Model i analiza stacionarnog stanja neizotermnog kemijskog
reaktora (CSTR)

Alfred Blazina, dipl.ing.



PROJEKT:

Model i analiza stacionarnih stanja neizotermnog proto¢nog kemijskog reaktora
(CSTR).

Kemijska reakcija A+B — C provodi se u CSTR prikazanom na slici:
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Brzina kemijske reakcije dana je izrazom:
E
r=k, -exp( R-T) -C,-C,
Vrijednosti parametara su : E/R=8000K, k¢=7,2-10'" min™,
reakcija je egzotermna sa entalpijom reakcije (AHr) =250 MJkmol ™,
sirovina u ulaznim tokovima i kapljevina u reaktoru ima vrijednost umnoska gustoce i
specifi¢ne topline (p-cp) = 4800 kJm~>K"!,
koncentracije u ulaznim tokovima su Cao = Cbo = 5,0 kmolm™,
temperatura sirovine u ulaznim tokovima je Tao = Tvo =300 K,
razina kapljevina je regulirana tako da je Qa+Qg = Qp,
produkt povrsine i koeficijenta prijenosa topline za izmjenjivac je h-S = 2,8-108 min™.



ZADACI:

1./

Postavite sljede¢e modele

-dinamicke bilance mase za reaktante i produkt

-dinamicku energetsku bilancu za reaktor i izmjenjivac topline
-napisite odgovarajuce diferencijalne jednadzbe

2./

Stacionarno stanje:

-izraCunajte koncentracije 1 temperature u reaktoru u stacionarnom stanju ako su pritoci
sirovina jednaki i iznose Qa = Qg = 3 m>h’!, a temperatura vode u izmjenjivacu je Tw =
350 K.

-za proracun upotrijebite Newton-Raphsonov i/ili Wegsteinov algoritam.

3./

Analiza viSestrukosti stacionarnih stanja

-Odredite kako se mijenja broj stacionarnih stanja kao funkcija volumnog protoka vode
u izmjenjivacu

-Prikazite rezultate graficki

4./

Dinamicko vladanje

-Upotrebite numericku metodu integracije diferencijalnih jednadzbi za analizu
dinamickog vladanja reaktora u uvjetima visestrukosti stacionarnosti.



RJESENJE

1./

Bilanca mase za reaktant A:

akumulacija tvari A u reaktoru = dotok tvari A u reaktor — odtok tvati A iz reaktora —
nestajanje tvari A kemijskom reakcijom

dm,
dt

= mA sdov _mA sodv _mA dnest ( 1)

M 45400 = 44C 40
M g s0a0 = 4pC 4

mA o nest = VV

gdje je V volumen reaktora, a r brzina kemijske reakcije i koja je izrazena jednadzbom
2.

E
r==k, -exp(— ﬁj -C,-C (2)

Kako je nivo u reaktoru konstantan mozemo izraziti izlazni protok qp preko ulaznih
protoka qa i qs

qatqgs=gdp.
Jednadzbu 1 piSemo u obliku pogodnu za daljnju analizu:

c,
dt - q/‘i

E
4 Cao— (g, +qB)CA—ko~GXp(—E)CACBV 3)

Diferencijalna jednadzba 3 opisuje dinamicku bilancu mase reaktanta A u reaktoru.

Na sli¢an nacin dobijemo direfencijalnu jednadzbu koja opisuje bilancu reaktanta B

dc,

V
dt

E
=q5Cp —(q,+tq5)C5 —k, 'eXP(_ﬁjCACBVa 4)

1 produkta C kod kojega nema ¢lana za dovedenu tvar C u reaktor

dc,

E
VTZ_(QA +qB)CC+kO'eXp(_EjCACBV' (5)



Bilanca topline za reaktor

Za analizu bilance topline za zadani reaktor mozemo pisati

g . . . . :
dt = QA sdov +QB >dov _QP % odv _Qizm/ + lem.reak (6)
gdje je
O rion dovedena toplina dotokom reaktanta A u reaktor
Qi dovedena toplina dotokom reaktanta B u reaktor
O oo odvedena toplina odtokom iz reaktora
Ql‘zmj izmjenjena toplina sa izmjenjivacem topline
Oemreat toplina dobivena egzotermnom kemijskom reakcijom

Pojedine ¢lanove u jednadzbi 6 definiramo mjerljivim veli¢inama sustava

do_ - dr
a P

QAad0V=QA pc, Ty
andov:qB pC, 'TBO
QP:odv:(qA +QB)'p'Cp -T

Qizmj :hS(T_TW)

lem.reak =r- S ’ A]_Ir ’ V

Uvrstavanjem gore navedenih izraza u jednadzbu 6 dobijemo diferencijalnu jednadzbu
koja opisuje energetsku bilancu reaktora

dT E
p'chZ: QApCpTAo +QBpCpTBO —(q, +q8)pcpT_hS(T_TW)+k0 exp(_ﬁ)CACBAHrV

(7



Energetska bilanca za izmjenjivac topline
Pretpostavljeno je da se izmjenjivac topline aproksimira CSTR modelom.

Bilanca topline za izmjenjivac je sljedeca

a : :

dt = Qw >dov _Qw % odv +Qizm/ b (8)
gdje je

dQ dr, . T

Ul =P, CpyV 0 promjena stanja topline u izmjenjivacu

Ovoin =" Po € oo " D dovedena toplina rashladne vode u izmjenjivac
Orootr =, * P ¢, T, odvedena toplina zagrijane rashladne vode iz

izmjenjivaca
Q,zmj =h-S-(T-T,) izmjenjena toplina s reaktorom

Uvrstenjem gornjih jednakosti u jednadzbu 8 dobije se diferencijalna jednadzba koja
opisuje energetsku bilancu za izmjenjivac topline

dT,
pw pwl/z d__q pw prwul quw pr +hS(T T) (9)

Diferencijalne jednadzbe koje dinamicki opisuju zadani reaktorski sustav su jednadzbe
3,4,5,719:

dc, E
Ve =94Ca0 = (@4 +45)C0 — ko exp{ =5 JC,CV
dcC, E
o = 95Cs0 — (4, +q5)Cy —ky-exp| - JC,CV
dC, E
V dt :_(QA+qB)CC +ko'€Xp _E CACBV.
dT E
p'chd QA,DC,;TAO""]B,DC,; BO (‘JA+‘IB)pCpT hS(T-T,)+k, eXp( TjCACBAHrV

drT,
pw pwl/z 7_q pw prwul quw pr +hS(T T)



2./

Jednadzbe koje opisuju stacionarno stanje zadanog sustava dobiju se iz jednadzbi 3, 4,
5,719 za slucaj kada je

dCa/dt=0,dCp/dt=0,dCc/dt =0, dT/dt=01dTw/dt=0

E
9,C0—(q,+tq5)C, —k, 'exp(_ﬁjCACBV =0 (10)
E
q5Cs0—(q,+q5)Cs —k,-€xp _E C,CV =0 (1T)
E
—(q,+q93)C.+k,-exp —E C,C,V=0 (12)

E
q4Pc,Thg +appc, Ty —(q, +q5)pc,T—hS(T-T,)+k, eXp(_ EJCACBAHrVZO

(13)
quwcp,wTw,ul - qwlowcp,wz—;v + hS(T— TW) = 0 (14)

RjeSavanjem sustava jednadzbi 10, 11, 13 i 14 dobiju se vrijednosti koncentracija Ca Cs
1 temperature u reaktoru, kao 1 temperatutu u izmjenjivacu topline. Koncentraciju Cc
moze se onda izracunati iz jednadzbe 12 uvrStavanjem poznatih Ca i Cg.

Sustav jednadzbi 10,11,13 1 14 rjeSavamo upotrebom Newton-Raphsonovog algoritma,
te ih piSemo u sljede¢em obliku:

f(Ca,Cg,T,Tw) =0 (15)
g(Ca,Ce,T,Tw) =0 (16)
h(Ca,Cg,T,Tw) =0 (17)
j(Ca,CB,T,Tw) =0 (18)

Ako funkciju f, g, h 1) razvijemo u red

@((CAJCBaT’Tw)
f(C,,Cy,T,T,) zf(CA,O’CB,O’T(vWI:v,O)—i_ (C, _CA,O)
o
A
c,.C,,T,T, c,,C,,T,T,
FCCTI ¢ o TCOIL)
B
F(0C,,Cy,T,T,)
+ AﬂB (TW_TW,O)

w

1 sustav jednadzbi napiSemo u matricnom obliku



g 9 9 I
X, Ay or dl,
124 we & J AC, _f(CA,O’CB,O’]z)’Tw,O)
X, &y or , |, ACy B —8(C,0:Cp0,15, T, ) (19)
h i ﬁ ﬁ AT _h(CA,oaCB,oaz)aTw,o)
Xy Xy I Il | AT, ~J(C10>Cy0s Ty, T, )
g d g9 g
| C, Xy I, |

rjeSavanjem matri¢ne jednadzbe 19 po nepoznanicama ACa, ACs, AT i1 ATy i
iterativnom metodom dobijemo nove vrijednosti za Ca, Cg, T 1 Tw

C,o=C,,+AC,
Cpo=Cpo +AC,
I, =1, + AT
T,,=T,,+AT,

do zeljene to¢nosti. Za navedeni postupak potrebno je naci parcijalne derivacije funkcija
f, g, hij po varijablama Ca, Cg, T 1 Tw.

q 8000
_5CA =q,+qy+k,exp —Tr CV
8000

<, =k, exp -7 cyV

78 8000 8000
E:ko exp T CACBV?
i

—— =0

.,

124 8000

e =k, exp -7 C,V

x 8000
_O”CB:qA+QB+k°eXp 7 c,Vv
124 8000 8000
EZkoeXp T C,CV e
2

= _0

ﬂw

oh 8000 5
ZZ—koexp -7 C,V°AH,
oh 8000 )
, =—k, exp -7 C,V°AH,
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Upotrebom gore navedene metode rjeSavamo konkretni primjer iz ovog zadatka:

Zadane veli¢ine

vrijednosti iz zadatka

preracunate vrijednosti
na isti sustav jedinica

E/R 8000 K 8000 K

ko 7,2:10'° min! 1,2:10° m’kmol's™!
AH; 250 MJkmol™! 250 MJkmol!
p-Cp 4800 kJm>K"! 4800 kJm>K"!
Cao 5 kmolm 5 kmolm™

Cro 5 kmolm™ 5 kmolm™

Tao 300 K 300 K

Tgo 300K 300 K

h-S 2.8-10% min™! 4.66667-10° kJs™!
qa 3 m’h’! 8,33333-10* m’s™!
qB 3 m’h’! 8,33333-10* m3s™!
Tw 350 K 350 K

Toal - 300 K

Vreak - Im’

Vizmi - Imd

qw - 0,0023833 m’s”!
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Kako je temperatura u izmjenjivacu Tw zadana, a protok vode kroz izmjenjivac qw je
nepoznat, Cetvrta nepoznanica u sustavu jednadzbi 19 umjesto Ty biti ¢e qw. Na taj
nacin izracunati qw upotrebljavati ¢emo kao zadanu veli¢inu kod daljnje staticke i
dinamicke simulacije reaktorskog sustava.

Protok kroz izmjenjiva¢ qw potreban da temperatura u izmjenjivacu Tw bude 350 K pri
zadanim uvjetima je 0,0023833 m’s! ( 8,58 m*h™).

Program za izraCunavanje koncentracija Ca, Cg 1 Cc 1 temperature T u reaktoru napisan
je u programskom jeziku MATLAB i izlistan je u prilogu 1.

Dobiveni su sljede¢i rezultati:

Ca = 0,1649 kmolm™
Cr = 0,1649 kmolm™
Cc = 2,3351 kmolm™
T = 350,123 K

Tw = 350 K
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3./

Ovisnost koncentracija 1 temperatura u reaktoru i temperature u izmjenjivacu u
stacionarnom stanju o protoku vode kroz izmjenjiva¢ dobiva se rjeSavanjem sustava
jednadzbi ( matri¢ni zapis 19) za razlicite protoke vode kroz izmjenjivac.

Raspon protoka vode kroz izmjenjivaé je od 0,001 do 0,005 m’s! ( 3,6 do 18 m*h™!).

Navedena ovisnost prikazana je na sljede¢im grafovima:
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4./

Dinamic¢ko vladanje reaktorskog sustava pri skokomi¢noj promjeni protoka vode u
izmjenjivacu prikazano je na sljede¢im grafovima. Za numericko rjeSavanje
diferencijalnih jednadzbi 3, 4, 5, 7 1 9 upotrebljena je metoda Runge Kutta IV (prilog 2).

Pocetni uvjeti su

Ca = 0,1649 kmolm™

Cs = 0,1649 kmolm™

Cc = 2.3351 kmolm™

T = 350,123K

Tw = 350 K

o - 0,00238 m3s! (8,58 m*h).

Nakon 500 sekundi protok u izmjenjivacu je
qw = 0,00300 m*s!' (10,80 m*h!).

Trajanje simulacije je 5000 s ( 1h 23 min) i korak integracije je I s.
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