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Modelowanie mieszania z reakcja w mieszalniku statycznym typu Kenics

Wstep

Mieszalniki przeptywowe, czgsto rurowe, zaopatrzone w nieruchome
elementy mieszajace (motionless mixers) sa powszechnie znane jako
mieszalniki statyczne. Nazwa ta, zastrzezona poczatkowo do mieszal-
nikoéw firmy Kenics© Corp., przez powszechno$¢ uzywania uzyskata
obecnie status nazwy pospolitej. Pierwsze zastosowania mieszalnikow
statycznych siggaja poczatku lat 50. XX wieku, kiedy zastosowano je
do eliminacji nichomogenicznosci termicznych podczas transportu sto-
pionych polimeréw w rurociagach. Obecnie stosowane sa do intensy-
fikacji wymiany masy i ciepta oraz mieszania w rezimach laminarnym
i burzliwym ptynéw o identycznych i silnie rézniacych si¢ lepkosciach,
uktadow jednofazowych i wielofazowych (gaz-ciecz, ciecz-ciecz, drob-
ne zawiesiny); dotyczy to rowniez mieszania z reakcjami chemicznymi,
gdzie mieszalniki statyczne petnig rolg reaktorow. Proces mieszania
polega na zmniejszaniu skali nichomogenicznosci i zmianie otoczenia
elementow ptynu, co generuje powierzchnie materialne i podwyzsza
gradienty stgzenia, przyspieszajac w rezultacie dyfuzje molekularna.
W mieszalnikach statycznych z przeptywem laminarnym osiaga si¢
podziat ptynu na warstwy i deformacj¢ tych warstw, ich dystrybucje
rekombinacj¢/reorientacjg, tworzac generacje coraz cienszych warste-
wek; czgsto, szczegdlnie w nowszych rozwiazaniach, towarzyszy temu
destabilizacja przeptywu. W przypadku przeptywu burzliwego gtow-
nym zadaniem elementow statycznych jest generacja wirdw burzliwych
i redystrybucja plynu przyspieszajaca zmiang otoczenia.

Niniejsza praca dotyczy symulacji wplywu mieszania burzliwego
na przebieg ztozonych, homogenicznych reakcji chemicznych w mie-
szalniku typu Kenics KMS. Do identyfikacji stanu wymieszania pltynu
na skalg¢ mikroskopowa zastosowano uktad reakcji szeregowo-réwno-
legtych zachodzacych migdzy 1- i 2-naftolami oraz sola kwasu sulfo-
fenylodizoniowego [1], stosowanych uprzednio do badania mieszania
w wielu typach urzadzen: poczawszy od reaktora zbiornikowego z mie-
szadtem [2], poprzez mieszalniki statyczne [3], a skonczywszy na mi-
kroreaktorze [4] i mieszalniku rotor-stator [5]:

A+B—25p-R, A+B—50-R

p-R+B—F2 58 o-R+B— 55 A4+B—5 50

gdzie 4 reprezentuje 1-Naftol, 44 2-Naftol, B oznacza sol diazoniowa,
0-R 1 p-R to barwniki monoazowe otrzymane z 1-Naftolu, S to barwnik
bis azowy z 1-Naftolu, natomiast Q to barwnik monoazowy otrzyma-
ny z 2-Naftolu. Stan wymieszania plynéw w ukladzie charakteryzuje
selektywnos¢. Parametrem informujacym o stanie wymieszania jest
w tym przypadku selektywnos¢ X, definiowana jako utamek substratu
B przeksztalconego w produkt Q.

XQ:CQ/(c0R+ch+CQ+20S) (€))

Metoda modelowania

Symulacje dotycza przeptywu i mieszania z reakcja w mieszalniku
sktadajacym si¢ z dwunastu elementow typu Kenics, kazdy o dlugosci
0,06 m, umieszczonych w rurze o $rednicy 0,04 m. Roztwor naftoli 4
i AA plynat przez reaktor, za$§ roztwor B (sl diazoniowa) dozowano
z 2 rurek o $rednicy dz = 0,001 m, wprowadzonych prostopadle do osi
reaktora migdzy czwartym a pigtym elementem statycznym (Rys. 1).
Symulacje prowadzono dla warunkéw podanych w tab. 1 i stosowanych
uprzednio w badaniach do§wiadczalnych [3].

Rys. 1. Mieszalnik statyczny typu Kenics: widoczne elementy statyczne i dwie rurki
dozujace substrat B

Tab 1. Warunki do$wiadczalne dla reakcji Bourne’a

K 0=0,+0p Cy Caa Cp
[Pa-s] [dm’/s] o (0405 [mol/m*] [mol/m’*] [mol/m’]
0.89 0,25-3,0 3000 0,02 0,08 50

Do modelowania mieszania zastosowano w niniejszej pracy model
mieszalnika burzliwego [1] i skorzystano z koncepcji znormalizowa-
nego stezenia inertnego trasera (mixture fraction)f = cg / Cpo- Pole lo-
kalnego, znormalizowanego i usrednionego stezenia (f), opisuje stan
wymieszania ptynu w skali makroskopowej. Lokalny stan mezo- i mi-
kromieszania okresla wariancja 6 ; , generowana przez nichomogenicz-
nosci duzej skali (drugi wyraz po prawej stronie zal. (2)), zanikajaca
w wyniku mikromieszania z szybkoscia Go;

do; 0 o0’ o(f) 2_ ,
(u,) o {(D+DT ) . }+2Dr[ax ] Go: )

J

J

gdzie Dy to wspotezynnik dyfuzji burzliwej, a 67 to wariancja w ob-
szarze lepkosciowo-dyfuzyjnym widma burzliwego. Znormalizowana
wariancja to stopien segregacji,

o5 __ 0
o3(0) f(1-f)

Mieszanie na skalg molekularna polega na spadku /god 1 do 0.
W pracy do okreslenia szczegotow struktury mieszaniny i zamknigcia
usrednionego wyrazu kinetycznego reakcji chemicznej w przeptywie
burzliwym zastosowano model dwuotoczeniowy Pattersona. Model ten
zostal opisany, a jego ograniczenia przedyskutowane w pracy [1]. Jest
to model przyblizony, ktory umozliwia $ledzenie ewolucji usrednionej,
lokalnej kinetyki w zaleznosci od lokalnych stezen $rednich reagentow
i lokalnych warto$ci stopnia segregacji:

({ea)=Cea) s Wew) = (eady 15 )
1-1,

5=

(r)y=keep, (1-15)=k 3)

Model mieszalnika burzliwego i zamknigcie Pattersona wprowa-
dzono do $rodowiska obliczeniowej mechaniki ptynow (CFD) w celu
jednoczesnego obliczania pola przeptywu i st¢zen sktadnikéw. Symula-
cje prowadzono w uktadzie 3-wymiarowym przy wykorzystaniu trzech
modeli k-¢: standardowego, RNG i Realizable. Siatka niestrukturalna
zawierata okoto 900 000 komorek.

Wyniki i dyskusja

Rys. 2 prezentuje poréwnanie obliczonych przy uzyciu modelu stan-
dardowego wartosci selektywnosci produktu Q z wynikami doswiad-
czen [3], w zaleznosci od catkowitego nat¢zenia przeptywu Q w grani-
cach migdzy 0,251 3 dm’/s. Przyktadowe wyniki obliczen obejmujace
rozklady predkosci, rozklady stezenia oraz wariancji st¢zenia inertnego
trasera, jak rowniez rozklady stgzenia jednego z substratow (4) i produk-
tow (Q), pokazano na rys. 2 i 4-8.
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Rys. 2. Selektywnos¢ Xy. Porownanie wynikow dos$wiadczen z wynikami obliczen
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Rys. 3. Mieszalnik statyczny typu Kenics: rozktad predkosci dla O = 0,5 dm’/s.
Rozktady w przekrojach z = 0,05; 0,1; 0,15; 0,2; 0,24; 0,3; 0,35; 0,4 1 0,45 m

1e-5 1e-4 0.001

Rys. 4. Rozktad stgzenia inertnego trasera w mieszalniku statycznym Kenics
dla 0=0,5 dm’/s
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Rys. 5. Rozktad wariancji stgZenia inertnego trasera w mieszalniku statycznym Kenics
dlaQ=0,5 dm’/s. Rozktady w przekrojach z = 0,24; 0,3; 0,35; 0,4; 0,451 0,5 m
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Rys. 6. Rozklad st¢zenia substratu 4 w mieszalniku statycznym Kenics dla Q = 0,5
dm’/s. Rozktady w przekrojach z = 0,24; 0,3; 0,35; 0,4; 0,45; 0,5; 0,55; 0,6 1 0,65 m
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Rys. 7. Rozktad stgzenia produktu O w mieszalniku statycznym Kenics dla Q = 0,5
dm’ss. Rozktady w przekrojach z = 0,24; 0,3; 0,35; 0,4; 0,45; 0,5; 0,55; 0,6 1 0,65 m
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Rys. 8. Rozktad stgzenia produktu O w mieszalniku statycznym Kenics dla Q = 3
dm’ss. Rozktady w przekrojach z = 0,24; 0,3; 0,35; 0,4; 0,45; 0,5; 0,55; 0,6 1 0,65 m

Na rysunkach obserwujemy silny wptyw natgzenia przeptywu na pole
przeptywu, mieszanie, stgzenia poszczegélnych reagentow i w rezul-
tacie na selektywnos¢ reakcji diazowania. Rys. 2 pokazuje, ze wyniki
symulacji sa zawyzone w stosunku do wynikéw doswiadczen. Wynika
to z jednej strony z niedoskonato$ci modelu £-¢ (moc dyssypowana ob-
liczana przez catkowanie szybkosci dyssypacji energii w uktadzie jest
niemal dwukrotnie mniejsza od mocy obliczanej ze spadku ci$nienia),
z drugiej strony z niedoskonatos$ci modelu Pattersona. Niemniej, cho¢
roéznice pomiardw i przewidywan si¢gaja 30%, to jednak bez dobierania
czy korygowania statych modelu, trend wplywu mieszania na przebieg
procesu zostat przewidziany prawidlowo. Przedstawiony sposob mode-
lowania pozwala przy tym na stosunkowo szybkie obliczenia. Model
k-& ma znane ograniczenia (patrz [1], s. 135-136) i w swojej standardo-
wej postaci winien by¢ uzywany dla duzych wartosci liczby Reynold-
sa; w niniejs racy liczba Reynoldsa oparta na mikroskali Taylora
Re, = (2/3)k\/LP/(8v )05 dla 0 =0,25 dm®/s wynosi 21,6, co oznacza,
ze dla matych przeptywoéw model ten moze zawodzi¢. Poréwnanie wy-
nikow uzyskanych przy uzyciu modelu standardowego k- z modelami
RNG i Realizable zamieszczone w tab. 2, pokazuje jednak, ze przynaj-
mniej w przypadku niniejszej pracy model standardowy daje najlepsza
zgodno$¢ z wynikami doswiadczen.

Tab 2. Wyniki obliczen: pordéwnanie modeli k-&

X, model k-¢
Q [dms/ s] Standard RNG Realizable
0,25 0,435 0,456 0,447
3 0,216 0,243 0,238
Whioski

1. Wyniki przedstawionej w pracy metody modelowania pokazuja, ze
zastosowany uklad zlozonych reakcji testowych moze byé z powo-
dzeniem wykorzystany do opisu stanu wymieszania na skalg moleku-
larng w mieszalnikach statycznych typu Kenics.

2. Model prawidlowo przewiduje trendy obserwowane w doswiadcze-
niach.

3. Model Pattersona, ktory tylko w przyblizeniu odtwarza szczegoly
struktury mieszaniny mozna w przysztosci zastapi¢ metoda PDF beta
[1], nalezy tez rozwazy¢ wykorzystanie modeli k-® i LES. Moze to
poprawic¢ jako$¢ symulacji, jednak wydtuzy znacznie czas obliczen.
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