algoritmii specifici sistemelor neliniare. Algotitmul Newton-
Raphson, prezentat anterior, necesită pe langă un fisier MATLAB de tip "funcŃie" care 
să conŃină ecuaŃiile sistemului înca un fişier care să conŃină derivatele acestor ecuaŃii 
în raport cu necunoscutele – compoziŃia fazelor gazoasă şi lichidă. 

FuncŃia fabsnr , prezentată mai jos, are drept intrări vectorul necunoscutelor – 
raportul molar şi gradul de carbonatare în fiecare nod de discretizare şi numărul de 
noduri ("celule" pe axa z ) iar ca ieşire valoarea numerică, "fabs", rezultată pentru 
fiecare ecuaŃie a sistemului. 
 
function fabs=fabsnr(xv,n) 
global ay ae ba bae by yin alfain ain bin  
nb=2*n;y=zeros(n,1);alfa=zeros(n,1); 
for k=1:2:nb-1 
 y((k+1)/2)=xv(k); 
end; 
for k=2:2:nb 
 alfa(k/2)=xv(k); 
end; 
fy=zeros(n,1); 
falfa=zeros(n,1);fabs=zeros(2*n,1); 
% Section no.1 
fy(1)=ain*yin+ay(1,1)*y(1)+ay(1,2)*y(2)+ae(1)*alfa(1)^2/(1-
alfa(1)); 
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falfa(1)=ba(1,1)*alfa(1)+bae(1)*alfa(1)^2/(1-alfa(1))+ 
ba(1,2)*alfa(2) + by(1)*y(1); 
% Section no. k 
for k=2:n-1 
fy(k)=ay(k,1)*y(k-1)+ay(k,2)*y(k)+ay(k,3)*y(k+1)+ 
ae(k)*alfa(k)^2/(1-alfa(k)); 
falfa(k)=ba(k,1)*alfa(k-1)+ba(k,2)*alfa(k)+bae(k)*alfa(k)^2/(1-
alfa(k))+ba(k,3)*alfa(k+1)+by(k)*y(k); 
end; 
% Section no. n 
fy(n)=ay(n,1)*y(n-1)+ay(n,2)*y(n)+ae(n)*alfa(n)^2/(1-alfa(n)); 
falfa(n)=bin*alfain+ba(n,1)*alfa(n-1)+ba(n,2)*alfa(n)+ 
bae(n)*alfa(n)^2/(1-alfa(n))+by(n)*y(n); 
nn=2*n; 
nn1=nn-1; 
for k1=1:2:nn1 
 fabs(k1)=fy((k1+1)/2); 
end; 
for k1=2:2:nn 
 fabs(k1)=falfa(k1/2); 
end; 

   CoeficienŃii din faŃa necunoscutelor y(k) şi alfa(k) sunt definiŃi în programul 
principal:  

 
% Section no.1 
ain=(2/dz+peg); 
ay(1,1)=(-2*peg*dz-2)/(peg*dz^2)-peg-ky(1)*au*h/g0; 
ay(1,2)=2/(peg*dz^2); 
ae(1)=ky(1)*au*h*ke(1)/g0; 
ba(1,1)=-(1/(2*dz)+1/(pel*dz^2)); 
bae(1)=-ky(1)*au*h*ke(1)/(l0*m); 
ba(1,2)=1/(2*dz)+1/(pel*dz^2); 
by(1)=ky(1)*au*h/(l0*m); 
% Section no. k 
for k=2:n-1 
 ae(k)=ky(k)*au*h*ke(k)/g0; 
 bae(k)=-ky(k)*au*h*ke(k)/(l0*m); 
 by(k)=ky(k)*au*h/(l0*m); 
 ay(k,1)=.5/dz+1/(peg*dz^2); 
 ay(k,2)=-(2/(peg*dz^2)+ky(k)*au*h/g0); 
 ay(k,3)=-.5/dz+1/(peg*dz^2); 
 ba(k,1)=-0.5/dz+1/(pel*dz^2); 
 ba(k,2)=-2/(pel*dz^2); 
 ba(k,3)=0.5/dz+1/(pel*dz^2); 
end; 
% Section no. n 
ay(n,1)=1/(2*dz)+1/(peg*dz^2); 
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ay(n,2)=(1/(2*dz)+1/(peg*dz^2)+ky(n)*au*h/g0); 
ae(n)=ky(n)*au*h*ke(n)/g0; 
bin=2/dz+pel;ba(n,1)=2/(pel*dz^2); 
by(n)=ky(n)*au*h/(l0*m); 
ba(n,2)=-(2+2*dz*pel)/(pel*dz^2)-pel; 
bae(n)=-ky(n)*au*h*ke(n)/(l0*m); 

 
In ceea ce priveşte matricea Jacobiana a sistemului II.4.116, ea este definită în 

fişierul MATLAB de tip funcŃie "jfabs"(derivarea s-a realizat direct în raport cu 
vectorul xv): 

 
function jf=jfabs(xv,n) 
global ay ae ba bae by 
nn=2*n; 
% Section 1 
jf(1,1)=ay(1,1); 
jf(1,2)=ae(1)*(2*xv(2)-3*xv(2)^2)/((1-xv(2))^2); 
jf(1,3)=ay(1,2); 
for k=4:nn 
 jf(1,k)=0; 
end; 
jf(2,1)=by(1); 
jf(2,2)=ba(1,1)+bae(1)*(2*xv(2)-3*xv(2)^2)/((1-xv(2))^2); 
jf(2,3)=0; 
jf(2,4)=ba(1,2); 
for k=5:nn 
 jf(2,k)=0; 
end; 
% Section k 
for kk=3:2:nn-3 
 for k=1:kk-3 
  jf(kk,k)=0; 
 end; 
   jf(kk,kk-2)=ay((kk+1)/2,1);jf(kk,kk-1)=0; 
   jf(kk,kk)=ay((kk+1)/2,2);   
 jf(kk,kk+1)=bae((kk+1)/2)*(2*xv(kk+1)-3*xv(kk+1)^2)/((1-
xv(kk+1))^2); 
 jf(kk,kk+2)=ay((kk+1)/2,3); 
 for k=kk+3:nn 
  jf(kk,k)=0; 
 end; 
end; 
for kk=4:2:nn-2 
 for k=1:kk-3 
  jf(kk,k)=0; 
 end; 
 jf(kk,kk-2)=ba(kk/2,1);jf(kk,kk-1)=by(kk/2); 
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 jf(kk,kk)=ba(kk/2,2)+bae(kk/2)*(2*xv(kk)-3*xv(kk)^2)/((1-
xv(kk))^2);   
 jf(kk,kk+1)=0; jf(kk,kk+2)=ba(kk/2,3); 
 for k=kk+3:nn 
  jf(kk,k)=0; 
 end; 
end; 
% Section n 
for k=1:nn-4 
 jf(nn-1,k)=0; 
end; 
jf(nn-1,nn-3)=ay(nn/2,1);jf(nn-1,nn-2)=0; 
jf(nn-1,nn-1)=ay(nn/2,2); 
jf(nn-1,nn)=ae(nn/2)*(2*xv(nn)-3*xv(nn)^2)/((1-xv(nn))^2); 
for k=1:nn-3 
 jf(nn,k)=0; 
end; 
jf(nn,nn-2)=ba(nn/2,1);jf(nn,nn-1)=by(nn/2); 
jf(nn,nn)=ba(nn/2,2)+bae(nn/2)*(2*xv(nn)-3*xv(nn)^2)/((1-
xv(nn))^2); 

 
In figurile II.4.26 şi II.4.27 sunt prezentate, comparativ, profilele compoziŃiei 

fazelor în cazul curgerii tip piston şi al curgerii tip piston cu dispersie axială 
(Peg=PeL=20). Valorile parametrilor au fost prezentate în paragraful anterior (§ - a). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura II.4.26 Raportul molar în gaz: "-": curgere tip piston; ".": piston cu dispersie axială, Peg =20. 
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      Figura II.4.27 Profilul gradului de carbonatare în lungul axei: 
"-": curgere tip piston; "." : curgere tip piston cu dispersie axială, PeL =20. 

 
 c). Regim staŃionar, neizoterm, curgere tip piston cu dispersie axială. 
 
 In cazul multor instalaŃii industriale de absorbŃie, efectele termice care 
însoŃesc absorbŃia nu pot fi neglijate în modelarea şi simularea acestor procese. De 
exemplu, în cazul purificării gazului de sinteza de la fabricarea amoniacului prin 
absorbŃie în carbonat de potasiu activat cu dietanolamină, aşa numitul procedeu 
Carsol, în cazul zonei inferioare a coloanei industriale, diferenŃa între temperatura 
soluŃiei semiregenerate la intrare şi cea de la ieşire este în jur de 5-10 °C, fapt ce 
produce însemnate modificări în ceea ce priveşte viteza transferului de masă şi 
compoziŃia la echilibru. 
In figura II.4.28 este prezentata schema de principiu a absorberului industrial. Gazul 
de sinteza strabate zona inferioara a absorberului in contracurent cu solutia 
semiregenerata. In vederea unei purificari fine, in partea  superioara are loc absorbtia 
la temperatura mai scazuta si cu o solutie a carei regenerare este mult mai avansata. 
Principalii parametri ai instalatiei sunt mentionati  pentru doua regimuri diferite de 
exploatare (concentratia solutiei regenerate de 19,8 si respectiv 27,2% ).Este 
mentionata de asemenea si compozitia fazei gazoase dupa fiecare strat de umplutura 
(fiecare strat avand in jur de 5,5 m).De remarcat faptul ca la iesire solutia este racita pe 
seama gazului, in realitate in zona inferioara temperatura ajungand la 110-111°C. 
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Figura II.4.28 Schema de principiu a absorberului industrial. Notă: pe figură sunt precizate valorile 

parametrilor pentru două situaŃii de funcŃionare. 
            

Este deci evident faptul ca atât în modelare şi simulare cât şi în proiectare nu 
se poate neglija componenta termică. In ceea ce priveste hidrodinamica, în legatură cu 
turnuri având astfel de dimensiuni ( înălŃimea umpluturii, în zona inferioară este de 22 
metri iar diametrul acestei zone este de 3,75 metri) informaŃiile prezente în literatură 
sunt foarte sarace. Rezultatele privind simularea prezentate în continuare pornesc deci 
de la valori ipotetice ale numerelor Peclet atăt în ceea ce priveste efectul amestecării 
axiale asupra compoziŃiei fazelor cât şi asupra temperaturii acestora. Unii autori 
(Gianetto A., Silverston P.L.- [22]) iau în considerare pentru numerele Peclet 
referitoare la transferul de masă şi  pentru cele referitoare la transferul termic  aceleaşi 
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valori. Acest punct de vedere este justificat într-un fel de faptul că ambele sunt cauzate 
în absorber de acelaşi fenomen: curgerea turbulentă peste corpurile de umplutură. 
 Deducerea ecuaŃiilor care descriu modificarea temperaturii fazelor în lungul 
axei şi în timp în condiŃiile în care se are în vedere efectul amestecării axiale, porneşte 
din nou de la scrierea fluxurilor termice aferente unui element de volum de înălŃime 
dh. Fluxurile difuzive sunt şi în acest caz produsul dintre forta motrice (gradientul de 
temperatură în direcŃia axială), suprafaŃa prin care are loc difuzia şi conductivitatea 
termică difuziva (eddy thermal conductivity), datorată inclusiv turbulenŃei şi 
amestecării cauzate de curgerea prin umplutură. Valorile acesteia pot fi de câteva zeci 
de ori mai mari decât cele ale conductivităŃii termice datorate numai conducŃiei . 

In cazul schemei de fluxuri din figura II.4.29, debitul de lichid prin coloana s-
a considerat constant, la fel şi caldura specifică a soluŃiei. In ceea ce priveşte gazul, s-a 
luat în considerare atăt modificarea compoziŃiei căt şi a caldurii molare a acestuia. 
EcuaŃiile II.4.127 şi II.4.128 sunt deduse într-o maniera similară cu cea prezentată 
pentru ecuaŃiile referitoare la modificarea compoziŃiei fazelor. 

In ceea ce priveşte condiŃiile la limită, vom considera din nou că turnul de 
absorbŃie este închis la difuziune la ambele capete ale coloanei:  

- la intrarea gazului (z=0), fluxul piston de la intrare (conducta de alimentare 
cu gaz) este egal cu suma fluxurilor termice piston şi difuziv din coloană; la ieşire gaz  
(z=1), temperatura este continuă şi deci gradientul de temperatură este zero; 

- la intrarea lichidului (z=1), ca şi în cazul gazului, fluxul piston de la intrarea 
în absorber este egal cu suma fluxurilor piston şi difuziv din coloană; la ieşirea 
lichidului (z=0), gradientul de temperatură este nul. 

Ataşând cele două ecuaŃii cu derivate parŃiale care descriu modificarea 
compoziŃiei fazelor, modelul matematic al absorberului este constituit din urmatoarele 
patru ecuaŃii cu derivate parŃiale: 
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CondiŃiile la limită sunt: 
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NotaŃii noi utilizate: 
 

- Lm – debitul masic de lichid, [kg/s]; 
- λE – conductivitatea termică "eddy", [kJ/(m s °C)] 

    - Tg, TL – temperatura gazului sau lichidului, [°C]; 
    - CM

i, CM
A – caldura molară a inertului sau a substanŃei care se absoarbe (CO2), 

[kJ/kmol]; 
    - cS – caldura specifică a lichidului, [kj/kmol °C]; 
    - VM – volumul molar, [m3/kmol]; 

- PeTg, PeTL numerele Peclet referitoare la amestecarea termică axială; 
- αT – coeficientul de transfer termic gaz – lichid,  [kJ/(m2 °C s)]; 
- ∆HR – entalpia de reacŃie, [kJ/kmol]. 
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Redăm în continuare o modalitate de soluŃionare numerică a sistemului de 
ecuaŃii II.4.125 – II.4.128 cu condiŃiile la limită II.4.129 pentru cazul regimului 
staŃionar ( a se vedea şi figura II.4.30): 

1. Profilul staŃionar iniŃial a fost generat pornind de la simularea funcŃionării 
coloanei printr-o cascadă de reactoare cu amestecare perfectă, pentru fiecare reactor 
realizându-se şi bilanŃul termic; 

2. SoluŃia numerică a celor două ecuaŃii neliniare (din cauza echilibrului, a se 
vedea şi relaŃiile II.4.117) referitoare la compozitii se obŃine prin discretizare prin 
diferenŃe finite şi soluŃionarea sistemului de ecuaŃii neliniare pe baza algoritmului 
Newton-Raphson, conform paragrafului precedent. 

3. Folosind profilul de compoziŃii obtinut la punctul 2, o primă estimare a 
temperaturii fazelor se calculează prin rezolvarea pe baza unei scheme implicite a 
celor două ecuaŃii referitoare la temperatura fazelor. 

4. Pe baza valorilor compoziŃiei şi temperaturii fazelor se recalculează 
parametrii modelului (transfer de masă, echilibru) pentru fiecare celulă de discretizare; 

5. Paşii 2-4 sunt repetaŃi până la obŃinerea convergenŃei soluŃiilor. 
 

 Urmatoarele ecuaŃii au fost utilizate în evaluarea parametrilor modelului [22]: 
- RelaŃii referitoare la transferul de masă şi aria udată: 
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Figura II.4.30  Organigrama de soluŃionare a ecuaŃiilor 1.4.100 – 1.4.103 pentru situaŃia de regim 
staŃionar 
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  - relaŃii referitoare la echilibru: 
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 In notarea mărimilor care caracterizeaza transferul de masă şi echilibrul s-au 
păstrat notaŃiile standard folosite în literatură :  

 
a = aria udată dintr-un m3 de umplutură; 
ap=  suprafaŃa specifică a umpluturii ; 
DL = coeficientul de difuzie al substanŃei care se absoarbe în lichid ; 
Dg = coeficientul de difuziune al substanŃei care se absoarbe în gaz ; 
Dp = diametrul echivalent al corpurilor umpluturii ; 
E  = factorul de amplificare a absorbŃiei de către reacŃia chimică ; 
Ep = factorul de amplificare a reacŃiei chimice de către promotor ; 
Gm0 = debitul masic de gaz raportat la suprafaŃa secŃiunii transversale; 
He, Hew = Solubilitatea fizică a CO2 în soluŃie sau în apă ; 
I i = tăria ionică a soluŃiei ; 
kOH  = constanta de viteză pentru reacŃia dintre ionii hidroxil şi dioxidul de  

carbon, reacŃie care decide viteza transferului de masă : 
 

  CO OH HCO2 3k
OH

kOH

+ −
← 
 → −

−
  

  
kg, kL = CoeficienŃii parŃiali de transfer de masă referitori la gaz şi lichid ; 
 

kL

0

 =  Coeficientul parŃial de transfer de masa pentru partea de lichid în cazul 
absorbŃiei fizice ; 

Kw = constanta de disociere a apei ;  
Lm0 = debitul masic de lichid raportat la suprafaŃa secŃiunii transversale ; 
M  = masa moleculară a dioxidului de carbon ; 
P=  presiunea absolută ; 
R  = constanta generală a gazelor ; 
Tg,TL = temperatura gazului sau lichidului ; 
Tgk, TLk == temperatura  absolută a gazului sau lichidului ; 

 η, ρ = vâscozitatea, respectiv densitatea gazului sau lichidului. 
 
 
 

In figurile II.4.31 şi II.4.32 sunt prezentate profilul raportului molar şi al 
gradului de carbonatare pentru trei situaŃii diferite în privinŃa modelării coloanei:regim 
izoterm, curgere tip piston şi respectiv piston cu amestecare axială şi regim neizoterm, 
piston cu amestecare axială. 
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Figura II.4.31 Profilul raportului molar al fazei gazoase în lungul axei în cazul regimului 
izoterm – curgere tip piston; regim izoterm – piston cu amestecare axială şi respectiv regim neizoterm – 

piston cu amestecare axială. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura II.4.32 Profilul gradului de carbonatare în lungul axei în cazul regimului izoterm – 
curgere tip piston; regim izoterm – piston cu amestecare axială şi respectiv regim neizoterm – piston cu 

amestecare axială. 
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Se poate remarca importanta modificare de profil odată cu schimbarea 

ipotezelor avute în vedere la dezvoltarea modelului matematic: efectele termice care 
acompaniază absorbŃia duc la o modificare substanŃiala a profilului compoziŃiei 
fazelor. In figura II.4.33 este prezentat profilul temperaturii fazelor pentru valori ale 
numerelor Peclet de 20 atât în privinŃa transferului de masă cât şi a celui termic. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura II.4.33 Profilul temperaturii fazelor în absorber: curgere tip piston cu amestecare axială, 

coeficienŃii de amestecare axială Peg=PeL=PeTg=PeTL=20. 
 
 
 
d) Regim dinamic, neizoterm, curgere tip piston cu amestecare axială 
 
In ceea ce priveşte dinamica, prezentăm în figurile II.4.34 – II.4.35 

modificarea raportului molar în gaz şi respectiv a temperaturii fazei gazoase la 
mijlocul zonei inferioare a absorberului industrial urmare a scăderii debitului de 
soluŃie cu 15% timp de 300 de secunde. Iată situaŃiile luate în considerare în ceea ce 
priveşte simularea: 

- în cazul raportului molar în gaz, se prezintă rezultatele obŃinute  pentru: 
- regim izoterm, curgere tip piston cu amestecare axială, valoarea 

numerelor Peclet atât pentru gaz cât şi pentru lichid - 20; 
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- regim  neizoterm, piston cu dispersie axială, valoarea numerelor 
Peclet – 20, atât pentru amestecarea axială termică cât şi pentru 
cea referitoare la compoziŃia fazelor; 

- regim neizoterm, piston cu dispersie axială, valoarea numerelor 
Peclet – 200 din nou pentru ambele amestecări; pentru a uşura 
compararea, s-a ales în cazul  numerelor Pe de 200 o secŃiune de 
discretizare unde valoarile iniŃiale de regim staŃionar sunt 
apropiate; 

- în cazul temperaturii, prezentarea comparativă se referă numai la ultimele 
două situaŃii prezentate mai sus. Se poate remarca faptul ca deşi se referă 
la aceeaşi secŃiune de discretizare, temperatura iniŃiala (cea 
corespunzatoare regimului staŃionar) nu este aceeaşi ca urmare a profilului 
staŃionar diferit de la care încep modificările în dinamică. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura II.4.34 Modificarea raportului molar în gaz ca urmare a scăderii debitului de soluŃie cu 

15% timp de 300 secunde pentru trei situaŃii privind simularea. 
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Figura II.4.35 Modificarea temperaturii lichidului ca urmare a scăderii debitului de soluŃie cu 

15% timp de 300 secunde pentru două situaŃii privind simularea. 
  
 
 
 
 

SoluŃionarea celor 4 ecuaŃii cu derivate parŃiale (II.4.125)-(II.4.128) s-a 
realizat printr-o schemă explicită utilizând metoda diferenŃelor finite. Parametrii 
modelului (transfer de masă, caldură, echilibru) au fost recalculaŃi la fiecare pas pe axa 
timpului. Profilul staŃionar iniŃial atât în ce priveşte compoziŃia fazelor cât şi 
temperatura acestora a fost obŃinut  conform metodologiei    prezentate   anterior ( § 
II.4.8 -c). 
 
 
 Se pot constata importante deosebiri între rezultatele obŃinute prin simulare în 
funcŃie de ipotezele de la care s-a plecat în formularea modelului.  

 


