ФЕДЕРАЛЬНОЕ АГЕНТСТВО ПО ОБРАЗОВАНИЮ 

НОВОСИБИРСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ

Факультет естественных наук

Н. В. Верниковская, Ю. В. Малоземов, С. А. Покровская
 КАТАЛИТИЧЕСКИЕ ПРОЦЕССЫ В РЕАКТОРАХ
С НЕПОДВИЖНЫМ СЛОЕМ
 Учебно-методическое  пособие 
Новосибирск

2008

УДК 544.47:544.344;66.023.2

ББК Г544.12; Л115-51

В 35 

Н. В. Верниковская, Ю. В. Малоземов, С. А. Покровская Каталитические процессы в реакторах с неподвижным слоем: Учебно-методическое  пособие для компьютерного курса по инженерной химии каталитических процессов / Новосиб. гос. ун-т. Новосибирск, 2008. 68с.
Учебное пособие включает разделы, в которых изложен материал об основных типах реакторов с неподвижным слоем катализатора и методах их расчета; описан пакет «Реактор» ( программное обеспечение для расчета гетерогенных каталитических процессов в реакторах с неподвижным слоем и инструкция для пользователя этим пакетом. 

Пособие предназначено для проведения компьютерного курса по инженерной химии каталитических процессов. В нем приводится перечень заданий, примеры выполнения заданий, контрольные вопросы. 

Материал пособия апробирован при прохождении компьютерного курса в рамках  учебной дисциплины «Инженерная химия каталитических процессов» студентами 5-го курса кафедры катализа и адсорбции ФЕН НГУ и может быть использован для подготовки и переподготовки специалистов в области научных основ инженерного катализа на химических и химико-технологических факультетах университетов и в технических вузах.

Издание пособия подготовлено в рамках выполнения инновационно-об​ра​зо​ва​тель​ной программы «Инновационные образовательные программы и технологии, реализуемые на принципах партнерства классического университета, науки, бизнеса и государства» национального проекта «Образование».

Рецензент: кандидат хим. наук Н. А. Пахомов

                                  (Новосибирский государственный
                                   Университет, 2008
         (Верниковская Н. В., Малоземов Ю. В.,
    Покровская С. А.
Введение

Реакторы с неподвижным слоем катализатора являются наиболее распространенными системами в области каталитических технологий. Такие реакторы представляют собой неоднородную систему, состоящую из двух фаз: твердых частиц катализатора и промежутков между ними, по которым движется реакционная смесь в виде газа или жидкости. В реакторе одновременно протекают как химические превращения на поверхности катализатора, так и физические процессы ( перенос реагирующих веществ и продуктов реакции в слое, передача тепла, движение потока газа и т. д. Характер взаимодействия между составляющими процесса и их удельный вес в суммарном процессе зависит от масштаба реактора.

Как можно изучить закономерности протекания каталитического процесса в аппаратах промышленного масштаба, исследовать влияние размеров реактора и рабочих условий на основные показатели процесса, выбрать оптимальный рабочий режим, позволяющий получить максимальный выход целевого продукта, и избежать при этом, например, перегрева катализатора? Решение проблем масштабного перехода от лабораторных исследований каталитической реакции на молекулярном уровне до условий промышленной реализации процесса возможно на основе фундаментальных знаний о химических превращениях и физических процессах переноса вещества, тепла и импульса. Основой методологии масштабного перехода является при этом построение математических моделей каталитических процессов путем сочетания вычислительного и натурного экспериментов с использованием современных методов математического анализа. 

Многолетний опыт использования этого метода показал его большое преимущество по сравнению с методом  физического моделирования, который заключался в переносе результатов измерений на реакторе одного масштаба на работу реактора другого масштаба, основываясь только на теории подобия [1(4]. Метод математического моделирования используется для определения поведения реактора любого масштаба и включает создание модели, ее исследование и интерпретацию результатов на исследуемый процесс. Математические модели, описывающие каталитические процессы в неподвижном слое катализатора, как правило, представляют собой системы уравнений в частных производных и могут быть решены с использованием численных методов. 
В пособие включены разделы, посвященные основным типам реакторов с неподвижным слоем катализатора, анализу математических моделей, отражающих каталитический процесс в неподвижном слое, и методам их расчета.  Дано подробное описание программного обеспечения «Реактор» ( пакета компьютерных программ для расчета гетерогенных каталитических процессов в реакторах с неподвижным слоем, разработанного в Институте катализа им. Г. К. Борескова СО РАН.

Обучающий пакет «Реактор» разработан на основе численных алгоритмов, реализующих решение математических моделей, описывающих процесс в реакторах с неподвижным слоем промышленного масштаба: адиабатическом, многослойном (полочном), трубчатом, комбинированном. Пакет обладает современным интерфейсом, работает в диалоговом режиме в операционной системе Windows, позволяет легко задавать параметры процесса и получать наглядное представление результатов на экране в виде таблиц и графиков.  Пакет позволяет проводить:  

( исследование характеристик стационарных режимов работы каталитического реактора для конкретного процесса; 

( изучение влияния гидродинамических условий и рабочих параметров (размера частиц катализатора, расхода газовой смеси, температуры, давления, размера реактора и т. д.) на характеристики процесса (поля концентраций и температур, селективность целевого продукта, производительность, утилизацию тепла реакции и т. д.); 
( численное исследование влияния характеристик реактора на производительность аппарата, определение оптимальных условий реализации процесса и т. д.

Материал пособия и пакет «Реактор» апробированы при прохождении компьютерного курса в рамках учебной дисциплины «Инженерная химия каталитических процессов» студентами 5 курса кафедры катализа и адсорбции ФЕН НГУ  и  могут быть использованы как для подготовки и переподготовки специалистов в области научных основ инженерного катализа в вузах, так и для выполнения научных исследований и прикладных работ.
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Расчет каталитических процессов в реакторах 
с неподвижным слоем
1.1. Типы каталитических реакторов с неподвижным слоем
Реакторы с неподвижным слоем катализатора широко распространены при проведении гетерогенных каталитических процессов в различных областях химической, нефтехимической и нефтеперерабатывающей промышленности. В связи с разнообразием процессов, реализуемых в реакторах с неподвижным зернистым слоем, разнообразны и конструкции таких аппаратов. Одной из основных проблем, с которой сталкиваются специалисты при разработке каталитических реакторов, является формирование оптимального диапазона температур в слое катализатора. Для этого в реакционном узле предусматривается отвод или подвод тепла (для экзо- и эндотермических процессов соответственно).  По способу теплообмена можно выделить три основных типа реакторов с неподвижным слоем, схемы которых представлены на рис. 1:
( адиабатические реакторы (нет  теплообмена);

( реакторы с промежуточным отводом (подводом) тепла – многослойные (полочные) аппараты;

( реакторы  с непрерывным отводом (подводом) тепла – трубчатые аппараты. 
Адиабатические    Многослойные (полочные)
  Трубчатые
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Рис. 1. Основные типы каталитических реакторов с неподвижным слоем
Кроме того, применяются  различные конструкции с более сложными способами  отвода (подвода) тепла, например, комбинированные схемы.                

В дальнейшем в пособии будут рассматриваться гетерогенные каталитические системы «газ ( твердая фаза», наиболее распространенные на практике, особенно для многотоннажных процессов. Учитывая, что конструкции каталитических аппаратов для экзотермических и  эндотермических процессов во многом схожи, ниже будут более подробно изложены отличительные особенности основных типов реакторов c неподвижным слоем,  в которых реализуются гетерогенные экзотермические процессы и осуществляется съем тепла [1, 4, 5]. Такие системы более перспективны с точки зрения энергоемкости. 

Адиабатические реакторы
Адиабатический реактор  (single-bed reactor)  представляет собой металлический цилиндр, в нижней части которого находится решетка, на которую насыпается катализатор в виде различного типа гранул: таблеток, шариков, зёрен неправильной формы и т. д. Газовую реакционную смесь можно направлять в аппарат как сверху вниз, так и снизу вверх. Стенки цилиндра теплоизолированы. 

В связи с отсутствием устройств для съема тепла в адиабатических  реакторах осуществляются процессы с небольшими тепловыделениями и низкой чувствительностью к изменению температуры, а также процессы с небольшими степенями  превращения. При невысоких линейных скоростях газового потока и, соответственно, невысокой мощности  такой реактор имеет небольшую высоту, что обеспечивает малые загрузки катализатора, низкое гидравлическое сопротивление слоя катализатора и уменьшает энергетические расходы по подаче газа в систему. 

Эта конструкция используется в настоящее время, в основном, при создании экологически чистых технологий для каталитической очистки выходных газов от окислов азота и серы, сероводорода, органических веществ и т. д., а также при разработке малотоннажных процессов. Дешевизна изготовления таких аппаратов обусловлена простотой конструкции. 

Многослойные (полочные) реакторы

Многослойный реактор (multibed reactor) представляет собой реактор с несколькими адиабатическими слоями катализатора и промежуточным отводом тепла между ними. Отвод тепла осуществляется либо с помощью встроенных или выносных теплообменников, либо добавлением холодной исходной газовой смеси между слоями. 

Адиабатические аппараты с горизонтально расположенными слоями катализатора обеспечивают его загрузку до 100 м3 и  используются при создании контактных аппаратов большой производительности для слабоэкзотермических обратимых процессов, например, для производства серной кислоты и синтеза аммиака. Многослойная конструкция позволяет формировать оптимальный рабочий профиль температур. 

Трубчатые реакторы
В трубчатом реакторе (tubular reactor) отвод тепла осуществляется  путем теплообмена реагирующей смеси с теплоносителем через стенку реактора. Катализатор загружается в трубки небольшого диаметра (2(8 см), в межтрубном пространстве циркулирует теплоноситель – водяной пар под давлением или расплав солей. Сложность конструкции повышает стоимость таких аппаратов. Однако большим преимуществом трубчатых реакторов являются хорошие условия отвода тепла от катализатора, так как  отношение поверхности теплоотдачи к объёму катализатора значительно выше по сравнению с многослойными аппаратами.  

Несмотря на сложность конструкции, трубчатые аппараты эффективно используются для реализации ряда среднеэкзотермических процессов,  например, процессов каталитического селективного окисления углеводородов. Количество трубок в одном аппарате достигает 10(20 тыс. штук, при этом общая загрузка катализатора не превышает 30(40 м3.  

Комбинированные реакторы
Комбинированные реакторы ( это трубчатые реакторы, дополненные адиабатическими слоями катализатора. Наличие адиабатической части позволяет осуществить допревращение оставшегося исходного вещества при более высокой температуре по сравнению с трубчатым реактором. Это становится возможным в силу того, что на выходе из трубчатой части реактора  концентрации исходного реагента, а следовательно, и тепловыделение уже невысоки. В результате более высокая (или равная) производительность может достигаться  при меньшей загрузке катализатора. Примером комбинированного реактора может служить реактор для получения формальдегида из метанола на окисных катализаторах.

1.2. Математическая модель реактора с неподвижным слоем

Неподвижный слой катализатора является неоднородной системой, состоящей из двух фаз: твердых, как правило, пористых частиц катализатора и промежутков между ними, заполненных движущимся газом. Кроме того, неоднородность неподвижного слоя катализатора может быть вызвана неоднородностью упаковки зерен в слое, которая носит случайный характер, а также более рыхлой упаковкой у стенок. Это приводит к тому, что поток может распределяться неравномерно. Для  отношения размеров слоя и зерна катализатора больше 10 (это условие всегда выполняется в аппаратах промышленного масштаба), влиянием стенок можно пренебречь и применять статистический подход к описанию процесса в слое. 

Микроэлементом слоя катализатора является объём, занимаемый примерно одним зерном катализатора. Такая элементарная ячейка многократно повторяется в слое, и характер процессов, происходящих в этой ячейке, во многом определяет характер процессов в слое. Если размеры элементарной ячейки много меньше размеров слоя, то элементарные процессы, происходящие в ней, можно усреднить и пользоваться усредненными величинами для каждого элемента слоя. При этом флуктуации значений коэффициентов скоростей переноса по высоте и радиусу слоя относительно их усредненных значений, зависящие от физических свойств среды, могут быть невелики, ими можно пренебречь и коэффициенты можно считать постоянными. 

В полной математической модели реактора с неподвижным слоем катализатора учитываются химические процессы и процессы переноса массы и тепла, появляющиеся в результате возникновения градиентов концентраций и температур [1, 4]: 
1) конвективный перенос тепла и  компонентов;
2) реакционной смеси; 
3) процессы переноса вещества и тепла  внутри пористой частицы катализатора; 

4) адсорбцию реагентов и химическое превращение на внутренней поверхности катализатора, десорбцию продуктов в газовую фазу;
5) массо- и теплообмен между потоком газа и наружной поверхностью частиц катализатора; 
6) процессы переноса в продольном и радиальном направлении (тепла по твердым частицам; тепла и вещества по газовой фазе); 
7) отвод тепла через стенку (от потока и зерен катализатора).

Степень детализации модели на стадии анализа может быть различной, характер детализации зависит от того, на какие вопросы желательно получить ответ. Для многих среднеэкзотермических процессов массо- и теплообмен между газовым потоком и наружной поверхностью зёрен катализатора достаточно интенсивен,  температура и концентрации на внешней поверхности зерна катализатора равны температуре и концентрациям в потоке. В этом случае для описания каталитического процесса в реакторе  достаточно использовать квазигомогенную однофазную модель. 

Механизм продольного и радиального переноса массы и тепла в слое катализатора, а также механизм переноса массы и тепла внутри гранулы описывается в рамках диффузионной модели с использованием основных законов молекулярного переноса в неподвижной газовой среде – законов Фика и Фурье с эффективными коэффициентами диффузии (или дисперсии, как иногда употребляют в литературе) и теплопроводности. 

Рассмотрим каталитический процесс в реакторе при следующих допущениях:

( продольный перенос массы и тепла не оказывает существенного влияния на градиенты концентраций и температур по высоте слоя; 

( коэффициенты диффузии и теплопроводности меняются незначительно по радиусу слоя;

( скорость газового потока и теплоёмкость газовой среды постоянна по высоте и сечению реактора.

Математическая модель реактора в этом случае имеет следующий вид.
Уравнения для концентраций ключевых веществ:
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Уравнение по температуре:
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Граничные условия:
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         (3)

Обозначения параметров: Drе – эффективный коэффициент диффузии по радиусу трубки;  u – линейная скорость на полное сечение трубки; ( ( порозность слоя (доля свободного объёма слоя); Мi – молекулярный вес i-го вещества; (ij (  стехиометрический коэффициент i-го вещества в j-й реакции; (g – плотность газовой смеси; Nr – число реакций; Nk  – число ключевых веществ; Wi ( наблюдаемая скорость образования (расходования) i-го вещества, отнесённая к единице объёма зерна (с учетом диффузионного торможения реакции); xi, xiin – концентрация i-го вещества в слое и на входе в слой;  (rе – эффективный коэффициент теплопроводности по радиусу трубки; сp – теплоемкость газовой смеси; Qj – тепловой эффект j-й реакции; T, Tw,Tin – температура слоя катализатора, хладоагента и исходной реакционной смеси соответственно; (w – коэффициент теплообмена с холодильником; l – координата по длине трубки; r  –  координата по радиусу трубки; R – радиус трубки. Размерности всех величин приведены в конце пособия.
В уравнении материального баланcа (1) первый член характеризует диффузионный перенос i-го вещества по радиусу слоя,   второй – перенос вещества с потоком, третий – скорость химического превращения на зерне катализатора (с учетом внутридиффузионного торможения). Уравнение (2) – уравнение теплового баланса. Первый член в этом уравнении описывает перенос тепла по радиусу слоя в рамках диффузионной модели, второй – перенос тепла потоком, третий – тепловыделение, или теплопоглощение, сопровождающее химическое превращение на поверхности катализатора. 

В математической модели используется наблюдаемая кинетика, Wj = η Wj(,  где η – степень использования внутренней поверхности катализатора; Wj( ( скорость образования (расходования) i-го вещества в кинетической области. На практике для слоев с гранулами катализатора небольшого размера реакция протекает в кинетической области, и можно принять η = 1. Для условий, при которых присутствует внутридиффузионное торможение в грануле катализатора,  η  оценивается на основе данных об активности катализатора, размере гранул и физических свойствах реакционной смеси и усредняется по высоте слоя. 

Математическое описание (1(3) позволяет получить основные закономерности протекания каталитического процесса в реакторе с неподвижным слоем ( изучить влияние гидродинамических условий и рабочих параметров на поля концентраций и температур в реакторе, определить основные характеристики  процесса, оптимальные размеры реактора, рабочие условия для заданной производительности и т. д.   

1.3. Расчет параметров модели

Для расчёта параметров математической модели (1(3) используются следующие исходные данные: геометрические размеры слоя и зёрен катализатора, скорость подачи реакционной смеси в слой, температура и концентрации реагентов в газовом потоке на входе в слой, физико-химические свойства веществ. 
В адиабатических и многослойных реакторах нет отвода тепла через стенку реактора (коэффициент теплообмена с холодильником  (w принимается  равным нулю) и соответственно отсутствуют градиенты концентраций и температур по радиусу слоя.  Расчёт эффективных параметров переноса тепла и вещества (Drе, (rе, (w) для трубчатого реактора выполняется исходя из корреляционных зависимостей, полученных на основе теории подобия и большого набора экспериментальных данных [6]. 

Радиальный коэффициент теплопроводности (rе рассчитывается на основе следующего уравнения:
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Здесь Ree – критерий Рейнольдса; Pr – критерий Прандтля; (g – молекулярная теплопроводность газа; В – постоянный параметр. Величина (o представляет собой сумму всех компонентов теплопереноса, не зависящих от скорости газового потока, существенной составляющей в которой является теплоперенос при неподвижной среде в слое. При возникновении естественной конвекции этот компонент теплопереноса также необходимо учитывать. Второй член отражает процесс теплопроводности, возникшей в условиях газового потока, проходящего через слой. Найдено, что в области Reе > 100 для всех типов исследованных слоёв из шариков и таблеток отношение (o / (g = 10,5,  для фарфоровых колец (o / (g = 16. Постоянный параметр B для сферических катализаторов равен 0,076, для таблеток B = 0,114, для колец B = 0,15  [6]. 

На основе теории подобия  радиальный коэффициент диффузии рассчитывается  по уравнению, аналогичному уравнению (4):
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где Dm – коэффициент молекулярной диффузии; Sc ( критерий Шмидта (диффузионный критерий Прандтля), А и В – постоянные величины.

Аналогично уравнению (4) первое слагаемое в уравнении (5) описывает процесс выравнивания концентраций при отсутствии потока, в условиях газового потока через слой  добавляется второе слагаемое. Уравнение (5) можно переписать в другом виде:
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Ниже приведены типичные значения параметров A и B [6]:

а) зернистый слой из шаров:

( с гладкой поверхностью: А = 0,28; В = 0,08, при Dаd/d < 6, B = 0,053,


( с шероховатой поверхностью: А = 0,28; В = 0,1;

б) зернистый слой из элементов регулярной формы  с  гладкой поверхностью (таблетки): А = 0,28; В = 0,1;

в) зернистый  слой  из  элементов  нерегулярной формы  с  шероховатой  поверхностью: А = 0,25; В = 0,16;

г) слой из керамических колец (диаметр кольца равен толщине):


А = 0,25; В = 0,14 ( 0,3.

  Величина B возрастает с увеличением диаметра колец. 

Коэффициент теплопередачи через стенку к теплоносителю рассчитывается из соотношения:
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где Nuwе – эквивалентный критерий Нуссельта. При Reе = 1 – 104 используется следующая формула для расчёта Nuwе [6]:
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(oе/ (g = 15 для теплопроводных шаров и  равно 5 для нетеплопроводных шаров, где

(ое – эффективный коэффициент теплопроводности при отсутствии потока.

1.4. Алгоритм расчета системы уравнений (1)–(3)

Математическая модель (1)–(3) представляет собой систему дифференциальных уравнений в частных производных. При переходе к дискретной модели использовался интегро-интерполяционный метод, который обеспечивает выполнение условий сохранения тепла и массы. В результате была получена нелинейная по правой части система алгебраических уравнений. Ввиду нелинейности полученной системы при решении был применен итерационный процесс. На каждой итерации для нахождения решения использовался метод прогонки [7, 8]. Разработанный алгоритм реализован в программном обеспечении пакета «Реактор».

1.5. Интерфейс для ввода параметров и вывода полученных результатов расчетов

Пакет «Реактор» предназначен для получения стационарных решений процессов, протекающих в реакторах с неподвижным слоем катализатора различных типов и исследования закономерностей изменения профилей температуры и концентраций по высоте и радиусу реактора.

Интерфейс пакета «Реактор» позволяет быстро осуществлять ввод параметров и получать наглядное представление результатов на экране в виде графиков и таблиц, что особенно важно для проведения серийных расчетов при варьировании большого числа параметров (рис. 2). 

Пакет позволяет рассчитывать основные численные характеристики процесса и получать решения в виде двумерных графиков температуры, концентраций и степени превращения ключевого компонента по длине и радиусу слоя катализатора для адиабатических, многослойных и трубчатых реакторов. 

Все результаты, включая начальные параметры, хранятся в базе данных пакета в виде вариантов и автоматически сохраняются при каждом изменении. Благодаря этому можно быстро получить доступ к нужному варианту, а при необходимости легко получить доступ к нужной информации через запрос к базе данных, например из Excel. Пакет рассчитан на работу в операционных системах Windows, поддерживающих русскую кодовую страницу. На рис. 3 приведена функциональная схема пакета «Реактор».
Общая схема работы с программой состоит из следующих этапов.

1. Выбор или создание варианта параметров.

2. Внесение необходимых изменений.

3. Получение решения.

4. Просмотр и анализ полученных результатов.

Параметры и результаты работы автоматически сохраняются в базе данных в виде вариантов и не требуют от пользователя каких-либо специальных действий. Таким образом, можно получить доступ   к   результатам,   не   пересчитывая   вариант   заново.   При

[image: image10]

Рис. 2.   Схема пакета  «Реактор» для расчета процессов в неподвижном слое катализатора

необходимости можно извлечь результаты из базы данных в файл или книгу Excel или получить их во время счета из базы данных с помощью запроса. При изменении параметров варианта доступ к его результатам блокируется программой до тех пор, пока не будет выполнен счет варианта заново. Аналогичная ситуация происходит и для нового варианта, у которого ещё нет результатов.
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Рис. 3. Функциональная схема пакета «Реактор»

1 ( управление пакетом, ввод/вывод информации; 2 ( передача параметров варианта, запуск счетного модуля задачи; 3 ( расчет варианта задачи, получение численного решения; 4 ( сохранение результатов в базе данных; 5 ( хранение информации, выборка информации по запросу.
1.5.1. Выбор или создание варианта параметров
Если вариант уже существует, то его выбор производится с помощью пункта меню «Вариант\Открыть». Для создания нового варианта нужно выбрать пункт меню  «Вариант\Создать», ввести его имя и указать способ создания: «Новый вариант»; «Копия текущего варианта», «Копия варианта из базы». Для нового варианта появится панель с вкладками параметров вновь созданного варианта, которые можно заполнить и сохранить. При необходимости определить параметры варианта можно позже, открыв нужный вариант и вызвав панель параметров с помощью пункта меню «Параметры». Все имена вариантов должны быть уникальны. Каждый вариант датируется временем своего последнего изменения и, по желанию пользователя, может быть снабжен комментарием. Среди вариантов, которые можно создавать, удалять и менять по мере необходимости, существует базовый вариант, который нельзя изменить или удалить с помощью данной программы. Базовый вариант содержит типичный пример решения задачи и может быть использован в качестве шаблона, с которого можно делать копии для других вариантов.

1.5.2. Внесение необходимых изменений

Вновь созданный вариант содержит нулевые значения численных параметров, которые необходимо задать в определенном диапазоне допустимых значений по каждому из параметров. Диапазон допустимых значений по каждому параметру показывается в виде подсказки, если зафиксировать указатель мыши на числовом поле или на комментарии к параметру в течение 1 сек. При сохранении варианта программа проверит, чтобы каждый параметр находился внутри своего диапазона. В случае невыполнения этого условия выдается сообщение с предложением исправить такие параметры, комментарии к которым будут окрашены красным цветом. Такая проверка исключает использование некорректных для расчета данных и позволяет определять параметры в произвольном порядке. Каждый вариант можно дополнить небольшим комментарием (до 255 символов), позволяющим быстро определить его назначение, например при выборе варианта. Для этого необходимо открыть нужный вариант и с помощью пункта меню «Параметры\Вариант» заполнить поле комментария. При изменении значения любого параметра варианта стиль надписи кнопки <OK> меняется с обычного на полужирный <OK>. При отсутствии изменений параметров варианта кнопки <OK> и <Отмена> работают одинаково. Для удобства работы с составом исходной реакционной смеси в пункте меню «Параметры\Рабочие условия» отображается сумма компонентов, которая должна быть равна единице. При невыполнении этого условия концентрации компонентов можно автоматически скорректировать либо за счет инерта, либо общей нормировкой всех компонентов.

Для копирования вариантов в программе предусмотрено 2 пункта меню «Вариант»:
( копировать текущий (копирует текущий вариант в указанный пользователем);
( копировать из базы (копирует указанный пользователем вариант в текущий). 
Второй пункт отличается от пункта «Открыть» тем, что копирует выбранный вариант в текущий и сохраняет имя текущего варианта.

 В случае создания серии вариантов, когда большая часть данных не меняется, можно воспользоваться пунктом меню «Вариант\Создать» и указать вариант, с которого будут созданы копии. Чтобы не указывать каждый раз копируемый вариант из базы, перед созданием серии вариантов рекомендуется сделать копируемый вариант текущим. В этом случае нужно будет менять только имя нового варианта.

Аналогичную операцию можно выполнить с помощью пункта меню «Параметры». Открыв наиболее подходящий вариант и сделав необходимые исправления, нужно открыть вкладку  «Вариант» и включить опцию «Сохранить как новый вариант» внизу окна. После этого также достаточно задавать имена новых вариантов и нажимать на кнопку <OK>. Помимо имени, данный способ позволяет легко менять и другие параметры нового варианта и вносить изменения сразу, без создания предварительных копий. После создания последнего варианта нужно нажать на кнопку <Отмена> для сохранения открытого варианта. Аналогично с помощью данного пункта можно выполнить пункт «Вариант\Открыть», если задать новое имя варианта и выключить опцию «Сохранить как новый вариант» внизу окна.

С помощью соответствующих пунктов меню «Вариант»  можно выполнить ряд других операций, таких как удаление и переименование варианта, а также установка опций программы (с помощью пункта меню «Вариант\Настройка программы»).

1. Открыть последний измененный вариант.

2. Сжимать базу при выходе из программы.

3. Автоматический пересчет сделанных изменений.
Если включена опция 1, при запуске программы происходит автоматическая загрузка из базы последнего измененного варианта.

Если включена опция 2, при выходе из программы происходит сжатие базы данных программы. При необходимости сжатие данных в программе  можно выполнить с помощью пункта меню «Вариант\Сжать базу». После окончания сжатия программа сообщит, на сколько уменьшился размер базы.

Если включена опция 3, при сохранении параметров варианта происходит автоматический пересчет его результатов.

1.5.3. Получение решения

Для получения решения варианта выберите пункт меню «Счет». Если данный пункт меню недоступен (это означает, вариант ещё не имеет параметров), выберите пункт меню «Параметры» и заполните параметры варианта. Если в настройках программы включен режим автоматического пересчета, то после сохранения параметров произойдёт автоматический пересчет результатов варианта. Для включения автоматического пересчета сделанных изменений варианта в пункте меню «Вариант\Настройка программы» установите соответствующую метку. Обычное время счета варианта, включая запись результатов в базу задачи, не превышает 3(5 сек.

1.5.4. Просмотр и анализ полученных результатов

Просмотр результатов расчета варианта выполняется с помощью пункта меню «Результаты», в котором собраны основные численные и графические результаты расчета варианта, необходимые для его анализа. Если данный пункт недоступен, значит, вариант либо ещё не рассчитывался, либо в его параметры были внесены изменения. В этом случае для получения результатов необходимо выполнить пункт меню «Счет». Пункт меню «Результаты» разбит на 9 подпунктов: 3 группы численных результатов и 6 графиков для температуры, концентрации реагентов и конверсии исходного реагента с профилями по радиусу и длине слоя катализатора. При выборе любой группы численных результатов открывается панель с вкладками (каждая группа размещается в отдельной вкладке), на которой открывается вкладка с группой, выбранной пользователем. Аналогично устроена панель для графиков. Группы численных результатов:
1. Основные показатели процесса.

2. Коэффициенты тепло и массопереноса.

3. Свойства реакционной смеси.
В первой группе собраны основные показатели процесса по центральной оси слоя (с координатой по радиусу, равной нулю): температура и степень превращения исходного реагента в горячей точке и на выходе из слоя.
Во второй группе приводятся значения коэффициента теплообмена реакционной среды со стенкой, эффективный коэффициент радиальной теплопроводности и эффективный коэффициент диффузии по радиусу (продольная диффузия не учитывается).

В третьей группе приводятся значения плотности и теплоёмкости смеси при опорной температуре.

Все графики построены в двух координатах от радиуса и длины слоя катализатора. Для графиков концентраций компонентов возможен выбор отображаемых зависимостей по каждому компоненту, при этом программа автоматически масштабирует выбранные кривые на графике. Для отображения или исключения кривой на графике необходимо в окошках выбора, расположенных под графиком для каждого компонента, сделать нужный выбор. Кривая каждого компонента окрашена в свой цвет, который отображается слева от каждого окошка. Справа от каждого графика выводится дополнительная координата, при которой построен график. График зависимости от радиуса строится при выбранной  длине слоя, график зависимости  от длины – при определенном радиусе слоя. Для каждой дополнительной координаты выводится номер точки, которой она принадлежит. Для быстрого перемещения по дополнительной координате можно использовать клавиши <Home>, <End>, <Page Up>, <Page Down>, <↑>, <↓>, <←>, <→>, а также цифровые клавиши (для перехода на ближайший номер точки, первая цифра которой совпадает с введенной цифрой). Для лучшего восприятия рекомендуется развернуть окно с графиками на максимальный размер. Все заданные пользователем дополнительные координаты графиков сохраняются в базе данных для каждого варианта, так что при повторном просмотре, если ничего не менять, кривые на графиках сохранят свой прежний вид.
2. Исследование процессов в реакторах различного типа
Пакет «Реактор» позволяет провести исследование процессов, протекающих в реакторах с неподвижным слоем катализатора различного типа. Стационарные режимы в адиабатическом и многослойном реакторах исследуются, принимая, что коэффициент теплообмена с холодильником (w = 0, т. е. реактор теплоизолирован. Для трубчатого реактора в пакете «Реактор» выполняется расчёт эффективных параметров переноса тепла и вещества. Расчет параметров  проводится для катализаторов в виде сферы, поэтому принимаются  следующие значения  параметров,  используемых  в  уравнении  (4): (o /(g =  = 10,5, B = 0,076  и в уравнении (6):  А = 0,28; В = 0,08. При расчете трубчатого реактора температура наружной стенки принимается одинаковой по длине слоя катализатора, что на практике соответствует режиму с постоянной температурой  теплоносителя. Учитывая, что поля концентраций и температур во всех трубках трубчатого реактора одинаковы, расчет такого типа реактора проводится с характеристиками для одной трубки. 

2.1. Адиабатический реактор
2.1.1. Основные характеристики
Как уже отмечалось выше, отличительной особенностью адиабатического реактора является то, что он теплоизолирован и имеет большой диаметр и небольшую высоту. Так как нет возможности охлаждать реактор через стенки, то в адиабатических реакторах проводят, в основном, процессы с небольшим тепловым эффектом, чтобы не было перегрева катализатора.

При исследовании процесса в адиабатическом реакторе нам понадобятся величины адиабатического разогрева и условного времени контакта.
1. Адиабатический разогрев смеси. 

Для адиабатического реактора справедливо соотношение, связывающее температуру и степень превращения в слое: 
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2. Условное время контакта 
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Условное время контакта (в дальнейшем время контакта)  равно отношению объема катализатора к объемной скорости газового потока либо отношению длины слоя катализатора к линейной скорости потока.

Типичный температурный профиль по длине слоя в адиабатическом реакторе для реакции вида A + B ( C + D приведен на рис. 4. при следующих параметрах процесса: 

( весовой расход реакционной смеси (G) = 4,5 кг/с;
( длина слоя катализатора (L) =  0,6 м;
( диаметр аппарата (Dаp) =  2,53 м;
( порозность слоя (() = 0,4;
( давление (Р) = 1 атм;
( температура на входе в реактор (Тin) = 230°C;
( температура стенки (холодильника) (Тw) = 280°C;
( опорная (рабочая) температура (Тref) = 300°C;
( диаметр зерна катализатора (dp) = 1мм;
( активность катализатора = 1.
Концентрации веществ (мольные доли в исходной смеси): CA (  0,045; CB (  0,1; CC (  0,0; CD (  0,01. 
Температура, достигнув максимального значения на длине примерно 0,4 м, остается такой же и на выходе из слоя. Это происходит потому, что на длине 0,4 м практически все исходное вещество прореагировало (рис. 5). 
При уменьшении длины слоя превращение будет неполным, величина  времени  контакта  при  этом уменьшится. Так, при длине
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Рис. 4. Температурный профиль по длине слоя. СAin = 4,5 об. %,

G = 4,5 кг/с
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Рис. 5. Концентрационные профили по длине слоя. 1 – СA, 2 – CC,
3 (  CD, 4 – CB, СAin = 4,5 об. %, G = 4,5 кг/с
0,2 м степень превращения реагента (Хout) = 45,81 %, а максимальная температура (Тмах) = 330,35оС.
2.1.2. Рекомендации по выполнению заданий

Все конструкционные и технологические параметры задания задаются в пункте меню «Параметры».

Так как пакет «Реактор» предназначен для расчета процессов как в адиабатическом, так и в трубчатом реакторе набор параметров для этих двух типов реакторов является общим. Некоторые параметры для конкретного варианта могут быть формальными, например, параметр «температура стенки» (Тw) в пункте меню «Параметры\Рабочие условия», который в трубчатом реакторе играет ведущую роль, при анализе режимов  адиабатического реактора не используется,  во всех заданиях по расчету адиабатического реактора температуру стенки можно задавать произвольной. Кроме того, в математической модели предполагается, что температура стенки реактора равна температуре холодильника, и в данном пособии эти термины являются синонимами. Подробнее об этом можно прочитать в разделе 3.2.
Параметр «опорная температура» (Тref) в пункте меню «Параметры\Дополнительно» представляет собой среднюю температуру в слое катализатора, при которой рассчитываются все теплофизические свойства смеси и коэффициенты тепло- и массопереноса.

Концентрацию инерта (азота) при вводе входных концентраций веществ в пункте меню «Параметры\Рабочие условия» можно не рассчитывать и не вводить, а ввести только концентрации остальных веществ и нажать клавишу <Нормировка по инерту>.

В пункте меню «Параметры\Катализатор» введен коэффициент активности катализатора «Активность катализатора», который может быть меньше 1, равен 1 и больше 1. Это определяется тем, какой катализатор загружен в реактор. Если активность задана 1, то в реактор загружен свежий катализатор, активность которого взята за эталон. Если активность меньше 1, то предполагается, что эталонный катализатор уже отработал часть своего срока службы, либо выбрана марка катализатора, менее активного в данном процессе. Если активность больше 1, то в реактор загружается другой, более активный, отличающийся по свойствам от  стандартного катализатора. Варьирование коэффициента активности позволяет проводить сравнение рабочих технологических режимов при изменении активности катализатора.
2.1.3. Пример выполнения задания

Задание
Провести исследование процесса окисления метанола в формальдегид в адиабатическом реакторе. Процесс окисления метанола в формальдегид описывается реакцией 

CH3OH + 0,5O2 = CH2O + H2O.
Скорость реакции имеет вид W = k(CCH3OH, где 
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Рабочие условия 
Длина слоя катализатора

0,2 м

Диаметр аппарата

2,53 м

Порозность слоя

0,4

Давление

1 атм

Температура на входе в реактор

230°C

Температура стенки (холодильника)
280°C

Опорная (рабочая) температура (Тref)
300°C

Диаметр зерна катализатора

1мм 

Активность катализатора

1

Концентрации веществ (мольные доли в исходной смеси)
Метанол (  0,045; 

Формальдегид (  0,0;

Вода – 0,01;

Кислород – 0,1;

Азот (  0,855.

Исследовать влияние весового расхода реакционной смеси G = ={1.5,4.5} кг/с на основные показатели процесса:
· максимальную температуру в слое;
· степень превращения метанола на выходе из слоя.

Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета.


Выполнение задания

Для данного задания первоначально необходимо создать новый вариант  в пункте меню «Вариант\Создать», набрать название варианта и нажать <OK>,  после этого откроется список процессов, из которого необходимо выбрать процесс окисления метанола в формальдегид.
Затем задаем (диапазон допустимых значений по каждому параметру показывается в виде подсказки, если зафиксировать указатель мыши на числовом поле или на комментарии к параметру в течение 1сек).

1. Параметры катализатора в пункте меню «Параметры\Катализатор», а именно диаметр зерна катализатора и активность катализатора. 
2. Параметры реактора в пункте меню «Параметры\Реактор». Выбирается тип реактора. Задается длина и диаметр реактора, а также порозность слоя. 
3. Рабочие условия: давление, температуру входа, температуру стенки, расход реакционной смеси, состав исходной реакционной смеси, т. е. концентрации веществ. Внизу отображается сумма компонентов, которая должна быть равна единице. При невыполнении этого условия, концентрации компонентов корректируются за счет инерта с помощью клавиши <Нормировка по инерту>.
4. Задается опорная температура в пункте меню «Параметры\Дополнительно».
5. В пункте меню «Параметры\Вариант» можно изменить название варианта и написать некоторые комментарии. 
Параметры задаются в размерности, указанной в пакете. После того, как заданы все параметры, нажимается кнопка <OK>. В случае, если какие либо из заданных значений параметров выходят за рамки указанных диапазонов, выдается сообщение с предложением исправить такие параметры, комментарии к которым будут окрашены красным цветом. Для выполнения расчета заданного процесса выбирается пункт меню «Счет». Результаты расчета даны в пункте меню «Результаты»:

( основные  показатели  процесса по центральной оси слоя (с координатой по радиусу, равной нулю): температура и степень превращения метанола в горячей точке и на выходе из слоя; 

( коэффициенты тепло- и массопереноса, а именно эффективный коэффициент радиальной теплопроводности и эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя;

( свойства  реакционной   смеси,  такие  как  плотность  и теплоемкость.
В пункте меню «Результаты\Температура по длине слоя» представлен температурный профиль, а в пункте меню «Результаты\Концентрации по длине слоя» (  полученные концентрационные профили. В пункте меню «Результаты\Конверсия по длине слоя» выдается профиль степени превращения метанола по длине слоя. Значения максимальной температуры в слое и степени превращения на выходе заносятся в таблицу, набранную в  текстовом редакторе WORD. Температурный профиль и профиль степени превращения по длине помещаются в графический редактор ORIGIN, используя данные из файла “res” папки Реактор\DATA. 
Далее меняется параметр расхода реакционной смеси, заново выбирается пункт меню «Счет» и выдаются результаты расчета. Результаты второго варианта расчета также помещаются в таблицу и на графики.
Результаты выполнения задания
В табл. 1 приведены значения максимальной температуры, степени превращения на выоде, коэффициентов тепло-, массопереноса, времени контакта в зависимости от расхода.

На рис. 6 приведены температурные профили по длине слоя для двух расходов: G = = 1,5 кг/с и G = 4,5 кг/с, а на рис. 7 (  профили степени  превращения.  Из  табл. 1 и графиков видно, что при G =   = 4,5 кг/с, Хout = 45,8%, в то время как при G = 1,5 кг/с достигается полная степень превращения. Снижение степени превращения на выходе из слоя и максимальной температуры при увеличении расхода газовой смеси объясняется уменьшением времени контакта. 
Таблица 1

Влияние расхода в адиабатическом реакторе на основные показатели процесса
	СCH3OH,
об. %
	G,

кг/с
	Tmax,

oC
	Xout.,
%
	(re,

ккал/мсК
	Dre,

м2/с
	(с, c

	4.5
	1,5
	451,7
	99,9
	3,3(10-3
	6,3(10-5
	0,85

	
	4,5
	330,4
	45,8
	7,9(10-3
	1,5(10-4
	0,28
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Рис. 6. Влияние расхода газовой смеси на температурные профили по длине слоя. 1 – G = 4,5 кг/с; 2 – G = 1,5 кг/с, СCH3OHin = 4,5 об. %
2.1.4. Задания по расчету адиабатического реактора

Задание 1
Для процесса окисления метанола в формальдегид в адиабатическом реакторе исследовать влияние входной концентрации метанола СCH3OH = {3.5,4.5,5.5,7.0,8.0,9.0,10.0} об. % на основные показатели процесса:

( максимальную температуру в слое;

( степень превращения метанола на выходе из слоя.
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Рис. 7. Влияние расхода газовой смеси на профили степени превращения метанола по длине слоя. 

1 – G = 4,5 кг/с; 2 – G = 1,5 кг/с, СCH3OHin = 4,5 об. %

Определить, при каких значениях входной концентрации метанола максимальная температура становится недопустимо высокой (> 4600С). Дальнейшее увеличение температуры может привести к спеканию катализатора, воспламенению реакционной смеси, появлению нежелательных реакций. Исследование провести при следующих параметрах процесса: 

Расход реакционной смеси

    1,5 кг/с

Длина слоя катализатора

    0,2 м

Диаметр аппарата

    2,53 м
Порозность слоя

    0,4

Давление

    1 атм
Температура на входе в реактор

    230°C

Температура стенки (холодильника) 

    280°C
Опорная (рабочая) температура (Тref)

    300°C

Диаметр зерна катализатора

    1 мм
Активность катализатора

    1

Концентрации веществ (мольные доли в исходной смеси)
метанол ( варьируется; формальдегид – 0,0; вода – 0,01; кислород – 0,1; азот ( рассчитывается.

Результаты представить в виде таблиц и графиков. Объяснить полученные результаты.

Задание 2
Для процесса окисления метанола в формальдегид в адиабатическом реакторе исследовать влияние длины слоя катализатора L = {0.2,0.4,0.6,0.8} м  на основные показатели процесса:

( максимальную температуру в слое;

( степень превращения метанола на выходе из слоя.

Исследование провести при следующих параметрах процесса: 

Расход реакционной смеси

   4,5 кг/с

Диаметр аппарата

   2,53 м
Порозность слоя

   0,4

Давление

   1 атм
Температура на входе в реактор

   230°C

Температура стенки (холодильника)

   280°C
Опорная (рабочая) температура (Тref)

   300°C

Диаметр зерна катализатора

   1мм 
Активность катализатора
   
   1

Концентрации веществ (мольные доли в исходной смеси):

метанол – 4,5 об. %; формальдегид – 0,0; вода – 0,01; кислород – 0,1; азот ( рассчитывается. 

Результаты представить в виде таблиц и графиков. Объяснить полученные результаты.

Задание 3
Аналогично  заданию  1,  но  для  расхода  реакционной смеси 4,5 кг/с.

Задание 4
Аналогично заданию 2, но для расхода реакционной смеси 1,5 кг/с.

2.1.5. Контрольные вопросы
1. Как рассчитать величину адиабатического разогрева реакционной смеси?

2. Чему равна выходная температура при полной степени превращения?

3. Дать определение времени контакта.

4. Нарисовать типичный температурный профиль для адиабатического реактора, в котором достигнута полная степень превращения.

5. Как влияет коэффициент теплопередачи через стенку реактора на показатели процесса в адиабатическом реакторе?
6. Как влияет увеличение расхода на максимальную температуру в слое, если длина слоя не ограничена?

7. Можно ли проводить процесс окисления метанола в формальдегид при высокой концентрации метанола в адиабатическом реакторе? Почему?
2.2. Многослойный реактор
Многослойный реактор ( это реактор с несколькими адиабатическими слоями катализатора и промежуточным отводом тепла между ними. Многослойный реактор  рассчитывается в несколько этапов, число которых зависит от числа слоев. Сначала рассчитывается первый слой адиабатического реактора. Все конструкционные и технологические параметры по расчету задаются в пункте меню «Параметры». Затем рассчитываются второй и последующие слои адиабатического реактора. В качестве входных значений концентраций берутся значения на выходе из предыдущего слоя.  В качестве входного значения температуры на каждом слое задается новое меньшее значение, так как есть отвод тепла.
2.3. Трубчатый реактор

2.3.1. Основные характеристики
Трубчатый реактор представляет собой систему трубок небольшого диаметра, в которые помещается катализатор, а в межтрубном пространстве циркулирует теплоноситель. Подвод или отвод тепла осуществляется через стенку реактора посредством теплообмена реагирующей смеси с теплоносителем. В трубчатых реакторах применяют достаточно высокие слои катализатора, большие линейные скорости газового потока позволяют получить высокие скорости тепло- и массопередачи, что обеспечивает хорошие условия отвода тепла от катализатора. Кроме того, хорошие условия теплоотвода определяются большим отношением поверхности теплоотдачи к объёму катализатора внутри трубок. 

Распределение температур в трубке определяется коэффициентом теплопроводности зернистого слоя и теплопереносом от слоя к наружной среде (холодильнику), а именно коэффициентом теплопередачи Кw:


[image: image25.wmf]1

1/1/

w

wwo

К

R

aa

»

++

,
где (w ( коэффициент теплообмена на внутренней стороне трубки; (о – коэффициент теплоотдачи на внешней стороне трубки; Rw – термическое сопротивление стенки трубки. Если Rw ( 0, а (о ( (, т. е. если термическое сопротивление стенки трубки пренебрежимо мало, а коэффициент теплоотдачи на внешней стороне трубки велик, то 
[image: image26.wmf]ww

К

a

»

, т. е. теплоперенос от слоя к наружной среде будет определяться коэффициентом теплообмена на внутренней стороне трубки (w, а температура стенки реактора будет равна температуре холодильника, 
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Температура холодильника не сильно меняется по длине слоя (трубки), в пакете «Реактор» Тcold принята постоянной по длине, поэтому условия теплопередачи по длине также не меняются, но тепловыделение с глубиной протекания реакции меняется значительно. Профиль температуры по длине трубки имеет, как правило, ярко выраженный максимум (рис. 8). Расчет проведен в трубчатом реакторе для реакции вида A + B ( C + D при следующих параметрах процесса: 
( весовой расход реакционной смеси (G) = 1,5(10-3 кг/с;
( длина слоя катализатора (L) =  0,6 м;
( диаметр трубки (Dtube) =  8 см;
( порозность слоя (() = 0,4;
( давление (Р) = 1 атм;
( температура на входе в реактор (Тin) = 230°C;
( температура стенки (холодильника) (Тcold) = 280°C;
( опорная (рабочая) температура (Тref) = 300°C;
( диаметр зерна катализатора (dp) = 1 мм ;
( активность катализатора = 1.
Концентрации веществ (мольные доли в исходной смеси):
CA ( 0,045; CB ( 0,1; CC – 0,0; CD – 0,01. 
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Рис. 8. Температурный профиль по длине слоя
При оптимизации трубчатого реактора также необходимо добиваться того, чтобы максимальная температура в слое была близка к допустимой. Так как на выходе из трубки температура понижается, приближаясь к Тcold, то скорость реакции снижается, поэтому степень превращения в трубчатом реакторе ниже, чем в адиабатическом. На рис. 9 приведены концентрационные профили по длине трубки. При одном и том же времени контакта (длина трубки 0,2 м) в адиабатическом реакторе достигается полная степень превращения, в то время как в трубчатом  Х = 96 %.  
На рис. 10 приведены профили температуры по радиусу слоя. В зоне   максимальных   температур   температура   в   центре   трубки 
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Рис. 9. Концентрационные профили по длине слоя: 1 – СA; 2 – CC;
3- CD; 4 – CB
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Рис. 10. Температурные профили по радиусу слоя: 1 – в зоне максимальных температур, 2 – на выходе из слоя
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Рис. 11. Профили степени превращения по радиусу слоя: 1 – в зоне максимальных температур; 2 – на выходе из слоя
отличается от температуры у стенки на 60 градусов, поэтому у стенки трубки наблюдается пониженная степень превращения (рис. 11, 1). На выходе из реактора (длина 0,4 м) достигается полная степень превращения.
2.3.2. Рекомендации по выполнению заданий

Аналогично заданиям по расчету адиабатического реактора все конструкционные и технологические параметры задания по расчету трубчатого реактора также задаются в пункте меню «Параметры».

Для сравнения режимов работы трубчатого и адиабатического реакторов необходимо, чтобы выполнялись следующие условия: площадь поперечного сечения всех трубок равна площади поперечного сечения адиабатического реактора, расход в адиабатическом реакторе равен расходу на все трубки в трубчатом реакторе. Поэтому диаметр трубки трубчатого реактора рассчитывается из условия: 
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а расход на одну трубку трубчатого реактора из условия
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[image: image33.wmf]аd

tube

G

N

.
          
                      (8)

Параметр «Опорная температура» (Тref) в пункте меню «Параметры\Дополнительно» представляет собой среднюю температуру в слое катализатора, при которой рассчитываются все теплофизические свойства смеси и коэффициенты тепло-, массопереноса.

Концентрацию инерта при вводе входных концентраций веществ в пункте меню «Параметры\Рабочие условия» можно не рассчитывать и не вводить, а ввести только концентрации остальных веществ и нажать клавишу <Нормировка по инерту>.

«Активность катализатора» в пункте меню «Параметры\Катализатор»  может быть меньше 1, равна 1 и больше 1. Как и для адиабатического реактора это определяется тем, какой катализатор загружен в реактор. Аналогично при активности равной 1 в реактор загружен свежий катализатор, активность которого взята за эталон. Если активность меньше 1, то предполагается, что эталонный катализатор уже отработал часть своего срока службы, либо выбрана марка катализатора, менее активного в данном процессе. Если активность больше 1, то в реактор загружен более активный в данном процессе катализатор.

2.3.3. Пример выполнения задания

Задание
1. Рассчитать характеристики процесса окисления метанола в трубчатом реакторе (1000 трубок).  Расчет производится для одной трубки. Диаметр одной трубки определяется из условия, что площадь сечения всех трубок равна площади сечения адиабатического реактора 2,53 м. Расход газовой смеси на 1 трубку определяется из общего расхода (на все трубки).

2. Определить степень превращения метанола на выходе из реактора и максимальную температуру в реакторе при заданных параметрах процесса.

3. Определить, как влияет увеличение расхода G на коэффициенты тепло-, массопереноса и показатели процесса:

G (общий расход на все трубки) = {0.3, 0.5, 1.5, 4.5, 13.5} кг/с.

4. Найти режимы, при которых степень превращения по метанолу не меньше 90 %, а максимальная температура не превышает 430°С.
5. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета.

Исходные данные
Длина слоя катализатора
0,6 м

Диаметр аппарата (задавать рассчитанный диаметр одной трубки, м)

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси (задавать рассчитанным на одну трубку, кг/с)

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси
CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O ( 1(10-2; O2 ( 1(10-1.
Выполнение задания
Для данного задания первоначально рассчитывается диаметр одной трубки и расход на одну трубку по формулам (7)((8). Далее необходимо создать новый вариант  в пункте меню «Вариант\Создать», набрать название варианта и нажать <OK>,  после этого откроется список процессов, из которого необходимо выбрать процесс окисления метанола в формальдегид. Кинетика реакции и кинетические параметры приведены в разделе 3.1.3.
Затем задаются (диапазон допустимых значений по каждому параметру показывается в виде подсказки, если зафиксировать указатель мыши на числовом поле или на комментарии к параметру в течение 1сек.):
1) параметры катализатора в пункте меню «Параметры\Катализатор», а именно диаметр зерна катализатора и активность катализатора;
2) параметры реактора в пункте меню «Параметры\Реактор». Выбирается тип реактора. Задается длина и диаметр реактора, а также порозность слоя;
3) рабочие условия: давление, температура входа, температура стенки, расход реакционной смеси, состав исходной реакционной смеси, т. е. концентрации веществ. Внизу отображается сумма компонентов, которая должна быть равна единице. При невыполнении этого условия концентрации компонентов корректируются за счет инерта при нажатии клавиши <Нормировка по инерту>;
4) задается опорная температура в пункте меню «Параметры\Дополнительно»;
5) в пункте меню «Параметры\Вариант» можно изменить название варианта и написать некоторые комментарии. 
Параметры задаются в размерностях, указанных в пакете. После того, как заданы все параметры, нажимается кнопка <OK>. В случае, если какие-либо из заданных значений параметров выходят за рамки указанных диапазонов, выдается сообщение с предложением исправить такие параметры, комментарии к которым будут окрашены красным цветом. Для выполнения расчета заданного процесса выбирается пункт меню «Счет». Результаты расчета даны в пункте меню «Результаты»:
( основные показатели процесса, а именно температура и степень превращения метанола в горячей точке и на выходе из слоя с координатой по радиусу равной нулю (центр слоя);
( коэффициенты тепло- и массопереноса, а именно эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя и коэффициент теплообмена со стенкой;
( свойства реакционной смеси, такие как плотность и теплоемкость.

В пункте меню «Результаты\Температура по длине слоя» приведен температурный профиль, а в пункте меню «Результаты\Концентрации по длине слоя» ( полученные концентрационные профили. В пункте меню «Результаты\Конверсия по длине слоя»  можно увидеть профиль степени превращения метанола по длине слоя. Значения максимальной температуры в слое и степени превращения на выходе заносятся в таблицу, набранную в  текстовом редакторе WORD. Температурный профиль и профиль степени превращения по длине помещаются в графический редактор ORIGIN, используя данные из файла «Результаты» папки «Реактор\Данные». Далее меняется параметр расхода реакционной смеси, заново выбирается пункт меню «Счет» и обрабатываются результаты. Результаты второго и последующих вариантов расчета  помещаются в таблицу и на графики. На графиках приводятся два наиболее представительных варианта расчета.

Результаты выполнения задания
 В табл. 2 приведены значения максимальной температуры, степени превращения на выходе, коэффициентов тепло- и массопереноса, линейной скорости и времени контакта в зависимости от расхода газовой смеси.
Таблица 2

Влияние расхода газовой смеси на основные показатели процесса
	G(103,

кг/с
	Tmax,
oC
	Xout.,
%
	(w,
ккал/м2сК
	(re(103,

ккал/мсК
	Dre(104,

м2/с
	(с, с

	13,5
	311
	58,3
	0,33
	28
	4,09
	0,28

	4,5
	332
	91,9
	0,28
	8,3
	1,5
	0,86

	1,5
	370
	99,8
	0,26
	3,5
	0,614
	2,5

	0,5
	416
	100
	0,25
	2,1
	0,324
	7,6

	0,3
	420
	100
	0,25
	1,8
	0,27
	12,9


Увеличение расхода газовой смеси приводит к снижению времени  контакта,  поэтому  падает максимальная температура (рис. 12) и степень превращения на выходе (рис. 13). Кроме того, значение максимальной температуры уменьшается с ростом расхода еще и из-за того, что увеличиваются значения коэффициентов тепло-, массопереноса. Как было показано [3], составляющая коэффициента теплопроводности зернистого слоя, пропорциональная критерию Рейнольдса, приобретает существенное значение при  Reэ > 50 вследствие развития конвективного перемешивания в слое с постоянным повышением степени турбулизации потока. 

На рис. 14 приведены температурные профили по длине слоя при двух значениях расхода газовой смеси. Увеличение расхода приводит к снижению максимальной температуры (кривая 1). Температура на выходе из трубки при большем расходе на несколько градусов выше. Это объясняется тем, что при этом расходе газовой смеси значительное количество исходного вещества А не прореагировало в зоне максимальных температур и реагирует на выходном участке слоя, что приводит к повышению температуры (рис. 15). 
Влияние расхода газовой смеси на коэффициенты тепло-, массопереноса показаны на рис. 16–18. Видно, что с увеличением расхода газовой смеси эти коэффициенты увеличиваются. Причем если  радиальный  коэффициент  теплопроводности  вырос  в 16  раз при увеличении расхода в 45 раз (рис. 17, табл. 2), то коэффициент теплообмена с теплоносителем вырос только в 1,3 раза (рис. 16, табл. 2). Это объясняется тем, что вблизи от стенки трубки интенсивность  турбулентных  вихрей уменьшается, и пограничный

[image: image34.wmf]0,00

0,02

0,04

0,06

0,08

0,10

280

300

320

340

360

380

400

420

максимальная температура, 

о

С

расход газовой смеси, кг/с


Рис. 12. Зависимость максимальной температуры от расхода газовой смеси
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Рис. 13. Зависимость степени превращения от расхода газовой смеси
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Рис. 14. Влияние расхода газовой смеси на температурные профили по длине слоя: 1 – G = 4,5 (10-3 кг/с;  2 – G = 1,5 ( 10-3 кг/с
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Рис. 15. Влияние расхода газовой смеси на профили степени превращения по длине слоя: 1 – G = 4,5 (10-3 кг/с;  2 – G = 1,5 ( 10-3 кг/с
слой на стенке должен быть в значительной части ламинарным. Кроме того, число точек контакта с зернами на единицу поверхности стенки меньше, чем между зернами соседних, в радиальном направлении рядов, что также должно привести к повышению сопротивления теплопереносу у стенки трубки в области малых значений Reэ, где теплопроводность в значительной мере определяется переносом теплоты через твердую фазу и числом точек контакта между зернами. 
2.3.4. Задания по расчету трубчатого реактора

Задание 1

Для процесса окисления метанола в трубчатом реакторе исследовать  влияние  размера частиц пористого зерна катализатора dp = {1, 5, 10 , 15, 20} мм  при заданных параметрах процесса на:

( коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный      коэффициент      радиальной      теплопроводности, 
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Рис. 16. Зависимость коэффициента теплообмена с теплоносителем
от расхода газовой смеси

[image: image39.wmf]0,00

0,02

0,04

0,06

0,08

0,10

0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

0,6

0,7

эффективный коэффициент

теплопроводности по радиусу, ккал/мсК

расход газовой смеси, кг/c


Рис. 17. Зависимость эффективного коэффициента теплопроводности по радиусу от расхода газовой смеси

[image: image40.wmf]0,00

0,02

0,04

0,06

0,08

0,10

0,0000

0,0005

0,0010

0,0015

0,0020

0,0025

0,0030

эффективный коэффициент 

диффузии по радиусу, м

2

/c

расход газовой смеси, кг/с


Рис. 18. Зависимость эффективного коэффициента диффузии
по радиусу от расхода газовой смеси
эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
( степень превращения метанола на выходе из реактора;
( максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные
Длина слоя катализатора
0,6 м

Диаметр трубки
8 см

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси 
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O ( 1(10-2; O2 ( 1(10-1.
Задание 2
Для процесса окисления метанола в трубчатом реакторе исследовать влияние входной концентрации метанола CCH3OH = {3.5, 4.5, 5.5, 7, 8, 9, 10, 11, 12} об. %  при заданных параметрах процесса на:

– коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
– степень превращения метанола на выходе из реактора;
– максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные

Длина слоя катализатора
0,6 м

Диаметр трубки
8 см

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси 
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – варьируется; CH2O – 0,0; H2O – 1(10-2; O2 – 1(10-1.
Задание 3 

Для    процесса    окисления    метанола    в   трубчатом   реакторе
исследовать влияние диаметра трубки Dtube = {4, 6, 8, 10, 12} см при заданных параметрах процесса на:

– коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
– степень превращения метанола на выходе из реактора;
– максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные
Длина слоя катализатора
0,6 м

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси 
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O –  1(10-2; O2 –  1(10-1.
Задание 4

Для процесса окисления метанола в трубчатом реакторе исследовать влияние активности катализатора {0.6, 0.8, 1} при заданных параметрах процесса на:

– коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
– степень превращения метанола на выходе из реактора;
– максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные

Длина слоя катализатора
0,6 м

Диаметр трубки
8 см

Давление
1 атм

Порозность слоя
0,4

Весовой расход газовой смеси 
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O – 1(10-2; O2 – 1(10-1.
Задание 5
Для процесса окисления метанола в трубчатом реакторе исследовать влияние порозности слоя ( = {0.4, 0.46, 0.52, 0.54} при заданных параметрах процесса на:

– коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
– степень превращения метанола на выходе из реактора;
– максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные

Длина слоя катализатора
0,6 м

Диаметр трубки
8 см

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O – 1(10-2; O2 – 1(10-1.
Задание 6
Для процесса окисления метанола в трубчатом реакторе исследовать влияние длины слоя L = {0.2, 0.4, 0.6, 0.8} м при заданных параметрах процесса на:

– коэффициенты тепло-, массопереноса, а именно на эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя, коэффициент теплообмена со стенкой;
– степень превращения метанола на выходе из реактора;
– максимальную температуру в реакторе.
Результаты представить в виде таблиц и графиков. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя нанести на один график для двух вариантов расчета. Объяснить полученные результаты.

Исходные данные
Диаметр трубки
8 см

Давление
1 атм

Порозность слоя
0,4

Весовой расход газовой смеси
на одну трубку
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Активность катализатора
1

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси:

CH3OH – 0,1; CH2O – 0,0; H2O – 1(10-2; O2 – 1(10-1.
2.3.5. Контрольные вопросы
1. Привести формулу для расчета коэффициента теплопередачи Кw от слоя к наружной среде.

2. Нарисовать типичный температурный профиль для трубчатого реактора.

3. От каких параметров зависит значение температуры на выходе из трубчатого реактора?

4. От чего зависит значение максимальной температуры в трубчатом реакторе?

5. Как влияет увеличение расхода на значение максимальной температуры и степени превращения на выходе для трубчатого реактора?

6. Как сказывается увеличение расхода на эффективные коэффициенты тепло-, массообмена и на эффективный коэффициент теплообмена с холодильником?

7. Привести зависимость максимальной температуры (степени превращения на выходе) от диаметра зерна катализатора в трубчатом реакторе. Объяснить данную зависимость с точки зрения влияния диаметра катализатора на эффективный коэффициент теплообмена с теплоносителем. 

8. Как влияет увеличение входной концентрации на основные показатели процесса: максимальную температуру, степень превращения?

9. Как влияет увеличение диаметра трубки на основные показатели процесса: максимальную температуру, степень превращения?

10. Как влияет увеличение диаметра трубки на коэффициенты тепло-, массообмена, на эффективный коэффициент теплообмена с теплоносителем, на время контакта?

11. К чему приводит увеличение активности катализатора с точки зрения значения максимальной температуры и степени превращения на выходе из трубчатого реактора?

12. Как изменяются значения максимальной температуры и степени превращения на выходе из трубчатого реактора при увеличении порозности слоя? 
13. Как изменяются значения максимальной температуры и степени превращения на выходе из трубчатого реактора при увеличении длины слоя?

2.4. Комбинированный реактор

2.4.1. Основные характеристики
Комбинированный реактор – это трубчатый реактор, дополненный адиабатическим слоем катализатора. Наличие адиабатической части позволяет загружать больше катализатора и достигать более высокой производительности, что дает возможность допревращения реагента с целью получения экологически чистых технологий. 

2.4.2. Рекомендации по выполнению заданий

Комбинированный реактор рассчитывается в два этапа. На первом этапе рассчитывается трубчатая часть комбинированного реактора. Все конструкционные и технологические параметры задания по расчету трубчатой части реактора задаются в пункте меню «Параметры». На втором этапе рассчитывается адиабатическая часть комбинированного реактора. В качестве входных значений температуры и концентраций берутся значения температуры и концентрации на выходе из трубчатой части комбинированного реактора. Диаметр адиабатической части реактора рассчитывается из условия
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расход в адиабатическом  реакторе рассчитывается из условия



Gad =
[image: image42.wmf]tubetube

GN

×

.                                           (10)
Длину слоя в трубчатой части необходимо выбирать так, чтобы в выходящей из нее реакционной смеси осталось такое количество не прореагировавшего вещества, превращение которого в адиабатическом слое не приводит к нагреву слоя выше допустимой температуры. 

Параметр «опорная температура» (Тref) в пункте меню «Параметры\Дополнительно» представляет собой среднюю температуру в слое катализатора, при которой рассчитываются все теплофизические свойства смеси и коэффициенты тепло-, массопереноса.

Концентрацию азота при вводе входных концентраций веществ в пункте меню «Параметры\Рабочие условия» можно не рассчитывать и не вводить, а ввести только концентрации остальных веществ и нажать клавишу <Нормировка по инерту>.

Активность катализатора, пункт меню «Параметры\Катализатор»,  может быть меньше 1, равна 1 и больше 1. Это определяется тем, какой катализатор загружен в реактор. Если активность задана 1, то в реактор загружен свежий катализатор, активность которого взята за эталон. Если активность меньше 1, то предполагается, что эталонный катализатор уже отработал часть своего срока службы, либо выбрана марка катализатора, менее активного в данном процессе. Если активность больше 1, то в реактор загружен более активный в данном процессе катализатор.

2.4.3. Пример выполнения задания

Задание
Провести расчет процесса окисления метанола в комбинированном реакторе (трубчатый + адиабатический) при следующих длинах трубчатой части реактора и адиабатической части реактора:
а) Ltube = 0,2 м;
Lad = 0,4 м;
б) Ltube = 0,1 м;
Lad = {0,5, 0,3} м.
Найти соотношение длин трубчатой и адиабатической части реактора, при которой удается получить высокую степень превращения. Определить оптимальную комбинацию реакторов для достижения степени превращения 99,9 %, если себестоимость метра трубчатого реактора больше, чем адиабатического. Максимальная температура не должна превышать 460оС. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя в трубчатой и адиабатической части реактора последовательно нанести на один график.

Дополнительные условия
1. Входные температуры и концентрации веществ в адиабатическом реакторе равны выходным значениям трубчатого реактора.

2. Расчет трубчатого реактора выполняется для одной трубки.

3. Общая поверхность сечения трубного пространства трубчатого реактора (1000 трубок) равна площади сечения адиабатического реактора. Из этого условия рассчитать диаметр и расход для адиабатического реактора.
Исходные данные для трубчатой части реактора
Длина слоя катализатора
варьируется

Диаметр аппарата


8(10-2 м

Порозность слоя


0,4

Давление



1 атм

Весовой расход газовой смеси
1,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника

280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси
CH3OH 
10(10-2
CH2O
0,0

H2O
1(10-2
O2
1(10-1
Исходные данные для  адиабатической части комбинированного  реактора
Длина слоя катализатора
варьируется

Диаметр аппарата
(рассчитывается из условия 3, м)

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газ. смеси
(рассчитывается из условия 3, кг/с)

Температура на входе в реактор
(выходная температура из трубчатого реактора)

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Концентрации веществ
(концентрации веществ на выходе из трубчатого реактора)

Выполнение задания

Для данного задания первоначально рассчитываем трубчатую часть комбинированного реактора. Необходимо создать новый вариант  в пункте меню «Вариант\Создать», набрать название варианта и нажать <OK>,  после этого откроется список процессов, из которого необходимо выбрать процесс окисления метанола в формальдегид. Кинетика реакции и кинетические параметры приведены в разделе 3.1.3.

Затем задаются (диапазон допустимых значений по каждому параметру показывается в виде подсказки, если зафиксировать указатель мыши на числовом поле или на комментарии к параметру в течение 1 сек).
1. Параметры катализатора в пункте меню «Параметры\Катализатор», а именно диаметр зерна катализатора и активность катализатора. 

2. Параметры реактора в пункте меню «Параметры\Реактор». Выбирается трубчатый тип реактора. Задается длина и диаметр реактора, а также порозность слоя. 
3. Рабочие условия: давление, температура входа, температура стенки, расход реакционной смеси, состав исходной реакционной смеси, т. е. концентрации веществ. Внизу отображается сумма компонентов, которая должна быть равна единице. При невыполнении этого условия концентрации компонентов корректируются за счет инерта с помощью клавиши <Нормировка по инерту>.

4. Опорная температура в пункте меню «Параметры\Дополнительно».
5. В пункте меню «Параметры\Вариант» можно изменить название варианта и написать некоторые комментарии. 
Параметры задаются в размерностях, указанных в пакете. После того, как заданы все параметры, нажимается кнопка <OK>. В случае, если какие-либо из заданных значений параметров выходят за рамки указанных диапазонов, выдается сообщение с предложением исправить такие параметры, комментарии к которым будут окрашены красным цветом. Для выполнения расчета заданного процесса выбирается пункт меню «Счет». В пункте меню «Результаты» даны результаты расчетов. 

1. Основные показатели процесса, а именно температура и степень превращения метанола в горячей точке и на выходе из слоя с координатой по радиусу, равной нулю (центр слоя).
2. Коэффициенты тепло- и массопереноса, а именно эффективный коэффициент радиальной теплопроводности, эффективный коэффициент диффузии по радиусу слоя и коэффициент теплообмена со стенкой.
3. Свойства реакционной смеси, такие как плотность и теплоемкость.

В пункте меню «Результаты\Температура по длине слоя» дан температурный профиль, а в пункте меню «Результаты\ Концентрации по длине слоя» – полученные концентрационные профили. В пункте меню «Результаты\Конверсия по длине слоя» приведен профиль степени превращения метанола по длине слоя. Значения максимальной температуры в слое и степени превращения на выходе заносятся в таблицу, набранную в  текстовом редакторе WORD. Температурный профиль и профиль степени превращения по длине помещаются в графический редактор ORIGIN, данные берутся из файла «результаты» папки «Реактор\Данные». Запоминаются выходные значения температуры и концентраций веществ. Далее рассчитывается расход и диаметр адиабатической части комбинированного реактора по формулам (9)–(10). Рассчитывается адиабатическая часть комбинированного реактора по исходным данным из условия задачи для адиабатической части реактора, задавая в качестве входных значений температуры и концентраций веществ выходные значения из трубчатой части. Результаты расчета  помещаются в таблицу и последовательно на графики. Меняется длина трубчатой части и проводится расчет для двух различных длин адиабатической части с целью определения оптимальной комбинации реакторов, позволяющей получить заданную степень превращения и снизить себестоимость реактора.

Результаты выполнения задания 

В табл. 3 приведены значения максимальной температуры и общей степени превращения при различных длинах трубчатого и адиабатического  реакторов.  В  комбинированном реакторе при Ltube = 0,2 м и Lad = 0,4 м (Lall = 0,6 м) можно получить практически одинаковую степень превращения (99,97 %), что и в трубчатом реакторе  длиной 0,6 м при тех же параметрах процесса (99,86 %).

Таблица 3
Влияние длин трубчатой и адиабатической частей комбинированного реактора на основные показатели процесса
	Трубчатый реактор
	Адиабатический реактор
	

	L, М
	Tmax, оС
	Х, %
	Тout, оС
	L, м
	Tmax, оС
	Х, %
	Хall, %

	0,2
	377
	95,7
	285
	0,4
	306
	99,33
	99,97

	0,1
	381
	88,3
	302
	0,5
	359
	99,99
	100

	0,1
	381
	88,3
	302
	0,3
	359
	99,92
	99,99
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Рис. 19. Профиль температуры по длине комбинированного реактора. Ltube = 0,2 м, Lad = 0,4 м
На рис. 19 приведен температурный профиль, полученный в комбинированном  реакторе при общей длине 0,6 м (Ltube= 0,2 м и Lad = 0,4 м), а на рис. 20 ( профиль степени превращения. Видно, что длину трубчатого реактора можно ещё уменьшить. При длине Ltube = 0,1 м и Lad = 0,5 м (Lall = 0,6 м) мы получили 100 % степень превращения без перегрева слоя катализатора.
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Рис. 20. Профиль степени превращения по длине комбинированного реактора. Ltube = 0,2м,  Lad = 0,4 м
Можно уменьшить также длину адиабатической части комбинированного реактора без существенного проигрыша в значении общей степени превращения. При Ltube = 0,1 м и Lad = 0,3м (Lall = 0,4 м) Хall = 99,99 %. 

Таким образом, необходимое время контакта в комбинированном реакторе более чем в 1,5 раза меньше, чем в трубчатом реакторе при большей степени превращения. 

На рис. 21 приведен температурный профиль по длине в комбинированном    реакторе    при    Ltube  =  0,1  м    и    Lad  =  0,3  м  

(Lall = 0,4 м), а на рис. 22 ( профиль степени превращения. Так как себестоимость метра трубчатого реактора больше, чем адиабатического, то эта комбинация реакторов является оптимальной.
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Рис. 21. Профиль температуры по длине комбинированного реактора. Ltube = 0,1 м,  Lad = 0,3 м
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Рис. 22. Профиль степени превращения по длине комбинированного реактора. Ltube = 0,1м,  Lad = 0,3 м
2.4.4. Задания по расчету комбинированного реактора

Задание 1
Провести расчет процесса окисления метанола в комбинированном реакторе. Определить оптимальную комбинацию реакторов для достижения степени превращения 99,9 %, если себестоимость метра трубчатого реактора больше, чем адиабатического. Максимальная температура не должна превышать 460оС. Температурный профиль и профиль степени превращения метанола по длине слоя в трубчатой и адиабатической части реактора последовательно нанести на один график. 
Дополнительные условия
1. Входные температуры и концентрации веществ в адиабатическом реакторе равны выходным значениям трубчатого реактора.

2. Расчет трубчатого реактора выполняется для одной трубки.

3. Общая поверхность сечения трубного пространства трубчатого реактора (1000 трубок) равна площади сечения адиабатического реактора. Из этого условия рассчитать диаметр и расход для адиабатического реактора.
Исходные данные для трубчатой части реактора
Длина слоя катализатора
подбирается

Диаметр аппарата
8(10-2 м

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси
4,5(10-3 кг/с

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси
CH3OH 
12(10-2
CH2O
0,0

H2O
1(10-2
O2
1(10-1
Исходные данные для  адиабатической части комбинированного  реактора
Длина слоя катализатора
подбирается

Диаметр аппарата (рассчитывается из условия 3, м)

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газовой смеси (рассчитывается из условия 3, кг/с)

Температура на входе в реактор (выходная температура из трубчатого реактора)

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
1 мм

Концентрации веществ (концентрации веществ на выходе из трубчатого реактора)

Задание 2
Для процесса окисления метанола в формальдегид выбрать реактор (адиабатический, трубчатый, комбинированный), обладающий минимальными габаритами, в котором будут выполняться следующие условия: 

1) производительность по формальдегиду 20 000 т/год (число рабочих часов в год = 8000);

2) степень превращения на выходе из реактора > 98,5 %;

3) линейная скорость ( 3 норм.м/c;

4) температура горячей точки ( 430оС;

5) диаметр трубок (для трубчатого реактора) ( 2,5(10-2 м.

Исходные данные
Число трубок в аппарате
подобрать

Длина слоя катализатора
подобрать

Диаметр аппарата (трубки)
подобрать

Порозность слоя
0,4

Давление
1 атм

Весовой расход газ. смеси
подобрать

Температура на входе в реактор
230°C

Температура холодильника
280°C

Диаметр зерна катализатора
2 мм

Концентрации веществ (мольные доли) в исходной смеси
CH3OH     подобрать из диапазона (0,055–0,1)

CH2O        0,0

H2O
          1(10-2
O2              1(10-1
2.4.5. Контрольные вопросы
1. Для достижения каких целей служит комбинированный реактор?

2. Нарисовать типичный температурный профиль для комбинированного реактора.

3. Как рассчитать расход и диаметр адиабатической части комбинированного реактора, если известен расход и диаметр одной трубки?
4. Целесообразно ли использовать комбинированный реактор для переработки низкоконцентрированных газовых смесей?

5. Как влияет увеличение расхода на значение максимальной температуры в трубчатой части комбинированного реактора?

6. Как влияет увеличение входной концентрации на основные показатели процесса в комбинированном реакторе: максимальную температуру, степень превращения?
Заключение
В пособии рассмотрены основные типы каталитических реакторов с неподвижным слоем катализатора: адиабатический реактор, трубчатый и комбинированный реакторы.

Приведено и обосновано математическое описание реактора с неподвижным слоем катализатора, применяемое для расчета реакторов указанных типов. Приведены зависимости для расчета эффективных параметров переноса тепла и вещества. 

Представлены возможности программного обеспечения  «Реактор»,  предназначенного для определения оптимальных стационарных режимов в неподвижном слое катализатора. Подробно описан интерфейс для ввода параметров и вывода полученных результатов.

Приведен перечень заданий, предназначенных для решения с помощью пакета «Реактор», примеры выполнения заданий, в которых на примере конкретного процесса подробно проведено теоретическое исследование процесса в неподвижном слое катализатора в реакторах трех типов: адиабатическом, трубчатом, комбинированном, контрольные вопросы. Задания посвящены исследованию влияния таких параметров, как расход реакционной смеси, геометрические характеристики реактора, входные концентрации реагентов, размер частиц катализатора, порозность слоя, активность катализатора, соотношение длин трубчатой и адиабатической части в комбинированном реакторе и т. д. на коэффициенты тепло-, массопереноса и на основные характеристики процесса: степень превращения исходного реагента на выходе из реактора и максимальную температуру в реакторе.

Обозначения

сp – теплоемкость газовой смеси при р.у., Дж/(кг·К);
Drе – эффективный коэффициент диффузии по радиусу трубки при р.у., м2/с;
Dlе – эффективный коэффициент диффузии по длине трубки при р.у., м2/с;
de = 4( / S – эквивалентный диаметр, м;
dp – диаметр частицы катализатора, мм;
Dtube – диаметр трубки в трубчатом реакторе, см;
Dаd – диаметр адиабатического реактора, м;
F – площадь поперечного сечения реактора, м2;
G – расход газовой смеси, кг/с;
Ciin – входная концентрация вещества, об. %;
L  – длина слоя, м;
Мi  – молекулярный вес i-го вещества, кг/кмоль;
Nr – число реакций;
Nk  – число ключевых веществ;
Ntube – число трубок в трубчатом реакторе;
P – давление, атм;
Pr = (Cp / (g – критерий Прандтля;
Qj – тепловой эффект j-й реакции, ккал/кмоль;
r  –  координата по радиусу трубки, м;
R – радиус трубки, м;
Reе = Ve dе (g / ( – эквивалентный критерий Рейнольдса;
S – наружная поверхность зёрен в единице объёма слоя, м-1;
T, Tw,Tin – температура в трубке, холодильника, входная, °С;
Tref – опорная температура (температура, при которой рассчитываются теплофизические свойства газовой смеси), оС;
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– линейная скорость на полное сечение трубки при р.у., м/c;
Ve = V/( – эквивалентная скорость (скорость скольжения потока отн. зёрен), м/с;
Wj – наблюдаемая скорость j-й реакции, кмоль/(м3кат·с);
Wj( – скорость j-й реакции в кинетической области, кмоль/(м3кат·с);
xi, xiin – концентрация i-го вещества в слое и на входе в слой, весовые доли;
l – координата по длине трубки, м;
(w – коэффициент теплообмена с холодильником, ккал/(м2·с·К);
( – пористость слоя;
η – степень использования внутренней поверхности катализатора;
(g – коэффициент теплопроводности газа, ккал/(м·с·К);
(rе – эффективный коэффициент теплопроводности по радиусу трубки, ккал/(м·с·К);
(lе – эффективный коэффициент теплопроводности по длине трубки, ккал/(м·с·К);
(ij – стехиометрический коэффициент i-го вещества в j-й реакции;
( – динамическая вязкость газовой смеси, кг/мс;
(g – плотность газовой смеси при р.у., кг/м3;
(с– время контакта, с;
Индексы
out – выходной


cold – холодильник

in – входной


tube – трубка
ad – адиабатический

w – стенка

r – реактор



all – общий

ap – аппарат


e – эквивалентный
ref – опорный


р.у. – рабочие условия

max – максимальный
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