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КОМП’ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮВАННЯ В ХIМII ТА ТЕХНОЛОГIЯХ I СТАЛИЙ РОЗВИТОК

деляемой фракции увеличивается расход изопрена-
сырца, отбираемого с верха колонны К-2, а принятые 
нами в качестве критерия оптимальности удельные 
энергозатраты, находятся в обратной зависимости от 
расхода дистиллята колонны К-2.
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Наведені результати числових дослід-
жень хімічних апаратів з рухомими фрон-
тами поділу кінетичних зон. Подана оцін-
ка впливу параметрів процесу на швидкість 
пересування фронту реакції, концентрацію 
продукту та компоненту реакції на грани-
ці поділу фаз

Ключові слова: моделювання, рухомі гра-
ниці, кінетичні зони

Приводятся результаты численных 
исследований химических аппаратов с под-
вижными фронтами раздела кинетических 
зон. Дана оценка влияния параметров про-
цесса на скорость перемещения фронта 
реакции, концентрацию продукта и компо-
нента реакции на границе раздела фаз

Ключевые слова: моделирование, под-
вижные границы, кинетические зоны

This work represents results of computatio-
nal simulation of the chemical apparatuses with 
moving boundary planes of kinetic zones. The 
evaluation of control parameters influence on 
the velocity of moving reaction plane, bounda-
ry reaction product and component concentra-
tion is given
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В работе [1] показана математическая модель про-
цесса хемосорбции с движущимся фронтом мгновен-
ной необратимой реакции при малых числах Рейноль-
дса в системе газ-жидкость до и после момента времени 
формирования фронта реакции t=t*. Разработанная в 
работе модель, в отличие от известной работы авторов 
[2], учитывает:

 -влияние диффузионного переноса продукта реак-
ции на кинетические характеристики хемосорбции;

- межмолекулярное взаимодействие при расчете 
реакционно-диффузионных систем.

Для неидеальной системы т.е. для учета межмоле-
кулярного взаимодействия использована зависимость 
коэффициента диффузии от концентрации компонен-
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та [3,4] и параметр wAX , учитывающий межмолеку-
лярное взаимодействие:

D D w Xi AX= −( )1 2 , (1)

wAX AX AA XX= − +( ) κ ε ε ε2 , (2)

где D - коэффициент диффузии компонента в ре-
альной системе; Di - коэффициент диффузии для иде-
альной системы; εAX , εAA , εXX  - энергии взаимодей-
ствия соответственно между молекулами реагентов A 
и X, A и A, X и X; κ - параметр, зависящий от модели 
жидкого состояния [5].

Численный эксперимент проведен для системы SO2 
в растворе Na2SO3. Для этих систем получены надеж-
ные экспериментальные данные многими исследовате-
лями [2]. В основу положен метод Кранка-Никольсона 
и метод раздельных прогонок. Использованы адаптив-
ные алгоритмы и достигнута сходимость расчета, что 
позволяет нам рассчитывать на достоверность полу-
ченных результатов. Диапазон исходных данных вы-
бран достаточно широкий, основные данные взяты из 
работы [2], при этом время абсорбции ограничивается 
временем пребывания газовой и жидкой фаз в аппара-
те. Для каждого численного эксперимента проведены 
расчеты [1,4,5] с различными значениями следующих 
параметров:

- парциального давления улавливаемого компонен-
та в газовой фазе pА от 3.322⋅102 до 14.322⋅102 Па;

- концентрации компонента В∞ в глубине слоя жид-
кости от 5.073 до 9.073 моль/м3;

- коэффициента диффузии улавливаемого компо-
нента DA от 2⋅10-9 до 14⋅10-9 м2/с;

- коэффициента диффузии абсорбента DВ от 2.1⋅10-9 
до 3.1⋅10-9 м2/с;

- коэффициента диффузии продукта реакции DЕ от 
2⋅10-9 до 5⋅10-9 м2/с;

- константы Генри Н от 12 до 15 м3Па/моль;
- коэффициента массоотдачи α от 0.6⋅10-5 до 1.34⋅10-5 

моль/(м2 сПа).
Рассмотрим оценку влияния параметров процесса 

на скорость перемещения фронта реакции. Нами была 
рассчитана скорость перемещения фронта реакции V 
[1,4] через интервалы времени ∆t, характерное время tp 
и глубина проникновения hp:

V=∆х/∆t, tp=t*+∆t1+∆t2, hp=∆x1+∆x2. (3)

Пусть ∆t1, ∆t2 - интервалы времени в течении кото-
рых скорость фронта V реакции перемещается по ко-
ординатам ∆х1, ∆х2. При этом контролируем начальное 
значение скорости фронта V1 таким образом, изменяя 
шаг по координате ∆х1, чтобы выполнялось условие:

V0<V1<V2. (4)

Наиболее принципиальным результатом числен-
ного эксперимента можно считать обнаружение того, 
что в начальный период времени на стадии процесса 
t>t* скорость перемещения фронта реакции быстро 
возрастает, а начиная с некоторого момента эта ско-
рость начинает уменьшаться и медленно стремится 
к нулю (рис. 1). По первому участку до момента t=tp, 

соответствующего максимальной скорости перемеще-
ния фронта реакции была сделана оценка характерной 
глубины проникновения фронта реакции, что невоз-
можно сделать, используя другие известные модели 
этого процесса.

Второй участок начинается от момента времени 
проникновения t=tp и известен из литературных ис-
точников: движение фронта реакции на этом участке 
хорошо описывается с помощью пленочной модели по 
закону V≈1/ t .

С возрастанием параметра w от 0 до 0,05 скорость 
перемещения фронта реакции практически не из-
меняется на первом участке, и падает на втором 
участке. Для коэффициентов диффузии улавлива-
емого компонента DА и активного компонента DВ: c 
возрастанием параметра w от 0 до 0,05 скорость пере-
мещения фронта реакции падает на первом и втором 
участках.

0 0.4 0.8 1.1 1.5 1.9 2.3 2.6 30.00026

0.00046

0.00066

0.00086

w=0
w=0.001
w=0.005
w=0.008
w=0.01
w=0.04
w=0.07

����� �, ���

V
, 
�

/�
�
�

I II

Рис. 1. Скорость перемещения фронта реакции V для 
концентрации активного компонента В=5 моль/м3 и 

параметра wAX  равным от 0 до 0,07

Рассмотрим оценку влияния параметров про-
цесса на поверхностную концентрацию продукта 
реакции Ce (рис. 2). Были рассчитаны концентрации 
компонента Е на поверхности фронта реакции через 
интервалы времени ∆tj. Результаты численного экс-
перимента показали, что в начальный момент време-
ни поверхностная концентрация продукта реакции 
имеет максимальное значение, а затем с течением 
времени медленно уменьшается до нуля. Расчеты 
показали, что с возрастанием параметра w от 0 до 
0,05 поверхностная концентрация продукта реакции 
уменьшается. Для параметра w равном от 0 до 0,01 
значение продукта реакции практически не меняет-
ся, а для для значений параметра w начиная с 0,03 
уменьшается.

Рассмотрим оценку влияния параметров про-
цесса на концентрацию улавливаемого компонента 
АS на границе раздела фаз (рис. 3). Были рассчи-
таны концентрации компонента А на всем времен-
ном диапазоне на межфазной границе при Х=0. 
В результате численного эксперимента выделена 
первая стадия процесса хемосорбции с движущимся 
фронтом реакции, когда концентрация компонента 
А на границе раздела фаз быстро возрастает. Затем 
рост концентрации улавливаемого компонента на 
границе раздела фаз практически прекращается, 
что соответствует установлению равновесной кон-
центрации.
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Рис. 2. Поверхностная концентрация продукта реакции
Ce при коэффициенте диффузии продукта реакции 

DE=5⋅10-9 м2/с, 1-w=0; 2-w=0,001;3-w=0,005;4-w=0,008; 
5-w=001;6-w=0,05

Расчеты показали, что с возрастанием параметра 
w от 0 до 0,05 концентрация компонента А на грани-
це раздела фаз практически не изменяется. Измене-
ния концентрации компонента А на границе раздела 
фаз заметны при возрастании парциального давления 
улавливаемого компонента в газовой фазе pА и коэф-
фициента диффузии улавливаемого компонента DА, 
при этом концентрация компонента А на границе раз-
дела фаз уменьшается.
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Рис. 3. Концентрация улавливаемого компонента
АS на границе раздела фаз при коэффициенте диффузии 

улавливаемого компонента DA=9.7⋅10-9 м2/с,
1-w=0; 2-w=0,001;3-w=0,005;4-w=0,008; 5-w=001;

6-w=0,05

Таким образом, можно сделать вывод, что неиде-
альность системы начинает сказываться начиная со 
значений параметра w=0.001, т.е., уже при достаточно 
малых значениях w неидеальность необходимо учи-
тывать при расчете абсорбции, сопровождающей бы-
строй химической реакцией. Результаты проведенных 
исследований рекомендуется использовать для прове-
дения технологических расчетов при проектировании 
промышленных систем очистки газовых и жидких 
выбросов.
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