PROCESY
S CHEMICKOU REAKCIOU



* systémy so sustredenymi parametrami
— procesy rozmerovo malé
— reakCna zmes v reaktore je dokonale premieSavané

— veli¢iny v dynamickom stave sa menia len Case

* systémy so spojito rozlozenymi parametrami
— procesy rozmerovo velké
— kvapaliny prudia ideadlnym piestovym tokom

— veli¢iny v dynamickom stave sa menia spojito aj v ¢ase aj v
priestore



SYSTEMY SO SUSTREDENYMI
PARAMETRAMI

PRIETOKOVY CHEMICKY REAKTOR
S DOKONALYM MIESANIM REAKCNEJ
ZMESI (DMPR, CSTR)



Dynamicky matematicky model (DMM)

Predpoklady pre odvodenie DMM DMPR:

 reaguje n zloZiek — reaktantov 1 produktov (zloZka i) v m
reakciach (reakcia j)

* vSetky reakcie su exotermicke, a teda ich reakéné entalpie
su zaporng, t.j. (ArH)j<O,j =1,...m

 zanedbatel'na je tepelna kapacita stien reaktora

- zanedbatel'n¢ su straty tepla do okolia

* tlak v systéme je konStantny = zmena entalpie = zmene
tepla

« konStantné st technologické parametre: 2, 2., €, Cpes A, 0, V, V,

 prestup tepla len prudenim



Dynamicky matematicky model (DMM) tvoria:

* minimalne n-1 materialovych bilancii reagujucich zloziek

» entalpicka bilancia reakénej zmesi

* entalpicka bilancia chladiaceho media
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Entalpicka (tepelnd) bilancia reakénej zmesi vSeobecne
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Entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média vSeobecne
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Materialova bilancia reagujucej zlozky i, i =1,...,n-1

2. d{Ve; (¢
10+ 30,607 =g+ LI =,
j=I
kde:
okamzita objemova rychlost’ j-tej chemickej reakcie

dgy,(?) _ dn, () 1

o
5 (1) dt v.dt V

rychlostna rovnica j-tej chemickej reakcie vSeobecne:
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rychlostna konstanta j-tej chemickej reakcie
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Entalpicka (tepelnd) bilancia reakénej zmesi

q(1)pe, 9, () +D &y () V(-AH) ; =
j=1

q(t) pe () + Aa| (1) - 9.(1)]+ dppe,80)] ) =9,

dt

Entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média

Go ()P peey (D) + Aa[H1) - 3. (1) ]=

Vepe,d O] g0 yg.
dt

qc (t)pccpclgc (t) +



DMM DMPR ma tvar nelinearneho stavoveho opisu s
minimalne #» +1 DCR s nenulovymi za¢iatonymi
podmienkami, kde:

« stavove veliciny: c¢,(¢),i=1,...,n—1,9(t), 3.(¢)
« vstupné veli¢iny: c¢y;(0),i=1...,n=1, 8,(), 3., (), q(t),q.(t)
Vystupné veli€iny su tie, ktoré sa na procese sleduji a mozu

byt definované rdzne, ale najCastejsie je vystupnou veliCinou
teplota reakCnej zmesi.

* vystupna veliina napr.: (1)



Matematicky model rovnovazneho stavu
(MMRYS)

V rovnovaznom stave (v ustalenom stave) nedochadza k
akumulacii, t.j. akumulacny Clen v bilanciach je nulovy.
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Entalpicka (tepelnd) bilancia reakénej zmesi vSeobecne
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Matematicky model rovnovazneho stavu (MMRS)

m
S - S s .S .
Cy;j +ZV1']'§V]' V=qvc, i=1,...,n-1
J=1

¢ pc, 9, +Z§V, V(-AH), = ¢'pe,9 +Aal9 -9, ]
qcspccpcélcv + Aa{&‘s — SCSJ= q. p.c,d

MMRS je sustava n +1 nelinearnych algebraickych rovnic.

RieSenie v MATLABe: napr. pomocou funkcie fsolve.



Analyza stability rovnovaznych stavov
reaktora

Pre analyzu stability je rozhodujuca tepelna bilancia reakcnej
Zmesl v rovnovaznom stave:

m
0’ pe, 9+ & V(-AH), = q'pe,d +Aal9 -8 |
j=I

Po uprave
28" VA = =g'pe,8" 40 70,8 +dals =

f@, VM), = —(gpe, 8 + 40, +(a'pe, + Aa)p



 kde rychlost’ tvorby tepla v systéme

Ogen = SéVjs V(-AH);
=

je nelinedrnou funkciou teploty reakénej zmesi v RS

 kde rychlost’ odvadzania tepla zo systemu

Oop = —(qspcpgvs + Aa.QCS) + (qspcp + Aa)gs
je linearnou funkciou teploty reakénej zmesi v RS
 a chemicky reaktor je v RS, ak

Q GEN — QOD



PrieseCnikov krivky rychlosti tvorby tepla chemickymi
reakciami a priamky rychlosti odvadzania tepla zo systemu
moze byt aj viac, a vtedy ma reaktor viac rovnovaznych
stavov.

Ak ma chemicky reaktor viac rovnovaznych stavov, stabilne
su tie rovnovazne stavy, v ktorych smernica priamky rychlosti
odvadzania tepla zo systému je viacSia nez smernica dotyCnice
ku krivke rychlosti tvorby tepla chemickymi reakciami.



Analyza vplyvu prietoku chladiaceho media
na chladenie reaktora

Pre analyzu vplyvu prietoku chladiaceho média na chladenie
reaktora je rozhodujuca tepelna bilancia chladiaceho media:

q. P.CpeSn’ +AaL9S —SCSJ:qCS,OCcpCSCS

pcYcev

Upravy robime tak, aby sme tepelny tok, ktory prestupuje z
reakénej zmesi do chladiaceho média, vyjadrili pomocou
prietoku chladiaceho media.

« z bilancie najskor vyjadrime 8.’

QCSchpc‘gcvS + Aoy’ = (AO( + QCSchpc )gcs



g5 _ QCSchpc‘gcvS + Aoy’

C

G PeCpe+ At

* dosadime do Clena reprezentujuceho tepelny tok, ktory
prestupuje z reakcnej zmesi do chladiaceho media:

QCS:OcCpc‘gcvs +Aad’
G PeCpe+ At

0. = Aa(QS —93): Aa[&s —

iy 4. peCpe +Aa8’ —q. p.c,Sy —Aas’
de PcCpe + A

Aaq,.’ p.c

— — (gs —chs)z Q)(gs —SCVS)
Aa+q. pecpe

Aaq. pocpe

Aa+q. p.c

* kde @



Funkcia ¢ je nelinearnou funkciou prietoku g, a teda a;

tepelny tok, ktory prestupuje z reakcnej zmesi do chladiaceho
média, je nelinearnou funkciou prietoku ¢..

Aag.’ p c
lim p= lim —ode Pepe _ 0 _

QCS_>O ch_>0 Aa + qCSpCCpC Aa

S
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Po vypocitani limit je mozné dokreslit’ graf zavislosti
tepelného toku, ktory prestupuje z reakénej zmesi do
chladiaceho média, od prietoku chladiaceho meédia.

Z grafu zavislosti tepelného toku, ktory prestupuje z reakCnej
zmesi do chladiaceho média, od prietoku chladiaceho média
je zreyme, ze prietok chladiaceho média ma vyznam zvySovat
len po urc¢itl maximalnu hodnotu.



LINEARIZOVANY MODEL
PRIETOKOVEHO CHEMICKEHO
REAKTORA S REAKCIOU 1. PORIADKU

Predpoklady pre odvodenie DMM DMPR:

. , . k
* exotermicka reakcia A—L1>B

 prietok reakCnej zmesi je konStantny

 d’alSie predpoklady pre odvodenie DMM platia ako vo
vSeobecnom pripade



Dynamicky matematicky model (DMM)

» materidlova bilancia reagujicej zlozky A4

gy () =1k ()c (O = qe (1) + d[Vz/; ) c (t)=c,
* entalpicka (tepelnd) bilancia reakCnej zmesi
qpc S () + k() ((OV (-A,H ), =
= qpe,9() + Aa9(1) - 8.(1) |+ dppe f;‘gmj 9t,) = &

 entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média

qo ()P peey (D) + Aa[I(1) - 3. (t)]=

lecchpclgc (t)J 9 (to) — 9 .
dt. c c

={q. (t)pccpc‘gc (t) +



Matematicky model rovnovazneho stavu (MMRYS)

» materidlova bilancia reagujicej zlozky A
qevs —ki'e sV =qc
 entalpicka (tepelnd) bilancia reakCnej zmesi
qpcplg +k1 Cy V( —A H)l qpcp19S+Aa\_ S_lchJ

 entalpicka (tepelnd) bilancia chladiaceho média

QCSchpclgcv +Aa{‘gs_‘9cSJ: QCSchpc'gc



1. DMM -MMRS

« materidlova bilancia reagujicej zlozky A

B " d‘VCA(t)—VCA
dr

gey (O —qeyy” =k OV +ki“ eV =qe(t)—qey

q(CVA (= )_ (kl Oes)—k'cy )V = Q(CA (t)y—c4 )+ V d‘CA (gt_ =

Odchylkové veliCiny:
n=cu-cy , x@)=c,O)-c,

Linearizovat treba rozvojom do Taylorovho radu:

ky (£)c 4(1)



 entalpicka (tepelnd) bilancia reakCnej zmesi

ape, (9,0 -8, )+ k(e (0 ke )V (=, H), =

dpee, (90—

~ape, (909 )+ aals - 9°)- aalg. -5 di

Odchylkoveé veli¢iny:
R =90)-9%5, x@)=91)-%, x@)=%0)-3°,

Linearizovat treba rozvojom do Taylorovho radu:

ky (£)c 4(1)



 entalpicka (tepelna) bilancia chladiaceho média

pecrela. 08,0 -4.29." )+ Aalo@) -9 )- aal9. ) - 9.7 )-

= PcCpe (qc 03.(t)—q. 8" )+ VePeCpe dLgc (2 t_ %

Odchylkoveé veli¢iny:

) =90)-9°, xO=%0)-39'

Linearizovat treba rozvojom do Taylorovho radu:

q.()3., (1)

q.(1)3.(t)



2. linearizacia nelinearnych ¢lenov pomocou
Taylorovho rozvoja

_ &
kDes), g = ke ey =
CAS ,lgs
_E B A =
~ klooe R CAS + k]ooe R (CA (t) — CAS )+ klooCASe RS R (‘g(t) -& ):
o
£y

=k’cy +k’° (CA O)—cy )+ ke, A (‘9(0 -& ):

o

= kISCAS + klsxl (t) + KISX2 (t)

94eD D, s g 5 # 4" T + 90y (qc t)-q. )+ q. (9cv (t)- SCVS)

q.(1)3.(1)

.95~ q. 9. +39.’° (qc )-q. )+ q. (‘90 () - ‘gcs)



Odchylkove veliCiny:
(231 (t) = QC(t) _ qCS9 3 (t) — l9cv(l() _ ‘9€VS9
Dokoncenie linearizacie:

QC (t)"gCV (t) lgCVS + lgCVSul (t) + qcsr?) (t)

S
S s = q
dc "96V ¢

qc (1‘)190 (t) qcs,gcs ~ QCS"QCS + 19csul (t) + QCSX?) (t)

3. sumarizacia odchylkovych veli€in

stavove: x(2), x5 (1), x5()
vstupna riadiaca: u (1)
vstupné poruchove: 1(1), 1y (), 13(2)

vystupna napr.: Y1) = x,(2)



4. dosadenie odchylkovych veli€in a Taylorovych
roZzvojov
dx; (1)
dt

xi(tg)=cytg)—cs =c  —cy =0

qr (1) - (kISCAS + k"X (O + Ky o ()~ ke )V =gx (1) +V

qpc,r (1) + (kISCAS k" x (O + K (0 — ke’ )V(_ArH)l =

dx, (¢)
dr

= gpe,x, (0)+ Aaxy () - Ay (1) + Ve,
xy(1)) =0
PcCpe (chSCvS + chsul (1) + qcsr3 (1) — qCSSCVS )+ Aax,(t)—Aa x;(t) =

dx(7)
dr

= PeC pe (qcst%s +8. (1) +q. x3()—q. 8. )+ VePeC pe

x3(to) =0



5. LSO

dx (t) S q S q
cllt :—(kl +?jxl(t)_K1 xz(f)+;’”1(f) x,(2,) =0
dx, (¢ S(— K\ '(-AH
2( ) _ kl ( AI’H)I Xl(t) _ 14_ Ao _ ( d )1 Xz(t)+
dt Joe V V,ocp PCp
Aa q
+V,OCp x3(2) +;V2(t) X, (%) =0
dox; (¢ A ’
dt VePeC pe Ve VePeCpe
9 S _9 S s
+ ( cv c )ul (t) + qVC ]/'3 (l‘) x3 (tO) = O



