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Analiza sposobow modelowania reaktora trojfazowego
ze statym ztozem (TBR) z uzyciem metod CFD

Wstep

Pomimo osiagnigtego w ostatnich latach postgpu w zastosowaniu ob-
liczeniowej mechaniki ptynéw (CFD) w modelowaniu pracy reaktora
tréjfazowego ze statym ztozem TBR (Trickle-Bed Reactor), w dalszym
ciagu przewidywanie zgodnych z eksperymentem parametréw hydrody-
namicznych i kinetycznych stwarza duze trudnosci. M.in. zwigzane jest
to z brakiem wiarygodnych relacji opisujacych interakcje pomigdzy
fazami dla ukladéw wielofazowych, jak réwniez ograniczong liczba
danych eksperymentalnych, stosowanych przy weryfikacji wyestymo-
wanych przestrzennych i czasowych zmian rozwazanych parametréw.
W literaturze spotka¢ mozna wiele prac zwiazanych z zastosowaniem
modeli jednowymiarowych do obliczen hydrodynamiki wspétpradowe-
go przeptywu gazu i cieczy przez ztoze stacjonarne. Sg to zaréwno
fenomenologiczne modele mikroskopowe (obszarem modelowania sa
pojedyncze kanaty w wypehieniu) [Holub i in., 1992; Al-Dahhan i in.,
1998; Iliuta i Larachi, 1999; Iliuta i in., 2000], jak i modele makrosko-
powe [Saez i Carbonell, 1985; Grosser i in., 1988; Attou i in., 1999],
oparte na usrednionych objgtosciowo réwnaniach bilansu masy i pgdu
obu faz ptynacych wspdtpradowo przez wypelnienie. Jednakze ten
spos6b modelowania nie uwzglgdnia w obliczeniach wiasciwosci staty-
stycznych upakowanego zloza oraz zaleznoSci opisujacych zmiang
porowatosci ztoza wzdluz promienia. Zastosowanie metod CFD
w modelowaniu TBR umozliwia uwzglednienie tych zmian.

Zastosowanie CFD do modelowania
wspotpradowego przeptywu gazu i cieczy
przez ztoze stacjonarne w TBR

Istnieja rézne sposoby klasyfikacji modeli przeptywéw wielofa-
zowych, wséréd ktérych mozna wyrézni¢ podzial na modele pseudo-
homogeniczne i heterogeniczne. Do modeli pseudohomogenicznych
zalicza si¢ model ciala porowatego i model objgtosci ptynu VOF
(Volume of Fluid), za$ do modeli heterogenicznych zalicza si¢ model
eulerowski (Eulerian model) oraz model eulerowsko-lagrange'owski
(Eulerian-Lagrangian model) [Jaworski, 2005]. W jedynej pracy
przegladowej [Wang i in., 2011], dotyczacej modelowania CFD
reaktoréw tréjfazowych ze ztozem stacjonarnym (TBR), opisano
zastosowania dwodch najczgséciej stosowanych modeli przeptywow
wielofazowych: modelu VOF oraz modelu eulerowskiego.

W modelowaniu CFD reaktoréw TBR, pod wzgledem opisu geome-
trii, zZloza mozna wyr6zni¢ dwa rézne podejscia. W pierwszym analizuje
si¢ przeplyw ptynu na poziomie pojedynczych elementéw wypekienia
lub matych segment6éw, sktadajacych sig z takich elementéw wypetnie-
nia DNS (Direct Numerical Simulation). W drugim stosuje si¢ opis
usrednionego objgtosciowo przeptywu ptynéw przez zloze, ktdrego
porowato$¢ opisana jest wzdtuz osi wedtug statystycznego rozktadu,
apo promieniu za pomoca korelacji dostgpnych w literaturze. Pierwsze
podejscie stosuja m. in.: Dixon i Nijemeisland [2001], Magnico [2003]
oraz Guardo i in. [2005], ktérzy przeprowadzali symulacje tréjwymiarowa
dla kolumn o matych $rednicach D, wypelionych elementami kulistymi o
Srednicy d), kilku centymetréw (D/d, < 10). To podejscie odzwierciedla
rzeczywista geometryczna ztozono$¢ upakowania zloza, ale nie daje,
niestety, odpowiedzi na pytanie, jak przej$¢ do wigkszej skali. Nawet
obecnie, gdy techniki obliczeniowe sa mocno rozwinigte, nie jest mozliwe
przeprowadzenie obliczen dla duzo wigkszej liczby elementéw ztoza, dla
wigkszej wartosci modutu D/d), oraz dla wigcej niz jednej ptynacej fazy, co
wynika z zalezno$ci majacych swe fundamenty w tym podejsciu.

W drugim podejsciu punktem wyjscia do symulacji wspdipradowego
przeptywu gazu i cieczy przez zloze stacjonarne jest model eulerowski,
w ktérym usrednione réwnania ciagtosci i bilansu pgdu wyrazone sa za
pomoca udziatéw objgtosciowych zajmowanych przez kazda fazg i ich
lokalnych predkosci. Fundamentalne sa w tym wzgledzie prace Jianga
iin. [2002a, 2002b], Gunjala i in. [2003], Atty i in. [2007], Hamidipoura
i in. [2013]. To podejscie do modelowania TBR wymaga duzo mniejszej
mocy obliczeniowej 1 pozwala zastosowac je do calej objgtosci reaktora.
Umozliwia réwniez sprawdzenie wplywu na uzyskiwane wyniki
obliczen mechanizméw oddzialywania pomigdzy fazami oraz opisu
struktury ciata statego w reaktorze.

Modelowanie metoda CFD reaktora trojfazowego
ze zlozem stacjonarnym TBR
Usrednione objgto$ciowo réwnania bilansu masy i pgdu, wyrazo-

ne za pomoca udzialéw objgtosciowych zajmowanych przez kazda
z faz i ich lokalnych predkosci (model eulerowski) maja postac
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gdzie: o — udzial objgtosciowy; u — rzeczywista predkosé, [m/s];
P — gestose, [kg/m3]; p — cisnienie, [Pa]; 7 — tensor naprgzen,
[N/m*]; g — przyspieszenie ziemskie, [m/s’]; K — sity wzajemnego
oddziatywania miedzy fazami, [kg/m’s?].
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gdzie: F — wsp6tczynnik wymiany pedu pomigdzy fazami jik, [kg/m’s].
Model ten traktuje wszystkie fazy jako ptyny ciagle, ktére maja rézne
predkosci, udziaty objetosciowe oraz wlasciwosci fizykochemiczne.

Do odtworzenia obszaru zajmowanego przez ztoze oraz przepty-
wajacych przez nie pltynéw wygenerowano siatke strukturalna.
Siatkg utworzono za pomoca preprocesora GAMBIT. Réwnaniom
modelowym przypisano nastgpujace warunki brzegowe: symetri¢
wzgledem osi reaktora, przy Sciance — warunek braku poslizgu ptynu, na
wlocie — plaski profil predkosci, a na wylocie zerowy gradient ci$nienia.

Symulacje przeprowadzono przy uzyciu pakietu obliczeniowego
Fluent. Przez zastosowanie funkcji uzytkownika (UDF), dostgpnych
w programie Fluent, przystosowano wielofazowy model Eulera do opisu
wspotpradowego przeptywu gazu i cieczy przez ztoze stacjonarne TBR.

W celu otrzymania wiarygodnych rezultatéw obliczeni numerycz-
nych, przeprowadzono szereg symulacji, umozliwiajacych dobdr
odpowiedniej siatki oraz kroku czasowego dla tych obliczen. Dla
reaktora pracujacego przy stalym zasilaniu, w wyniku obliczen,
uzyskano spadek ci$nienia gazu w reaktorze, rozklady predkosci
cieczy i gazu jako funkcje potozenia w zlozu, rozkitady udziatéw
objetosciowych obu faz w ztozu oraz ich warto$ci $rednie w reaktorze.

Analizujac réwnania modelu wyselekcjonowano parametry, ktére obli-
czane byly w oparciu o dane dostgpne w literaturze, a nastgpnie przepro-
wadzono analiz¢ czulosci modelu na zmiang wartosci wyselekcjonowa-
nych parametréw. Przeanalizowano wptyw zmian zalezno$ci opisujacych
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sity wzajemnych oddziatywan pomigdzy fazami oraz promieniowej zmia-
ny porowato$ci wypetnienia na wyniki obliczen numerycznych.

Sity wzajemnego oddziatywania
miedzy przeptywajacymi fazami

Zastosowanie modelu wielofazowego gaz-ciecz-ciato stale wymaga
znajomosci zaleznosci determinujacych interakcje pomigdzy fazami.
Jest to bardzo istotny element niepewnosci w modelowaniu proceséw.
Sity te sa znaczne i dominuja w réwnaniach bilansu pgdu. Wyrazane
sq one najczesciej za pomoca réwnan podobnych do réwnania Erguna.

Przeanalizowano dostgpne dane literaturowe dotyczace procesu
wymiany pedu migdzy fazami i stwierdzono, ze wyrazenia opisujace
migdzyfazowe wspodtczynniki wymiany pedu stosowane sa dosé
dowolnie [Janecki i in., 2014, 2016]. Nie tylko stosowane sg rézne
warto$ci statych Erguna, wystgpujacych w tych wyrazeniach, lecz
rowniez modyfikowane jest samo réwnanie, za pomoca ktérego
obliczane sg te wspdtczynniki. Stad mozna odnie§¢ wrazenie, Ze jest
pelna dowolno$¢ w stosowaniu tych réwnan, szczegdlnie, ze autorzy
prac najczesciej nie wyjasniaja przyczyn ich modyfikacji.

W pracy Janeckiego i in. [2016] ujednolicono form¢ réwnan, opi-
sujacych sity wzajemnego oddzialywania pomigdzy fazami, a na-
stgpnie, stosujac je jako réwnania zamknigcia, sprawdzono ich
wplyw na uzyskiwane wartosci spadkéw cis$nien gazu w zlozu oraz
zawieszen cieczowych. Wyniki obliczen poréwnano z warto$ciami
eksperymentalnymi, zaczerpnig¢tymi z wtasnej bazy danych. Stwier-
dzono, ze zastosowanie w modelu CFD réwnafh modelu Attou i in.
[1999], bez zadnych modyfikacji, pozwala uzyska¢ najmniejsze
réznice pomigdzy obliczonymi i uzyskanymi z do$wiadczenia war-
tosciami obliczanych parametréw hydrodynamicznych.

Opis struktury ztoza

Drugim czynnikiem, ktéry ma zasadniczy wptyw na wyniki obliczen
jest zmiana porowato$ci zloza po promieniu reaktora. Decyduje ona
o tym, jaka jest rzeczywista warto$¢ udziatu objgtosciowego fazy stalej
w warstwie przysciennej, a tym samym o wartosci tego parametru dla
fazy cieklej i gazowej. W literaturze mozna znalez¢ rézne korelacje
opisujace zmiang porowatosci wypehienia wzdtuz promienia aparatu.

Przeprowadzano analiz¢ wptywu zmian zalezno$ci opisujacych profil
porowatosci ztoza wzdhuz promienia reaktora na uzyskiwane z obliczen
warto$ci parametréw hydrodynamicznych [Janecki i in., 2014]. Naj-
mniejsze bledy oszacowania spadku cisnienia gazu w ztozu uzyskano
wprowadzajac do modelu CFD korelacj¢ Martina [1978] oraz Hunta
i Tiena [1990], dla stalej N = 6, przy réwnoczesnym zastosowaniu w sitach
wzajemnego oddziatywania migdzy fazami statych Erguna wyznaczonych
z sieci neuronowych [lliuta i in., 1998]; dla ztoza zastosowanego w bada-
niach eksperymentalnych byly to: E; = 235,53 i E, = 1,59. W przypadku
stosowania statej porowatosci w catym przekroju poprzecznym reaktora,
nalezy stosowa¢ wartosci statych Erguna wyznaczone eksperymentalnie.
Dla testowanego zloza state te wynosily: £;=1501 E, =1,8.

Przeprowadzona analiza pozwolita na sformutowanie wniosku, Ze kore-
lacje na promieniowa zmiang porowatosci ztoza majq bardzo duzy wptyw
na dystrybucj¢ przeplywu plynu w przekroju poprzecznym zloza.
W zwiazku z tym nalezy podkresli¢, Ze uzycie odpowiedniej korelacji,
opisujacej promieniowa zmiang porowato$ci zoza, ma zasadnicze znacze-
nie dla uzyskania poprawnych wartosci spadkéw ci$nienia gazu w ztozu
oraz wartosci sredniej zawieszenia cieczowego, zwlaszcza dla reaktoréw
omatej wartosci stosunku $rednicy reaktora do Srednicy wypelnienia
(reaktory laboratoryjne). Zwigkszenie wartosci tego stosunku zmniejsza
udziat obszaru przysciennego w stosunku do catego przekroju reaktora.
Z tego powodu, dla D/d, > 18 korelacje na zmiang promieniowej porowa-
todci beda mie¢ mniejszy wptyw na wyniki obliczen parametréw hydro-
dynamicznych z modelu CFD. Nie bedzie wtedy mialo znaczenia czy
w obliczeniach zastosuje si¢ stata porowato$¢, czy tez uwzgledni zmiang
porowato$ci wzdtuz promienia.

Whnioski

Analiza sposobéw modelowania TBR za pomoca modelu wielofazo-
wego Eulera wykazala, Ze nie mozna bezkrytycznie podchodzi¢ do do-

tychczas stosowanych w tym modelu parametréw, ktdre maja najwigkszy
wplyw na uzyskiwane wyniki obliczen, czyli sit wzajemnych oddziatywan
oraz sposobu opisu struktury zloZa porowatego.

W wyniku analizy wptywu tych parametréw na uzyskiwane rezul-
taty, stwierdzono, ze w modelu CFD powinno si¢ stosowac sity
wzajemnego oddziatywania wyprowadzone bez zadnych modyfika-
cji z modelu Attou i in. [1999], ze statymi Erguna E; = 235,531 E, =
1,59, za$ zmiang porowatosci ztoza wzgledem promienia reaktora
z korelacji Martina [1978] lub Hunta i Tiena [1990], dla statej N = 6.
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