PROCESY S CHEMICKOU REAKCIOU

SYSTEMY SO SPOJITO ROZLOZENYMI
PARAMETRAMI

RURKOVY CHEMICKY REAKTOR
(RCHR) S PEVNYM L6ZKOM
KATALYZATORA



Dynamicky matematicky model (DMM)

Predpoklady pre odvodenie DMM RCHR s pevnym 16zkom
katalyzatora su také ako pre RCHR bez katalyzatora + :

 reakcia prebieha len v katalyzatore

* reakCna zmes ziskava teplo len prestupom z povrchu
katalyzatora

DMM RCHR sa ziska bilanciou elementu reaktora o dizke dz,
pri¢om pre objemovy element dV vol'nej rurky, ktorou pruadi
reakcna zmes, plati:

dv =dV, +dv,

dV, — objemovy element reakénej zmesi

dV, — objemovy element katalyzatora



Definujeme:
* ¢&[-] - medzerovitost’ katalyzatora, & €[0;1]
Plati:

dV, =edV =£Sdz =S, dz

dV, =(1-¢)dV =(1-¢)Sdz =S dz

S, — volny prierez rarky, ktorym priadi reakénd zmes

S, — prierez rarky pripadajici na katalyzator



DMM RCHR s pevnym 16zkom katalyzatora sa ziska
bilanciou elementu reaktora a tvori ho:

* minimalne nN-1 materialovych bilancii reagujucich zloziek
» entalpicka bilancia katalyzatora

* entalpicka bilancia reakénej zmesi

* entalpicka bilancia steny vnutornej rurky

 entalpicka bilancia chladiaceho média



Materialova bilancia reagujucej zlozky I, 1 =1,...,n-1
oldv,ci(z.1)]

q(t)Ci (Z,t) + ivij ng (Z,t) de = q(t)CI (Z + dZ,t) +

= ot
ah)e (z, t)+Zv,J§VJ(z ty dV, = q(t){c IR TEAI } a[dvz;(z,t)]
j=1

» zaliato¢nd podmienka: ¢;(z,t,=0)=¢;(z,0)=¢;(2)

* okrajova podmienka: C.(z=0,t)=c(0,t)=C, (1)

kde okamzita objemova reakcna rychlost”

&i(Z,t) =k (2,0 .f(c(z,t),i=1,...,n)

pricom C; je koncentracia vychodiskovych zloziek j-tej reakcie a
rychlostné konstanta J-tej chemickej reakcie:

E;

. TRI(z,1)
k;(z,t)=k,, e



Materialova bilancia reagujacej zlozky I, 1 =1,...

uprave

oc;(z,1)

dv, +q(t)dz 8Ca(zz Y _ ZV.,fv,(Z t) dV

oci(z,t) _ a(t)dz aci(z,t) _ de S 2 vidy (D

ot dVZ 0Z Z j=1
oc; (z,t oci(z,t) l-e .
Ic’(it ), w, (1) ( ) TZVijfw(Z»t)

+ zaciato¢na a okrajova podmienka:

,n-1, po



Entalpicka (tepelnd) bilancia katalyzatora
Predpoklady pre katalyzator:

 katalyzator je z porézneho materialu = katalyzator je
pevne teleso s urCenou medzerovitost'ou

 katalyzator je teleso tepelne vodive

- v elemente katalyzatora o dizke dz dochadza k vedeniu

tepla
Tepelny tok vstupujuci a vystupujuci vedenim do a z elementu
katalyzatora:

Qk (z,t) = -4, S 8'9ka(zzat)

: ' ' o9 (7, %9 (7.t
Qk(”dzat):Qk(Z,tVana(Z’t) dz= - A4S, gka(z, )_ﬂksk L(/;k(z ) 4z
Z z

* A, - koeficient tepelnej vodivosti [W.m K]



Definujeme d’ale;:

merny povrch katalyzatora A, [m*m!] - povrch katalyzatora,
ktory je v styku s reakénou zmesou

o, - koeficient prestupu tepla pradenim z katalyzatora do
reakénej zmesi

element plochy vnutornej steny vnttornej rurky dA, [m?]

S [-]- koeficient, ktory vyjadruje, kol’ko % dA, pripada na
styk steny a reakCnej zmesi , Se[0;1]

(1-P) [-] - koeficient, ktory vyjadruje, kol’ko % dA, pripada
na styk steny a katalyzatora.



Entalpicka bilancia katalyzatora v elemenete reaktora o dizke dz:

0% (Z,1) < . 2
25 2D L Sty dv (<A H) = — a5, 2RED S 6 O Y 47 4
0z i 0z Z
0|V, piC e, (2,1)]

+ Adza,[9,(z,t) - 9(z,1) ]+ (1- B)A [ (2,t) - S (z.0)]+ =

- zaiatoénd podmienka :  %(z,ty =0)=%(z,0) = % (2)

 okrajova podmienka 8(2=0,)= 8 (0,1) = §, o (1)
1. druhu:
e okrajova podmienka 0% (2,1)

2. druhu: OZ |50



Entalpicka (tepelnd) bilancia katalyzatora po uprave

o|dV, p.C Z,t 2 m
il o s TR 5 v, ), -
0z j=1
_Akdzakz[‘gk(zat)_‘g(zat)]_(l_ﬂ)dAsaks["gk(zat)_‘gs(zat)]
09 (2, __ ASdz K@D _ 1 g
po Nepey o2’ pkcpkéév,(z,)( (H)j
. Akdzakz _ _(l_ﬁ)dAsaks _
Ve, [8(z.t) - 9(z,1)] Nopic, [9.(z.) - % (z,1)]
0% (2) A GV 1 Shi
po EY pkcpkéév,(z,)( (H)j
-8 2.0 82,0 ]- %20~ 8 (2]
kz ks

+ zaiatocna podmienka, okrajova podmienka 1. druhu a
okrajova podmienka 2. druhu



Entalpicka (tepelnd) bilancia reakénej zmesi

A(t) ¢ p9(2,t) + Adzay, [ (z,1) - (z,1)] =

= q(t) e, 9(z +dz,1) + fdAa,[9(z.t) — 4 (z.0)]+ olav, pc,9(z,1)]

ot

A(t) ¢ p9(2,t) + Acdzay, [ (z,1) - (z,1)] =

= q(t)pcp{S(z,t) LD dz} + fdAe,[9(z,t) - 9, (2, 0]+ olav. pe,92.0)

ot

0z

e zaciato¢na podmienka : H(2,t, =0)=9(2,0) =9 (2)

e okrajova podmienka: Hz=0,t) =3(0,t) =, ()



Entalpicka (tepelnd) bilancia reakénej zmesi po uprave

09(z,1) 09(z,1)

AV, pep = At pepdz === Adzane|$ (2,0 -8(z, )]

_ ﬂdAsas [‘g(zat) B 19s(zat)]

dv.p,e, 08z AWA,dz 04z _
Adza,, + fdAa, ot  Adza, +pBdAa, oz

_9a ) — D% gy PAX g
Adza,, + fdA« Adza,, + fdAa,

89(z,t)
ot

69(2 ) _

T, - HZ,0)+ 2, % (2,0)+ Z.9(z,1)

T,w; (1)

+ zaiatocna podmienka a okrajova podmienka



Entalpicka (tepelnd) bilancia steny vnutornej rurky

ﬂdASaS [S(Z,t) — l9S(Zat)]+ (1 _ﬂ)dASakS [‘91( (Zat) _ ‘98(291:)] =

a|_d'VSIOSCps‘95 (Zat)J

:dAscasc[‘gs(z’t)_lgc(z’t)]—i_ ot

« zaciatoCna podmienka:  4(z,t, =0)=9,(z,0) =% (2)

Entalpicka (tepelnd) bilancia steny vnutornej rarky po uprave

o0, PEOL pon ozt -5,2.0]+

+(1- A)dA s [ (2,1) — & (2,0~ ascdAc[9%(2,D) - % (2,1)]



dVs05Cps 8[193(2,'[)]

PdAsag "‘(l_ﬂ)dAsaks + s dAge ot
=-9(z,t)+ pdAsas F(Z,t)+
PdAsas + (1 - /B)dAsaks + e dAgc
(l _:B)dAsaks
i PdAsas + (1 - /B)dAsaks + a5 dAgc K0

¥ ool 8.(2,t)
dAsas + (1 - /B)dAsaks + a5 dAge

T, 8[956;2,0] = -9 (Z,O)+ZHZ, )+ L G (Z,0)+ 2L 9. (Z,1)

+ zaiatocna podmienka



Entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média

qC (t)pccpclgc(z + dZ,t) + dASCOCSC [198(2,1:) o ‘gc(zat)] =

oldV.p.c_ 3 (z,t
:qc(t),OCCpC:gC(Z,t)Jr |. c¢Pcbpe c( )J

ot

09.(z,t
qc<t>pccpc[n9¢<z,t>+ o )dz}+dAscasc[93<z,t>—9C<z,t>]=

oldV.p.c_ 3. (z,t
:qc(t),OcCpCSC(Z,t)Jr |. P pc c( )J

ot

» zaliato¢nd podmienka : & (z,t,=0)=3.(2,0)=%(2)

* okrajova podmienka: J(z=Ly=84(1.1)=3 (1)



Entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média po Uprave

094.(z,t)

dvcpccpc ot

T CIC (t)pccpcdz a‘gc@(ZZat) — dASCO[SC [‘95 (Zat) o lgc (Zat)]

dVepcCpe 09:(z,t) Ac(DPcCpcdZ 08, (z,1) _

F(z,1)-5.(z,1)

A ay. o dAcas, Oz
Z

C @t c '°C

+ zaiatocna a okrajova podmienka



DMM RCHR s pevnym 16zkom katalyzatora ma tvar
nelinearneho stavového opisu systému so spojito rozloZenymi
parametrami s nenulovymi za¢iatocnymi podmienkami, kde:

« stavove veliCiny: c¢;(z,t),i=1,..,n-1,9(z,1),9(z,t), % (z,1), 9.(z,1)

e ystupné veliciny: Cio().1=1....n—=1 (1), % (1),q(t),qc(t)

Vystupne veliCiny su tie, ktoré sa na procese sleduji a mozu
byt definované rdzne.

 vystupné veliCiny napr.: 9(z,1)



Matematicky model rovnovazneho stavu
* materialové bilancie reagujucich zloziek, 1 =1,...,n-1

S
w,s 96T @)
dz

l-e & .
D i (2)
¢ g
+ okrajova podmienka: ¢ (z=0)=c;,

* entalpicka bilancia katalyzatora

A @ LS s cah), -

2
PkCpk  dz PkCpk j=1

—i[@ﬂz)—93<z>]—i[9ks<z>—9§<z>



+ okrajova podmienka F(2=0)=% g
1. druhu:
d4(2)

+ okrajova podmienka &
2. druhu: 2=0

 entalpicka bilancia reakénej zmesi

d¥(z)
dz

TszS _‘98(2)+Zkz‘9ks(z)+ Zs‘gss(z)

+ okrajovd podmienka: ¢ (z=0)=49;



* entalpicka bilancia steny vnutornej rurky

= —95(D)+239°(2) + Zis9 5 (2) + 2. 9:° (2)

entalpicka bilancia chladiaceho média

d9 > / s S
_TchS ElZ( ): 97(2)-8,7(2)

+ okrajova podmienka: I (z=hH=9&,

MMRS RCHR s pevnym 16zkom katalyzatora je opisany
minimalne N nelinearnymi ODCR, 1 AR a 2 linearnymi
ODCR.



