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Absztrakt

A reaktorok modellezése az iparban a tervezés, a kutatas-fejlesztés és az iizemeltetés
soran is nagy szerepet kap. E feladatokra alkalmas matematikai 6sszefliggések, és numerikus
megoldd modszerek mar tobb mint fél évszdzada a birtokunkban voltak am csak az elmult
években tapasztalt szamitastechnika rohamos fejlédésének koszonhetden tudtik ezeket a
bonyolult szamitdsokat elvégezni, még hozza olyan rovid id6é alatt, hogy az gazdasagos
legyen. A dolgozatban egy keverével ellatott, folyamatos {istreaktornak a numerikus
aramlastan (CFD — Computational Fluid Dynamics) modszereivel vald beinjektalasi helyének
a meghatarozésa lesz.

Egy reaktor tervezésénél mindig tligyelni kell a benne lejatsz6dd folyamatokra
(h6atadas, komponensatadas, reakcid lejatszodasa), az optimalis lizemeltetési paraméterekre,
megfeleld fazishomogenizalasra. A berendezések keveredési viszonyai, aramlasi képei mar
elég jol fel lettek térképezve az elmult évek, évtizedek soran, &m ha reakciot szeretnénk
lejatszatni a berendezésben, akkor legalabb ennyire fontos, hogy a komponensek megfeleléen
legyenek betaplalva, mert csak igy biztosithatd a kivant konverzid elérése. A munka végére
elsdsorban egy olyan eszkodz elkészitése a cél, amely egy a felhasznalo altal kivalasztott
reakciorendszer esetén megmutatja, hogy egy keverdvel ellatott, folyamatos iistreaktorban
hova és hogyan érdemes beinjektalni a reagenseket, hogy a reaktor mitkddését jellemzd
konverzid optimalis legyen.

A vizsgalt iistreaktor CFD modelljének implementalasa COMSOL Multiphysics v4.2
szoftverrel tortént. A dolgozatban a geometria részletes bemutatasarél, a reaktorban
kiilonb6zé geometriaji keverdelemek altal kialakitott dramlasi képek vizsgalatarol, és a
megfeleld konverzio eléréséhez az optimalis betaplalasi hely meghatarozasarol lesz szo.






Tartalomjegyzék

ADSZITAKE ... s 2
TartalOMJEZYZEK ....eovviriiiiriit et 4
1. BEVEZELES ... e 5
2. Az dramlastan Kialakuldsa ... 6
2.1. A CFD @laKUIASA. ....cviieieieiieee e e e 7
2.2. Peldak az ipar terlIEtEIOL .........viiiiiie e 9
221, StatIKUS KEVEIO ..eiuiiiiieiiiieieiei it 10
2.2.2.  Szuperkritikus folyadék szimulacio a kritikus ponton til...........ccccvveerienienienieise e 11
2.2.3.  Elfutdsi reakciOk VIZSZALALA .......ccoviieiiiiiitiie e 11
2.2.4.  Kémiai reakciok Kevert tartdlybDan ...........cociiiiiiiiiiiiei e s 12
2.3. KEVETES 1. 13
2.4, COMSOL MUIIPRYSICS ...ttt bbbt b ettt 15
3. A kevert berendezés CFD modelljének megalkotasa ..........ccccoveeriiiiiiiiiiinienieseeese e 16
4. EIedMENYEK ...t 19
4.1. A 1apatgeometridk VIZSZALAta........ccciiiiiiiiiiiiiiieiti e e 19
4.2. Betaplalasi helyek VIZSZAIAta ........ccoieiiiiiiiiiiicie e s 24
4.3. Injektalasi helyek VIZSZALAta .........ccvieiiiiiiiie e 29
4.4, A konverziok és a tartdzkodasi idOk Kapesolata .........ceveiieiiiiiiiiiiie e 34
5. O557€f0gIalAs €5 KONKIUZIO ........c..ovcvveieeriiciitisscieiisete sttt 37
6. IMEIIEKIEL ...ttt bt b e b et b e r b r bt b e er e 38
7. TrOdalOMY@EYZEK ... e 39
KOSZONENYIIVANTTAS ..o 40



1. Bevezetés

A vegyiparban az egyik leggyakrabban alkalmazott miiveleti egységek a kevert
berendezések, reaktorok. Tobbféleképpen osztalyozhatok, a miikddés szerint (szakaszos,
félfolyamatos, folyamatos), termikus miikodés alapjan (izoterm, adiabatikus), vagy az
alkalmazott keveréelem alapjan (turbinakeverd, jet keverd, lapatkever6 stb.). A dolgozatban
egy keverdvel ellatott, folyamatos iistreaktor lesz a vizsgalat targya. Ez egy olyan tartaly,
amelybe folyamatosan 1épnek be, illetve ki a reagald anyagok, illetve a termékek, és a jobb
elegyedés érdekében kevertetjiik azokat.

Mivel ezek a berendezések legtobbszor egy miikodo technologia részei, ezért kisérleti
informaciok nehezen szerezhetdk be, illetve eléfordulhat, hogy egy modell felépitéséhez
sziikséges adatok Osszegyljtése hosszi idObe telik. Megoldast jelenthetnek a féliizemi
kisérletek, de ezekben az esetekben a méretnovelés okozhat problémat, ugyanis ez jelentdsen
befolyasolhatja a berendezésben kialakitandé aramlési képet. A méretndveléssel sok kutatd
foglalkozott mar, és jelenleg kiilon tudoméanyagként kezeljik. E tudomanyteriilet
kialakulasakor még bonyolult médon, dimenziomentes szamok utjan tortént a szamitas,
korunkban viszont mar elterjedésiiknek koszonhetden széles korben alkalmazhato
tervezOprogramok allnak rendelkezésre (pl. Aspen).

Idedlis esetben a bevezetett folyadék Osszes részecskéje azonos — a tervezés soran
meghatarozott — ideig tartozkodna a rendszerben. Ez természetesen a valdsagban ritkdn
torténik igy, példaul ha pasztaszeri anyagokat lassan aramoltatunk egy csdvezetékben, akkor
ez lesz megfigyelhet6. tehat lesznek olyan elemi térfogatok a betaplalt aramban, melyek
azonnal kilépnek a berendezésbdl, de lesznek olyanok, amelyek rovidebb-hosszabb idot
eltoltenek a tartdlyban, és ezek kozott jelentés mértékli eltérés lehet. Ennek alapvetd oka,
hogy az ataramld kozeg kiilonbozo térfogatelemei kiilonb6zé utvonalakon, kiilonbozo
sebességgel haladnak keresztiil a reaktor egyes részein.

Annak érdekében, hogy ezt a sokoldalu berendezést vizsgalni tudjuk a technologia
megbontasa nélkiil a numerikus aramlastani (Computational Fluid Dynamics - késébb mar
csak CFD) modszerek hasznalata javallott. A CFD moddszerek segitségével lehetséges leirni
olyan berendezéseket a tényleges fizikai valdjukban, amelyeknek szimulacidja mas
modszerekkel hosszu idObe telne.



2. Az aramlastan kialakulasa

Az aramléastan nem mas, mint egy fluidumnak (cseppfolyos és légnemi kézegeknek)
csovekben, csatornakban vagy kiilonféle ezek koriili szabad térben kialakulo aramlasaval
foglalkozd mérnoki tudomanyag.

Az aramlastan tudomanyaval mar az oOkori Gordgorszagban elkezdtek foglalkozni,
amikor is Archimédesz (i.e. 287-212) megalkotta a felhajtoerérél szold toérvényt. A
tudomanyteriilet fejlodését eldsegitd kutatasok a kozépkor idejének eljoveteléig és az alatt
sem folytatddtak jelentds mértékben. Viszont a XV-XVI. szdzadban ismét fellendiilt ezen a
téren a kutatas, Leonardo da Vinci (1452-1519) tobb mint 500 éve publikalta hires
konyvében, a Codex Atlanticus-ban azt az emberi erével mikodtetett szerkezetét, mely, mint
egy nagy csavar a levegobe furodva helybol emelkedhetett fel a foldrél. Ez mar egy
aramlastani alapokon nyugvo elképzelés volt, igaz nem lett kiprobalva. 200 év sem telt és
tobb tudods is probalkozott az aramlastan alapjainak a lefektetésével. Ilyen volt Evangelista
Torricelli (1608-1647) a barométer megalkotoja, Isaac Newton (1642-1727) a viszkozitassal
kezdett el kisérletezni és Blaise Pascal (1623-1662), aki a hidrosztatika alapelveit fektette le.
Ezt az utat folytatta a XVIII. szazadban Daniel Bernoulli (1700-1782), aki az aramlastant
matematikailag is megalapozta Hydrodinamica cimi miivében. Szamos matematikus, tobbek
kozt Joseph Louis Lagrange (1736-1813) (Lagrange fliggvény), Pierre Simon de Laplace
(1749-1827) (differencialegyenletek, matematika, analizis fejlesztése) Siméon-Denis Poisson
(1781-1840) (Poisson-tényezd), Leonard Euler (1707-1783) (Euler egyenlet) és Louis Marie
Poiseuille (1797-1869) (laminaris aramlas leirasa kor keresztmetszetli csOben) segitettek
kiboviteni az dramléstanr6l addig megszerzett tudast. Keésébb 1Ujabb matematikai
Osszefliggéseket alkotott Claude-Louis Navier (1785-1836) ¢s George Gabriel Stokes (1819-
1903) (Navier-Stokes egyenletek), amikor beillesztették a fluidumok viszkozitasi
tulajdonsagait a mar meglévé egyenletekbe. Osborne Reynolds (1842-1912) meghatarozta a
Reynolds—szamot, és azt, hogy kor keresztmetszetii csOben mely esetekben beszéliink
lamindris €s turbulens dramlésrol.

A XX. szazadban Ludwig Prandtl (1875-1953) meghatarozta a hatarréteg elméletet, és
az oOsszenyomhato folyadékok viselkedését. Karman Todor (1881-1963) is vizsgilt egy
aramlasi jelenséget, amit ma mar csak Karman féle 6rvénysorként emlegetiink. A Kérmén-
féle orvénysornak hidro- és aerodinamikailag is nagyon fontos jelentdsége van. Karman
Todor adta az elsé elméleti magyarazatat surlodo kozegbe helyezett testek mogott keletkezé
turbulens aramlasoknak. Aramlo folyadékba vagy gazba helyezett, test mogott drvénytér
keletkezik, amennyiben az aramlds eléri egy a test méretétdl €s alakjatol fiiggd minimalis
Reynolds-szamot. A test szélein az impulzusmomentum megmaradasanak tétele miatt
egymassal ellentétes iranyba forgd oOrvények jonnek létre, melyeket elég nagy forgasi
sebesség elérése esetén — tehetetlenségiik folytdn — magaval ragad a surlodo kozeg, és az 1.
abran lathato jellemz06 képet alakit ki. Szintén a perdiiletmegmaradasbol kovetkezik, hogy a
leszakadd orvények egyenként kovetik egymast és ellenkezd forgasiranytiak. A leszakado
orvények ily modon kialakuld egymasutanjat nevezik Karman-féle 6rvénysornak.[2]



1. abra: Karman féle orvénysor sebességprofilja [10]

Geoffrey Ingram Taylor (1886-1975) statisztikailag irta le a turbulencia jelenségét,
ezzel megalkotva a Taylor miksoskalat, ami egy olyan hossz Iépték, ami a turbulens aramlés
jellemzésére szolgal. A turbulencia irant érdeklédve Andrey Nikolaevich Kolmogorov (1903-
1987) és George Keith Batchelor (1920-2000) tovabb mélyitették a fluidumok viselkedésével
foglalkoz6 tudomanyok teriiletén elért eredményeket.

A kovetkezOkben a numerikus aramlastan alakuldsdnak egy rovid attekintését mutatom
be, néhany gyakorlati jelentéséggel bird példan keresztiil mutatom be a tudomanyteriilet mai
allasat, illetve az abban rejld lehetdségeket. Ezt kdvetden a keverést és annak fontossdgat
mutatom be, végiil a szamitasokhoz alkalmazott szoftvercsomagroél ejtek néhany szot.

2.1. A CFD alakulasa

Kérdéses, hogy melyik nagy tudos végzett el0szor a maihoz hasonlé CFD szamitast.
1922-ben elkésziilt az elsé numerikus iddjaras eldrejelzd rendszer, &m ez hat héten at tartd
szdmolas utan hibas eredményt adott. Ez a modell ki lett egészitve Richardson altal egy a
vilag kiilonbozd részeirdl érkezé adatok feldolgozasara szolgdld berendezéssel a vilag
kiilonboz6 részeirdl érkezé adatfeldolgozoval. Ez a fejlesztett 1ddjaras eldrejelzé rendszer
nevezhetd a CFD 6sének. A 1953-ban Japanban egy henger koriili aramlast leir6 modellt
oldottak meg egy numerikus modszerrel.

1960-as évektdl kezdtek megjelenni a ma is hasznalt CFD kodok (Particle-In-Cell,
Marker-and-Cell, Arbitary Lagrangian-Eulerian moédszer, stb.). Kereskedelmi forgalomban
azonban, csak az 1980-as évektdl kezdve lehetett beszerezni ezeket, hala a nagyobb cégeknek,
akik a sajat CFD szoftver kifejlesztése helyett inkabb a piacon levoket alkalmaztak.[12]
Sajnos még a kozonséges differenciadlegyenleteknek is csak egy részére van egzakt megoldasi
modszerlink, az esetek nagy részében csak kozeliteni tudjuk a pontos eredményt. A
szamitogépek gyors fejlddésének koszonhetden azonban, egyre inkabb eldtérbe keriilnek azon
numerikus modszerek (véges differencia modszer (Finite Different Method - FDM), véges
elemek modszere (Finite Element Method - FEM), véges térfogatok modszere (Finite Volume
Method - FVM)), amelyek segitségével numerikusan meghatarozhatok a keresett aramlastani
paraméterek. A numerikus megoldas legfontosabb részét képezik a peremfeltételek és kezdeti
értekek, ezeket kiegészitve a konzisztenciara, (numerikus) stabilitdsra és a konvergencidra
vonatkoz6 feltételrendszerrel, a valésagos aramléasra mérnoki-fizikai szempontbol, esetenként,
igen jo kozelitést is kaphatunk, amely megoldasok igen csak hasznosak lennének a fluidumok
dinamikdjanak megértésében. [1]



A szamitdgépek adattarolasi és feladatmegoldd képességei lehetdvé tették a numerikus
modszerek joval nagyobb sebességgel vald elvégzését. Harom 6 tényezd jatszott szerepet
abban, hogy a CFD a folyamatmérnoki szakma egyre inkabb szerves részévé valhasson. Ezek
voltak a szamitastechnika fejlédése, a széleskori fizikai modellek fejlesztése és a fejlett
numerikus algoritmusok. Az 2. abran lathat6, hogy az 1990-es évekt6l kezdve milyen
rohamos iitemben gyarapodtak ¢ teriilethez kapcsolddd publikaciok szama. Egyik f6 oka a
CFD elterjedésének a szimulacios id6 dramai csokkenése volt, aminek oka a szamitastechnika
elmult évtizedekben tapasztalt rohamos fejlodése. A 2. dbra megmutatja, hogyan kovették az
IBM processzorokban 1évé tranzisztorok szama a Moore torvényt az évek soran, és ebbdl
lathato, hogy a kovetkezd években a szamitastechnika fejlddése tovabbra sem lassul, sot
inkabb gyorsul.[8] Azt nem szabad elfelejteni, hogy a szamitasi teljesitmény novekedése
altalaban az energiafogyasztas novekedésével jar. A szamitdstechnikdban az elmult
évtizedben elindult torekvés az, hogy az alkatrészek, amellett, hogy gyorsabb szamitasok
elvégzésére legyenek képesek, lehetbleg ugyanannyit, de inkabb kevesebbet fogyasszanak,
mint elédeik. Ez azt is jelentheti, hogy a jovOben valamelyest vissza fog esni a szamitasi
teljesitmény ndvekedése, s az eddigi tendenciatol eltérdéen, kevésbé gyorsulva fog fejlddni a
szamitastechnika.
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2. abra: A ScienceDirect statisztikai adatai és a processzorokon 1évé tranzisztorok szama [9]

A CFD az aramlastani probléma megoldasa esetén a vizsgalt teret véges elemekre,
ugynevezett celldkra osztja fel, ezekre pedig megoldja az aramlastan alapegyenleteit
(kontinuitas, anyag-, impulzus-, energiaegyenletek, transzportegyenletek, turbulencia
jellemzok) a peremfeltételeket figyelembe véve. A szoftverek mara mar a gyakorlati feladatok
megoldasara hatékonyan felhasznalhatok. A numerikus dramléstan segitségével szdmithatd —
a teljesség igénye nelkiil - hdatadas, hovezetés, kémiai reakciok, égés, tobbfazisu aramlas,
forgogépek (turbina, szivattyu) miikddése, gazok terjedése és szuperkritikus anyagok
viselkedése.



A numerikus dramléstani szdmitdsok alkalmazasa el6szor az tirhajogyartasban terjedt el,
de ma mar szamos teriileten hasznaljak fejlettsége miatt. A CFD modelleket alkalmazé
szoftverek lecsokkentik a gyartési és tervezési koltséget, a bonyolultabb fizikai modelleket is
megoldjak. A ma piacon kaphatdé CFD szamitasok elvégzésére alkalmas szoftverek kialakitasa
soran torekednek arra a készitok, hogy az egy kdnnyen alkalmazhat6 program legyen. Néhany
alkalmazasi tertilet [4, 5, 6]:

Repiildipar: hdmérsékletingadozas okozta fluktuacid, gyorsulas vizsgalata, szélcsatornak
iranti igény csokkentése (tényleges objektum egy kicsinyitett modelljének valo vizsgalata).

H6- és éaramléstechnikai gépek: kompresszor: kompresszor hatasfokdnak novelése,
¢gdterekben €s turbindkban lezajlodo folyamatok modellezése.

Gépjarmuigyartas: kocsiszekrény aerodinamika, utastér ventillacid, 4aramlastani
rendszerek motorban, illetve segédberendezésekben valo vizsgalata, lizemanyag-fogyasztas
csokkentése.

Biztonsagtechnika: tliz- és fiistterjedés eldrejelzés, robbands és egyéb véletlenszerii
folyamatok modellezése.

Meteorologia: hosszi- és rovidtava iddjaras eldrejelzés, globalis klima modellek.

Gyartési folyamatok: keverési viszonyok optimalasa, produktivitas novelése a konnyt-, a
nehéz-, vagy a vegyiparban: acélgyartas, keveredési folyamatok, bevondmassza felvitele.

Epiiletgépészet: épiiletfiités €s szellozés analizis, tlizvédelmi és kiilsé aerodinamikai
hatasok vizsgélata.

Csillagaszat: hozzajarulds a vilagegyetem eredet-kutatashoz, galaxisok kialakulasanak
modellezése, magneses viharok, napszél és hatasa a Foldre.

Telekommunikacio: vezeték nélkiili halozatok fejlesztése.

Nuklearis technikaban: ilizemel0 atomeromuvek, kutatd ¢és oktato reaktorok
foberendezéseinek vizsgalata, kutatas-tervezés alatt allo atomreaktor-koncepcidk alatt allo
atomreaktor-koncepciok vizsgalata, fiizids berendezések egységeinek vizsgalata.

2.2. Néhany gyakorlati példa

A kovetkezd fejezetben néhany a tudomadnyteriilethez kapcsolodd gyakorlati
jelentdseggel is bird példat mutatnék be:

. Statikus keverd

. Szuperkritikus folyadék tulajdonsadgainak meghatarozasa
o Elfutasi reakciok vizsgalata

. Kémiai reakciok kevert tartdlyban



2.2.1. Statikus kevero

Statikus keverdket széleskortien alkalmaznak az iparban. Ezek a berendezések nem
masok, mint csdvek a benniik taldlhaté mozdulatlan aramtord lemezzel, amelyek kialakitanak
egy aramlasi mintat, mely a folyadékok, gazok keveredését okozza. Nagyon sok kutatés
zajlott ezen a teriileten a geometriara és a nyomasesés javitasa érdekében.

Bakker, Marshall, és LaRoche meghataroztak a 90-es évek elején egy két komponensbdl
allo elegy keveredését egy hatelemii statikus keverOben. A 4. abrdn a betaplalés
kozéppontjaban az egyik komponens all (100 %), pirossal jelezve. A betaplalas kiils részén
pedig 100 %-ig a masik komponens talalhatd meg kék szinnel. Az abran a sorok a
koncentraciot mutatjak a keverd elemszama szerint, mig az oszlopok kiilonb6zd forgatas utani
allapotokat mutatnak (18°, 54°, 90°, 126°, 162°). [16]

Az elsd elemben lathato, hogy a piros mag két kiilonallo részre probal szakadni, nytlni,
¢s a csO oldala felé orientalddni. A kék rész pedig két félkor alaku részre osztodik, amik a cs6
belseje felé mozognak. A harmadik elemnél lehet latni, hogy a kék rész mar a csé kozepén
talalhatd, a koncentracioprofil teljesen atalakult. Ezeknek az osztddasi, nyualdsi, behajlasi
folyamatnak az ismétlése lathaté minden maésodik egységben, amig a fluidum nem valik
kevertté, zold szintivé. Az elemek szama altalaban 6-18 db kozott szokott valtozni. [17]
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3. abra: Koncentracioprofilok a keverében
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2.2.2. Szuperkritikus folyadék szimulacio a kritikus
ponton tul

Sok anyagot ismeriink, példaul viz, oxigén, szén-dioxid, stb., és minden anyagnak
megvannak a sajat termodinamikai tulajdonsagai (stirtiség, viszkozitas, hovezetés, fajhd, stb.).
Ezek a tulajdonsagok a kornyezet hatdsara valtozhatnak, és a kritikus pont kézelében kritikus
allapotba keriilhetnek. Kritikus pont az a hdmérséklet, vagy nyomas, vagy térfogat, amely
allapotban az anyag kozvetleniil megy at folyékony halmazallapotbdl légnemiibe és viszont.
CFD szimulatorokkal alacsony ¢és nagy sebességli szuperkritikus folyadék 4&ramok
termodinamikai tulajdonsagai is meghatarozhatoak a kritikus ponton tual. [12]

Ilyen példaként mutatndm be Davis kisérletét, ahol szén-dioxid kétdimenzids szabad
konvekcidjat vizsgalta két parhuzamos lap kozott. [11] A vizsgélat sordn feltételezték, hogy a
Rayleigh-szam (Grashof és a Prandtl szam szorzata) 10* értéket vesz fel 1égkori nyoméson és
hémérsékleten. A hdmérsékletek a bal és a jobb lapon 303 és 313 K voltak, a nyomas 0,1
MPa. Mikor a nyomast megnovelte 8 MPa-ra a fazis mind szuperkritikus fluidum mind
folyadék halmazallapotban is jelen volt a rendszerben.

Az 5. 4bra jol mutatja a siriség valtozasat szuperkritikus és 1égkori nyomason. Jol
lathato, hogy két nagysagrendbeli valtozas kovetkezik be a nyomas novelés hatasara, mivel a
szén-dioxid az 4.a abran szuperkritikus fluidum, mig a 4.b abran gaz halmazallapotban van. A
stirliség a 1égkdri nyomason szinte konstans, de mint a képen is jol lathato szuperkritikus pont
felett 2,5-szeres kiilonbség van a legkisebb és legnagyobb nyomas kozott. Ugyanilyen
drasztikus kiilonbség tapasztalhaté mas anyag, mas tulajdonsadgok 6sszehasonlitasa kozott is.

1I8E+00
. 1.JSE+QC
175E+0

1.748+00

7.790€+02
6.67E+02
0.24E+02
G81E+02

5.28E+02 1 73E+00
4 958402 173E+00
4 52E+02 1.72€+00
4 09E+02 1716400
366E+02 1.70E+00
3235402 1.70E400
2808402 1.09€+00

(a) (b)

4. abra: Szamitott siirtiségeloszlas. (a) 8 MPa, (b) 0.1 MPa

2.2.3. Elfutasi reakciok vizsgalata

A homérséklet elfutas (vagy termikus elfutas) exoterm kémiai reakciok eredményeként
jOhet létre. A jelenség abban az esetben kovetkezik be, ha a keletkez6 hdmennyiség
meghaladja az elvont homennyiséget. Ekkor a homérséklet novekedése olyan modon
valtoztatja meg a koriilményeket, hogy azok a hdémérséklet tovabbi ndvekedéséhez vezetnek,
igy gyorsabb reakcio lefutashoz, ami még tobb hot general és végiil a reaktor robbanasa is
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bekovetkezhet. Leggyakrabban a reakcidsebességi allandd, igy a reakcid hétermelése is
exponencialisan ndvekszik a homérséklettel, igy nehéz leallitani egy ilyen termikus elfutést.
Kutatasok bizonyitjdk, hogy ezek a folyamatok okozzdk az ipari balesetek kozel negyedét,
ezért tanulméanyozasuk rendkiviil fontos biztonsagtechnikai szempontbol.

Az elfutas kivaltod okainak legtobbszor a keverd berendezés és a hiitérendszer, és maga a
tervezés hibajat nevezik meg. [14] Esetlegesen el6fordulhatnak exoterm hdszinezetii
mellékreakcidok, amik szintén a termikus elfutds bekovetkezését segitik eld. Példaul egy
polimerizacios reakcid esetén, ahol a reakcio lefutdsa sordn nd a viszkozitas €s lokalis ,,meleg
pontok™ alakulnak ki, a nem megfeleld kevertetés a rendszer globalis elfutdsdhoz vezethet. A
7. abran 500 madasodperc elteltével wjra és ujra csokkentjilk a fordulatszamot 800
fordulat/percrdl 50 fordulat/percig. Jol latszik, hogy a keverdelem elromlésaval, a rendszer
hajlamosabb a hémérséklet elfutasra, akar a reaktor robbanésara is.

100 |
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P 6o} \
l_&
\
401
20 : : : : ]
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5. abra: A keverdrendszer hibajanak hatiasa a hémérsékletre (800-50 fordulat/perc) [15]

2.2.4. Kémiai reakciok kevert tartalyban

A kémiai reagensek elegyitése egy hétkoznapi miivelet a folyamatiparban. Am nem
mindegy, hogy milyen reakciorendszer van jelen, és az hogyan befolyasolja a f6 termék
eloszlasat. Ezt befolyasolhatja az is, hogy a betaplalas helye hol taldlhat6 a reaktoron. 1993-
ban Bakker és Fasano [18] CFD szimulatorral meghataroztak egy kompetitiv-konszekutiv
reakciorendszer termékeloszlasat. A reakciok a kovetkezéképpen néztek Ki:

K, 3
A+EF R k1=?3|:“:|

meol- s

()

3

KZ
B+ ERE—=§ kK, =35
meol: s

Ezt a reakcidrendszert mar 1981-ben Bourne [19], és 1986-ban Middleton [20] is
vizsgalta. Két kiilonb6z6 méretli reaktort alkalmaztak (30 €s 600 liter), a méretének megfeleld
keverdvel ellatva. A reaktansok ekvimolaris aranyban keriiltek bevezetésre a reaktorba. Mig
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az A komponenst egyenletesen taplaltak be a tartalyba, addig a B komponens egy kis régioba
keriilt betaplalasra az A-hoz képest nagyobb koncentracidval.

A melléktermék képzodését vizsgaltadk a betaplalas helyétdl fiiggéen. A 6. abran jol
lathato, hogy ha a betaplalas a keverdelem folé keriil, akkor nagyobb turbulencidju részt az
aram rogton atlépi, és a lokalis keveredés nem limitdlja a féreakcidt. Ebben az esetben a
termékeloszlas feleakkorara esik, mint mas betaplalasi helyek esetében.

sur face
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6. abra: A termék konverzidjanak vizsgalata kiilonbozé betaplalasi helyek esetén [21]

2.3. Keverés

Egy reaktor tervezésénél mindig tligyelni kell a benne lejatszodo folyamatokra (hdatadas,
komponensatadas, reakcio lejatszodadsa), az optimalis iizemeltetési paraméterekre, megfeleld
fazishomogenizaldsra. A berendezések keveredési viszonyai, dramlési képei mar elég jol fel
lettek térképezve az elmult évek, évtizedek sordn, am ha reakcidt szeretnénk lejatszatni a
berendezésben, akkor legalabb ennyire fontos, hogy a komponensek megfeleld sebességgel,
megfeleld helyen legyenek betaplalva, mert csak igy biztosithato a kivant konverzio elérése.

A keverésnél két vagy tobb (egymastol eltéré anyagi tulajdonsaggal bird) anyagot
kényszeraramlassal egyesitlink, homogenizalunk azért, hogy az egyes alkotorészek eloszlasa a
legkisebb térfogatelemekben is a kivant keverési aranynak feleljen meg. Homogenizalas
fogalma ala tartozik:

e aszuszpendaltatss;
e adiszpergaltatss;
e az egymasban nem old6dé folyadékok emulgedlasa;

e a hdcsere intenzifikalasa.
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Levenspiel [13] figyelembe vette, hogy ha két fluidum keverve van, a molekularis
viselkedése az elegynek két extrém eset kozé eshet. Ha a molekuldk szabadon mozoghatnak,
akkor a diszpergalt anyag mikrofluidumként viselkedik, és nem mutat szételegyedést.
Ellentétes esetben, a diszpergalt anyag sok molekulat tartalmazo csoportokban marad és
makrofluidumként kezeljiikk. Tovabbad ha a makrofluidum mikrofluidumma alakul fizikai
keverés hatdsara (turbulencia vagy molekuldris diffuzid), a szételegyedés foka és aranya
csokkenni fognak.

A keverni kivant anyag tulajdonsagait vizsgalva beszélhetiink onként keveredd
anyagokrol, amik alatt legtobbszor gazokat, vagy kis viszkozitasu folyadékokat értiink. Meg
kell emliteni a kevertségi allapotdit megdérz0 anyagokat, amelyek nagy viszkozitasu
folyadékok, vagy szilard anyagok, valamint a szétvald anyagok csoportjat jelentik. Ez
utobbiba tartoznak a szuszpenziok, emulzidk, vagy gaz-folyadék rendszerek.[3]

A keverés hajtoereje legtobbszor a sebességkiilonbség vagy mechanikai behatas. A
keverés célja fligg az elegyiteni kivant fazisok szamatol:

e Egyfazisu folyadékoknal: koncentracid, vagy hémérséklet kiegyenlités, homogén
fazist reakciok lejatszatasa.

e Folyadék-folyadék extrakcional: szételegyedés meghatarozasa.
e Viszkdzus folyadéknal: hdmérsékletkiegyenlités.

e Folyadék-gaz  rendszereknél: gazdiszperzi6  kialakitdsa,  abszorpcio,
reakciogyorsitas, habképzés.

A keverés leirdsara és annak szdmitdsdra, mérésére jellemzd mérdszdmok lettek
bevezetve.

. Keverési Reynolds szdm: az aramlés jellegét adja meg a keverdben a tehetetlenségi
¢s a viszkozus er6k hanyadosaként.

_dv_der 2mrd _2md* _and® _d’nzp
v )] v 2-0 v n

Re

1)

° Keverési Euler szam: dimenzidomentes szam, amit aramlasi szamitasoknal
hasznalnak. A helyi nyomasesés, és a térfogatra vonatkoztatott kinetikai energia hanyadosa.

Eu = pz
- 0)
. Froude szdm: a keverdben uralkodo tehetetlenségi és nehézségi erd hanyadosa.
2
g @)

. Teljesitmény szam: a keverd teljesitménysziikségletét hatarozhatjuk meg a
segitségével. Az M a képletben a keverdelem nyomatékat jelenti.

27NM
Po=—"3"¢
AP (4)
° Dimenzidmentes keverési 1d6: dimenzidomentes mérdszam - amit a keverdelem

fordulatszamanak és a keverési idonek a szorzatabol szdmithatunk - melybdl a megfeleld
keveredésre kovetkeztethetiink bel6le. Leginkabb a reakcidkndl van jelentdsége a
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komponensek megfeleld eloszlatdsara adhat informaciot. A kereskedelemben ma mar szamos
CFD szamitasok elvégzésére alkalmas szoftver elérhetd. A dolgozatban a kidolgozott
modellek implementalasara és megoldasira a COMSOL Multiphysics program keriilt
alkalmazasra, igy a kovetkezo fejezetben ezt mutatnam be roviden.

2.4. COMSOL Multiphysics

A COMSOL Multiphysics egy véges elemek moddszerét (Finite Elemenet Method, [7])
alkalmaz6 programcsomag. A véges elemek modszere egy numerikus modszer parcialis
differencidlegyenletek megoldasara. A modszer lényege, hogy a vizsgalt, tetszéleges
geometria kialakitasu, tetszoleges peremfeltételi, és tetszoleges feltételekkel rendelkezo testet
véges szamu, kicsiny, de geometriailag jol meghatarozott cellakbol, az un. végeselemekbol
felépitett modellel helyettesitjiik. Ezek az elemek csak a csomoOpontjaikban kapcsolodnak
egymashoz. E végeselemekbdl kialakitott halo feliiletein kiilonféle fizikai kényszereket,
ugynevezett peremfeltételeket adunk meg.

Kitiinden alkalmazhatd parcidlis differencidlegyenletek megoldasahoz, a kiilonb6z6
tudomanyteriiletek torvényei elkiilonitve talalhatok meg, igy a modellalkotas menete
Iényegesen meggyorsul. Az alkalmazott program legfontosabb tulajdonsagai:

o véges elemek modszerén alapuld hatékony numerikus megoldé modszerek;
e teljes modellezési kornyezet, akar AutoCAD, Solidworks abra is importalhato;

e szamos specifikus modul (Chemical Engineering, Heat Transfer, MEMS,
Structural ~ Mechanics,  stb.), egyenletorientalt = megkozelités,  kész
mintaalkalmazasok

e kiilonbozo6 fizikai folyamatok egyiittes szimulalasa (Multiphysics);
o lchetdség van a MATLAB programcsomaggal valo egyiittmiikdésre is;

A szoftverben el6szor a szdmunkra megfelelé geometriat kell megvalasztani, ezutdn a
modellegyenletek kivalasztasa kovetkezik. Megalkotjuk, esetleg importaljuk a geometriat,
végil a modellegyenletekben szerepld paramétereket definidljuk (Subdomain), és a
peremfeltételeket rogzitjiikk (Boundary).

Ezzel a modellalkotas folyamata befejezddik és annak megoldasa kovetkezik. Ezt a halo
generalasaval kell kezdeni. Ez azért fontos 1épés mivel a felbontas minél részletesebb a
modell annal pontosabb lesz, de a megoldasi id6 jelentds mértékben né. A program el6szor a
megalkotott geometriat véges szamu elemre bontja fel, majd a diszkretizalas eredményeként,
az elemekben mar az algebrai Osszefiiggéseket generalja le. A megoldott modell lehet
dinamikus ¢€s stacioner is. A vizsgalatok soran egy folyamatos reaktor stacioner modelljeit
dolgoztuk ki ¢és oldottuk meg, illetve a tartézkodasi eloszlds stirliség fliggvények
meghatarozasdnal a program dinamikus modelljét is hasznaltuk. A modell megoldasat
kovetden az eredmények kiértékelése kovetkezik.

A vizsgalatok a kovetkezd paraméterekkel rendelkezd szamitogépen lettek lefuttatva:

e Processzor: Intel Core 2 CPU 6400 @ 2.13 GHz
e Memoria: 8,00 GB
e Operacios rendszer tipusa: Windows 7 Enterprise, 64 bit

A programok atlagosan fél és masfél ora kozott futottak le.
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3. A kevert berendezés CFD modelljének megalkotasa

A modellt a COMSOL Multiphysics Chemical Species Transport modul, Transport of
Diluted Species modelljébdl (komponensmérleg), és a Fluid Flow modul, Single Phase
almoduljanak, Laminar Flow modelljébdl (impulzusmérleg) épiil fel. A vizsgalat soran a
rendszer idOben allanddsult allapotat szamitottuk.

A vizsgalt reaktor forgdsszimmetrikus, igy nem sziikséges egy hdromdimenzids
geometria kialakitasa. A reaktort ezért két dimenzidban vizsgaltam, amely esetén a swirl flow
modell hasznalandd, amely forgo berendezés altal generalt aramlasok szamitasara alkalmas. A
két dimenzidora vald egyszertsités a szamolas idejét lecsokkenti, de aszimmetrikus
keveréelem esetén nem hasznalhatd. A modell geometriajat a 7. abra, mutatja, bal oldali abran
a betaplalasos vizsgalatok geometridja lathatdo, a jobb oldalin pedig a beinjektalasos
geometriat mutatja be. A betaplalds mindig a reaktor falan tortént az injektalas pedig egy
benyul6 csonkon.
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7. abra: Betaplalasi és beinjektalasi geometria

Elészor az az elkészitett szimulatorokban alkalmazott mérlegegyenleteket és a
hozzajuk tartozoé peremfeltételeket mutatom be, a két vizsgalt geometria esetén. Az injektalasi
csonkok koziil természetesen egyes vizsgalatok esetében, csak egy pontban bontottam meg a
reaktor geometridjat, a tobbi csonk olyankor nem létezett. El0szor a laminaris dramlast leird
impulzus-mérlegegyenletet mutatom be, amire a modellben a Navier-Stokes Osszefiiggést
alkalmaztam.

T 2
p(u?]u=?[—pl+u(?u+(?u] ]—EM(‘Fujl +F ©)

V(pu) =0 7)

rrrrr I

2. perem: kilépd — kilépési aramstiriiség. Kilépési sebességet, tigy adtam meg, hogy a
feliilethez szamoltam eldre tervezett térfogataram-striiséghez kilépési sebességet, igy a
tomegmérleg nem okoz gondot a szamolasban. A 7. abra jobb oldalan ugyanott talalhato a
kilépo feliilet. Ez minden vizsgélat esetén ugyanott talalhato.

u=Uyn (8)
3-4-5-17-18. peremek: Fal — cstuszo fal. Ezen a peremen vessziik figyelembe a
keverdelem forgd mozgasat. A fal mozgasi sebességének, ¢ komponensének a

fordulatszdmbdl szamolt kertileti sebességet adtam meg. Természetesen a 7. abran lathato
injektalasos geometria esetén keverdszarara és lapatjara is ez a peremfeltétel van alkalmazva.
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W

un==0, wt=U_ (9)

1. perem: Axialis szimmetria. Ez a fajta perem csak a szimmetriatengelyeknél
alkalmazhatd. A perem mindkét geometridban ugyanott talalhat6. Ez az a perem, amely
ténylegesen a reaktor szimmetria tengelyét jeloli.

W

un=0, wut=U_ (10)

7-8-11-13-15. peremek: Fal - nem cstsz6. Ezzel lehet definialni egy atlagos szilard fal
hatasat. Az injektadlasos geometria esetén a benyuld csonkok oldalsé részeire is ez a
peremfeltétel értelmezhetd.

u=0 (12)

6-9-10-12-14-16. peremek: Bemenet - sebesség. Ezeket a betaplalasi, és beinjektalasi
helyeket vizsgalom a dolgozat soran. Természetesen az egyes esetekben csak egy-egy perem
marad betaplalas a tobbi atalakul nem csuszé falla. A betaplalasi csonkvégeken talalhatod
peremet is bemenet — sebesség tulajdonsaggal lattam el.

u=-Un (12)

Masodszor pedig a komponens mérlegegyenleteket mutatom be. Ezek hasznalandok a
reakciok, a diffuzid és az aramlas altal okozott koncentraciovaltozas szamitasara. Jelen
esetben két komponenssel szamolunk, mivel a reakcio, k reakcidsebességi allanddval:

Cy —* Cq (13)
V(—D;Vc;) + uVe; = R; (14)
N, = —-D,Vc; + uc; (15)

Az egész mérlegegyenletet Ossze kell kotni a mar eldzéleg bemutatott
impulzusmérleggel a konvekcié és difftizio alpontban. Ehhez a laminaris modell altal
kiszamolt u és w sebességeket megfeleltetjiik a komponensmérleg altal hasznalt r illetve z
sebesség koordinataknak. Ezen kiviil a komponensmérleg megoldasahoz sziikség van a
diffuziés allandok rogzitésére, a modellt mindkét komponens esetén le-5 m%/s értékkel
szamoltam. A modellben az alabbi alaki komponensmérleg egyenletet alkalmaztam:

V(—D;Ve;) + uVe; = R; (16)
N, = —-D,Vc; + uc; (17)

1. perem: axialis szimmetria. Ez a fajta perem mindkét geometridban csak a
szimmetria tengelyeknél alkalmazhato.

n(D,Ve,) =10 (18)

2. perem: kiaramlas. Itt a komponens egyszer(i kidramlasarol beszélhetiink a
rendszerekbdl. Ennek a peremnek a feliileti integralja alapjan hataroztam meg a késdbbi
konverziot, ami az esetek dsszehasonlitasanak az alapja.

—nD;Ve; =0 (19)
3-4-5-7-8-11-13-15-17-18. peremek: Szigetelés. Anyag nem aramolhat at rajta, szilard

fal tulajdonsaggal bir. Beinjektalas esetében a csonkok oldalaira is ez a peremfeltétel van
beallitva.

—nN; =0 (20)
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6-9-10-12-14-16. peremek: Bearamlas. Ezeket a betaplalasi helyeket vizsgadlom végig
a dolgozat sordn. Az egyes vizsgalatok soran, ezen betaplalasi helyeket egyesével fogom
vizsgalni, a tobbi peremet ilyenkor falként definidlom.

C; = Co; (21)

A szamolast segitenddé a kezdeti értékeknél megadhatunk a reaktorban kezdeti
koncentracioértéket. A reakcid alpont alatt pedig definialhatjuk a lejatszodd reakcidkat. A
vizsgalatok soran az alabbi komponensmérleget alkalmaztam:

V(—D;Vc;) + uVe; = R; (22)

A modell felépitését kovetden a kialakitott geometriat véges elemre bontottam fel, s az
ily modon kapott a szimulator mar alkalmas arra, hogy a fordulatszamot valtoztatva
vizsgaljuk a reaktor kevertségének alakuléasat a kiilonb6z6 kialakitasok esetén.
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4. Eredmények

Vizsgalatom célja egy reaktor optimalis betdplalasi, Dbeinjektalasi helyeinek
meghatarozasa. Ehhez megvizsgalok hat kiilonb6z6 lapatgeometria kialakitast, és vizsgalom a
fordulatszam hatasat a konverziora. Ezutdn a betdplalasi helyek hatdsat fogom vizsgalni a
fordulatszdmra mindegyik lapatgeometria kialakitds esetén. Ezt a vizsgalatot elvégzem
injektalasi csonkok esetén is. Végiil az addig bemutatott eredményeket aldtimasztom a
tartozkodasi id0O eloszlas strtiség fiiggvényével.

4.1. A lapatgeometriak vizsgalata

Két alapvetd lapatgeometria esetén a reaktorban a konverzidt: kerek és szogletes
kialakitasu lapatok. A kerek kialakitas esetén 0.15 m, 0.25 m, 0.35 m a szogletes kialakitas
esetén pedig 0.1 m, 0.2 m, 0.3 m van a lapat vége a szimmetriatengelytol. Mindegyik lapat
kialakitads esetén a fordulatszam értékét valtoztattam 10-300 percenkénti fordulat értékig és
vizsgaltam, hogy miként alakul a reaktor miikddésére jellemzd konverzid. A modell
alkalmazasanak paraméterei:

Reaktor magassaga 1

Reaktor sugara 0,6

Keverdszar sugara 0,015

Keverd hossza 0,9

Keveréelem magassaga | 0,1

Betéaplalas atmérdje 0,4
Diffuzios allandok 1E-5
Stiriség 1000
Viszkozitas 0,1

Reakciosebességi allando | 0,04

Betaplalasi koncentracio | 1000

Betaplalasi térfogatairam | 0,01256

1. tablazat: Modell paraméterei

A vizsgalatok soran azt tapasztaltam, hogy némelyik lapatkialakitds esetén nem tudta a
szoftver elérni a kitlizott 300 fordulat/perc-es keverési sebességet, még akkor sem, ha az
alkalmazott véges elemek méretét jelentdsem csokkentettem. Ez valdsziniileg azért
torténhetett, mert a keverdlapat és a kilépd feliilet kozott az aramlés letorik, ami a keriileti
sebesség megnovekedését eredményezi, igy az dramlas eljut a turbulens tartomanyba. Ezt az
alkalmazott lamindris dramlasi modell mar nem tudja kezelni. Az eredményeket jelentds
kapcsolatban allnak a tartézkodasi idovel, illetve a tartozkodasi idé eloszlas siriiség
fiiggvényekkel is, ezek hatasat késobb a 4.4. fejezetben fogom bemutatni.

A 8. dbran is jol lathatd, hogy a keverési sebesség akar jelentds hatdssal lehet a
konverziora, a kozepes lekerekitett keverdelem kialakitdsnal akar 52,3 %-os relativ
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konverzionovekedést is eredményezhet a fordulatszdm megharomszorozddasa, mig példaul a
rovid lekerekitett esetben ez csak 4,8 %-os novekedést jelent. Azonban azt nem szabad
figyelmen kiviil hagyni, hogy minden pozitiv mértéki eltérés a konverzidban jelentds hatassal
lehet egy technologia gazdasagossagi mutatoira. A rovid lapatkialakitasok esetén a konverzio
érteke a fordulatszam novelésével szinte linedrisan valtozik. Tapasztalhaté még, hogy a rovid

szogletes lapatgeometria esetén van egy maximum, ennél a fordulatszamnal a legmagasabb a
konverzi6 abban a kialakitasban.

80

70 /
/ //
'/[ P / Rovid lekeritett
/ = Rovid sz0gletes
30 —_—

20 T T T T 1
0,00 1,00 2,00 3,00 4,00 5,00

o))
==}

Hosszl lekere kitett

Hossz( szbgletes

Kdzepes lekerere kitett

Konverzio (%)
[%,}
(=]

Kbzepes szbgletes

iy
o

Fordulatszam (fordulat/s)

8. abra: Keveroszar melletti betaplalas esetén vizsgalt lapatgeometriak konverzio - fordulatszam

diagramja
100
90 _ﬁ
80
g 70 Rovid lekerekitett
E Rovid szbgletes
& 60
E Kozepes lekerekitett
S 50 / Kozepes szogletes
40 Hosszu lekeritett
/ Hosszu szigletes
30 /
20 T T T T T 1
0] 1 2 3 4 5 6
Fordulatszam (fordulat/s)

9. abra: A reaktor fedél szélén valé betaplalas esetén a lapatgeometriak konverzio6 - fordulatszam
diagramja
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Az 9. 4bra esetén még mindig a reaktor fels6 részén taldlhatd a betaplalas, de itt mar a
keverdszartol tavolabb a reaktorfedél szélén. Ebben az esetben is a hosszu szogletes
lapatkialakitas esetén szamitott konverzié az, amely 60 fordulat/perces fordulatszamtol
kezdve nagymértékii novekedésnek indult a tobbi kialakitashoz képest. Ennél a betaplalasnal
a tobbi lapatgeometria kialakitas hasonld eredményeket adott.

A kovetkezOkben ismertetném a reaktor oldalan vald betaplalds eredményeit. Itt harom
helyen tortént vizsgalat: a reaktor oldalanak a tetején, a k6zépso részén, és az aljan. A 10. dbra
e harom koziil az els6t mutatja be. Mivel ez van a legtavolabb a kilépési feliilettdl, és hasonlo
tavolsagra van, mint a reaktor felsé részének a szélén vald betaplalas esetén, ezért azt vartuk,
hogy hasonlo értékeket adnak a vizsgalatok, és ez a kettd lesz a legmagasabb konverziokkal
rendelkezd. Ennek megfeleléen alakult a 10. dbra. A kapott konverziok mind 90 % kortil
mozognak, igaz a legnagyobb szizalékos valtozas is csak 3,4 %, de ez a kismértékii
novekedés is jelentds javulast jelenthet egy technologia gazdasagi teljesitoképességében.
Lathato, hogy a rovid szogletes kialakitas esetén szinte egy linearis 0sszefiiggést kaptunk a
konverzi6 — fordulatszam Osszefiiggésre, illetve hogy a hosszl szogletes kialakitas esetén a
fordulatszam novelése, pedig csak negativan befolyasolta a konverziot. Lathato itt is és a
tobbi diagramon is, hogy minél nagyobb egy keverdelem atméréje a program annal
nehezebben talal konvergens megoldast adott finomsagi hald esetén, illetve a szogletes
kialakitassal is konnyebben tud szdmolni a program.

92
91,5 /?
91
= 90,5 |\ / Rovid lekerekitett
= Révid szbalet
2 . __\\ /\/ ovid sz0gletes
E | ///‘7 Kozepes lekerekitett
£ 89,5 N/ — Kbzepes szogletes
/ Hosszu lekeritett
8 17 )
Hosszu szigletes
88,5
88 T T T T T 1
0] 1 2 3 4 5 6

Fordulatszam (fordulat/s)

10. abra: A reaktor oldalanak felsé részén valo betaplalas esetén vizsgalt lapatgeometriak konverzio -
fordulatszam diagramja

A reaktor oldaldnak a kozépsd részén vald betaplalds esetén a hosszi szogletes
lapatgeometria ismét a legrosszabb eredményt adta, csupan 20 % kozott mozgott a konverzid
¢és a fordulatszdm hatasara sem valtozott. Igaz ez a tobbi lapatgeometria kialakitas esetén is
lathatd, ennél a betaplalasi helynél a fordulatszam nincs nagy hatdssal a konverziora, ami 80
% korili értéket vett fel. Csak a hosszll szogletes lapatkialakitas esetén lathatd nagyobb
valtozas (5 %), a tobbi esetben a 2 % koriil, illetve az alatt valtozik a konverzid a
fordulatszam hatasara.
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A kilépési feliilethez legkdzelebbi betdplalasi helyet mutatja be a 12. abra. Itt az
eddigiektdl eltérden nem a hossza szogletes hozta a legrosszabb eredményt, hanem a kdzepes
lekerekitett keverdelem, 15-25 % kozott mozog a konverzid. A tobbi kialakitas esetén, pedig a
minél hosszabb a lapat, annal magasabb a konverzi6 és annal jobban valtozik a
fordulatszamtol elvet koveti.

85
———

75

65
& Rovid lekerekitett
E 33 Rovid szbgletes
M
2 Kozepes lekerekitett
£ 45
x Kbzepes szogletes

35 Hosszl lekerekitett

Hosszl szogletes
25
15 T T T T 1
0] 0,5 1 1,5 2 2,5
Fordulatszam (fordulat/s)

11. abra: A reaktor oldalanak kozépso részén valé betaplalas esetén vizsgalt lapatgeometriak konverzié -
fordulatszam diagramja

75
65
55 - .
g Rovid lekeritett
1 Rovid szogletes
o 45
E Kozepes lekeritett
7]
x Kbzepes szogletes
35 P 8
Hosszu lekeritett
75 Hosszl szogletes
15 /_I’_I/—I—"z |
0] 1 2 3 4 5 6
Fordultszam (fordulat/s)

12. abra: A reaktor oldalanak alsé részén valo betaplalas esetén vizsgalt lapatgeometriak konverzio -
fordulatszam diagramja

A kovetkezdkben az egyes kialakitdsok esetén meghatarozott stacioner koncentracio

"o

eloszlasokat mutatom be, amelyek az el6zdekben ismertetett abrak alapjaul szolgaltak.. Az
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»A” és ,,B” abran a 8. abran lathat6 hosszl szogletes és hosszu lekerekitett lapatkialakitasok
soran kapott nagymértékii konverzid kiilonbségek lathatdéak. Jol lathatdé, hogy az ,,A”
kialakitas esetén a betaplalt reagens alig 10 %-a reagal el, mig a ,,B” esetben a kilépésnél mar

tobb mint a fele elreagalt.

Keverdszar melletti betaplalas esetén a reagens koncentracidojanak eloszlasa, és a

n{1)=01667 Surface. Concentration (mol/m®) Streamiine

01 0 o1 02 03 04 06 07

‘‘‘‘‘

v 68102

sebességtér Aramvonalas bemutatasa

0

o

01 02 0

200

100

0
7 w-68a18

ekitett keve

roelem:

A, Hosszl szogletes keverdelem: B, Hosszu leker
10 fordulat/perc (X = 11,84 %) 10 fordulat/perc (X = 55,65 %)
C, Kozepes szogletes keverdelem: D, Hosszu szdgletes keverdelem:

10 fordulat/perc (X = 49,12 %)

240 fordulat/perc (X = 73,23 %)

A reaktor oldalanak kozépsoé részén valo betaplalas esetén a reagens koncentraciojanak

eloszlasa, és a se

n(6)=10002 Surface. Concentration (molim*) Streamine. Velocity field

xxxx

o1 o o1

7 w1308

bességtér aramvonalas bemutatasa

1)%1,002 Sur

e Concentration (mol/m?) Streamiine Velocity

field

1

o1 0

07

0
v 5764

7x107

E, Hosszu siégleteé kéveréelem:
60 fordulat/perc (X = 11,84 %)

2. tablazat: Lapatgeometriak bemutatasa koncentracioprofilok alapjan

F, Révid 1ekérékitett keverb’elein:
60 fordulat/perc (X = 55,65 %)
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A két eset kozt jol 1athato, hogy hosszu szogletes keverdelem esetén a reaktortér jobb oldali
részében van reagens, a masik esetben viszont joval tobb termék van azon a részen. A ,,C” €s
,D” abran szintén a 8. adbran lathatd érdekességet tdmasztom ald, a fordulatszdm hatasat
ugyanazon keverdelem kialakitds esetén. Lathatd, hogy magasabb fordulatszamon a betaplalt
térfogataram ,,deformalodik”™, ezaltal a termék nagyobb részben tud atalakulni (kék rész). Az
utolsod két koncentracioprofil az 11. abran lathat6 nagy konverziokiilonbséget mutatja be.

Megéllapithaté, hogy a hosszabb keverdelem esetén a reaktortér kis része van
kihasznalva, illetve a reagens nagy része a kilépési feliileten atalakulas nélkiil tavozik. Ezzel
szemben a rovid keverdelem esetén a betaplalt reagens a kilépési feliiletet el sem érve maris
atalakulva tavozik a reaktorbol.

4.2. Betaplalasi helyek vizsgalata

A mar bemutatott kever6lapatok esetén megvizsgaltam a betaplalasi helyeket is, hogy a
keverés és a fordulatszam hogyan hat a konverzidéra. A modell ugyanugy épiil fel, mint az
el6zo vizsgalat esetén. A keverési sebességet 10-300 fordulat/perc tartomanyban vizsgaltam
ismét, igaz néhany esetben itt sem értem el ezt a kitlizott maximalis fordulatszamot. A
0,01256 m3/s-os betaplalasi térfogatirambol a felillet nagysaganak fliggvényében
meghataroztam minden esetben a betaplalasi sebességet és igy futtattam a programokat.
Vizsgaltam a betaplalas hatdsat a 6. peremen a keverdszar kozvetlen kozelében, a 9. peremen
a reaktor felsd lapjanak a szélén, illetve a reaktor oldaldn a 16. peremen, a 14. peremen ¢és a
12. peremen.

A 13. dbran megfigyelhetd, hogy a rovid lekerekitett lapatgeometria esetén a betdplalasi
helyeknek nagy jelent6sége van. Ismét lathatd, hogy a reaktorban a kilépési feliilettl a
legtavolabb elhelyezkedd betaplalési feliiletek eredményezik a legnagyobb konverzidkat. A
keveréelem fordulatszam valtoztatasa nem befolyasolja jelent6sen a konverzid alakulasat
ebben az esetben.

100 — Keyverd
melletti
betap

90
= Reaktor
tetejének a
. 80 T— szélén
£
:g Reaktor
= /0 .
o oldalanak
8 —_— felsd részén
v
60
= Reaktor
oldalanak
50 k?ze,pso
részén
_— ———Reaktor
40 T T T T T 1 Olld,ala,nalf
0 1 5 3 4 5 alsd részén
Fordulatszam (fordulat/s)

13. abra: Rovid lekerekitett lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek konverzio - fordulatszam
diagramja
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Valosziniileg a keverdelem azért sem befolyasolja jelentdsen a konverziot, mivel keskenyebb,
mint a kilépési feliilet sugara, ezért az d&ram nem litkdzik neki, hanem a keverdelem mellett
képes elaramlani, ¢és igy kilépni a reaktorbol, nem keletkezik visszakeveredés.

Ha a lapat hosszat nem valtoztatjuk csak egy lekerekitett véget tesziink ra, akkor az
eredmények alig valtoznak. A betaplalasi helyek sorrendje ugyantiigy koveti egymast, mint a
13. abran és a fordulatszamnak hasonlé modon gyakorlatilag nincs semmilyen hatassal a
konverziok alakuldsara. Ezt valosziniileg a két keverdelem hasonldsaga okozza. Itt is a
kilépési feliilettdl legtavolabbi betaplalasi feliiletek eredményezik a legnagyobb konverziot.
Ezt az okozhatja, hogy a komponensrészecskéknek tobb utat kell megtenni, ez nagyobb
tartozkodasi 1dot jelent, ami i1d6 alatt a reakcid le tud jatszodni és igy kevesebb reagens, de
tobb termék fog kilépni a reaktorbol.
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— Keverd
melletti betap
90 - —
= Reaktor
30 — tetejének a
szélén
Reaktor

_ oldalanak

felsd részén
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= Reaktor
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/ részén
= Reaktor
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0 1 7 3 4 5 részen

Fordulatszam (fordulat/s)

14. abra: Rovid szogletes lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek konverzié - fordulatszam diagramja

A 15. és 16. adbra mutatja be a kozepes lekerekitett, illetve a kdzepes szogletes
lapatgeometriakat. Ezeknél a lapatoknal mar jelentdsebb a fordulatszam hatdsa a konverzid
alakulasara, a betaplalasi helyek pedig még mindig igen jelendsen befolyasoljak ezt az
értéket. Itt mar nem figyelhetd meg az az azonossag, mint az el6z6 esetben, hogy a betaplalasi
helyek ugyanazt a sorrendet veszik fel az dbran. Példaul a 15. abran a kilépési feliilethez a
legkdzelebbi betaplalasi hely a lekerekitett kialakitas csak a szdgletes kialakitas esetén elért
konverzié harmadrészét tudta elérni. Itt az allhat az eredmény mogott, hogy a szogletes
lapatkialakitas élesebb vége erdsebben képes a folyadékot a reaktorban keverni, mint a
lekerekitett elem.

A hosszu lapatgeometria kialakitdsok maradtak a legvégére, ezek lathatoak a 17. és 18.
abran. Mindkét abran jol megfigyelhetd, hogy a keverdszar melletti betaplalas adja a
legrosszabb eredményt, feltlinden alacsony ez a konverzidérték a hosszu szogletes kialakités
esetén. Viszont lekerekesitett kialakitas esetében egy bizonyos fordulatszamot elérve (40-60
fordulat/perc) a konverzié rohamosan emelkedni kezd. A reaktor oldalan valo betaplalasok
esetén nem bir jelentds befolyassal a fordulatszam emelése a konverzié novekedésére.
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15. 4dbra: Kozepes lekerekitett lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek
diagramja

konverzio - fordulatszam

100 — Keverd
melletti
90 | e — betap
—————
= Reaktor
30 I tetejének a
o
& szélén
:g 70 / = Reaktor
g / oldalanak
=1 P .
S felsd részén
60
= Reaktor
oldalanak
50 kozépsd
— részén
= Reaktor
40 : : : : : . oldalanak
0 1 2 3 4 5 6 also részén
Fordulatszam (fordulat/s)

16. abra: Kozepes szogletes lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek konverzi6 - fordulatszim

diagramja
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17. abra: Hosszu lekerekitett lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek konverzio - fordulatszam

diagramja
— Keverd
90 +—— melletti betap
80
== Reaktor
70 tetejének a
/— szélén
60
Reaktor

Konverzid (%)
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18. abra: Hosszu szogletes lapatgeometria esetén a betaplalasi helyek konverzi6 - fordulatszam diagramja

A vizsgalatok alapjan nem lehet egyértelmii 6sszefiiggést talalni a keverési sebesség és a
konverzio kozott. Latszik, hogy bizonyos betaplalasok esetén a fordulatszdm ndvelése
novelheti a konverziot, de van, hogy szinte semmilyen hatast nem gyakorol ra, vagy ez a hatas
olyan kicsi, hogy gazdasagilag nem érné meg emelni a fordulatszamot. Itt is megfigyelhetdek,
hogy a kidolgozott modellekkel nem minden esetben lehetett szimulalni a reaktor miikodését.
A modell alkalmazhatdsaga bdvithetd lehet egy a turbulens dramlasok szamitasara alkalmas
modellegyenlet beépitésével.
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Erdekességképpen a 3. tdblazatban szereplé abrakon lathatok a koncentracié eloszlasok a
reaktorban néhany kialakitas esetén.

Kozepes szogletes keveréelem esetén a reagens koncentracidjanak eloszlasa, és a
sebességtér Aramvonalas bemutatasa

urface: Concentration (molim?) Streamiine: Veloc ce: Concentration (mol/m?) Streaméine. Velocity fiekd

1

0
o1 02 07 w6835

0
o1 0 07 w6834

A, Ke§er6szér kézelébeﬁ: B, Kevefc’iszér kéielében:
10 fordulat/perc (X = 47,39 %) 300 fordulat/perc (X = 77,68 %)

Hossz lekerekitett keverdelem esetén a reagens koncentracidjanak eloszlasa, és a

sebességtér Aramvonalas bemutatasa

ocity field

A 1000

1000 1
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C A feaktor feIsc’S révszénék szélén: D, A reaktor 0idélénak é felso részén:
70 fordulat/perc (X = 90,96 %) 70 fordulat/perc (X = 90,14 %)

3. tablazat: Betaplalasi helyek bemutatasa koncentracioprofilok alapjan

Lathat6 az ,,A” és ,,B” abran, hogy a kozepes szogletes keverdlapat hogyan befolyasolja
az aramlasi képet, ¢és ezzel a koncentracid eloszlast is, amibél meghatarozhat6 a konverzi6. A
keverési sebesség novelése esetén a betaplalasi dram egyre inkdbb a keverdelem kozelébe
szorul, ezzel teret adva a reakci6 végbemenetelének a reaktor tobbi részében. Az ,,A” abran az
is észlelhetd, hogy a reagens alacsony fordulatszdm esetén, a keverdlapatot mintha
»kikeriiln€” igy lépve ki atalakulatlanul a reaktorbol, rontva a konverziét. A ,,C” és ,,D” abran
pedig egy konverzidértékben a fordulatszdm ndvelésére is alig eltérd esetnek a
koncentracioprofiljat mutatnam be. Jol megfigyelhetd az, amire mar hivatkoztunk korabban
né¢hdny esetben, hogy a reaktor felsd lapjanak a sz¢élén és a reaktor oldalanak a felsd részén
valo betaplalds mennyire hasonld. A reaktor koriilbeliil ugyanakkor térrésze van kihasznalva
mindkét esetben, a reaktor fala és a keverdelem, illetve a reaktor felsd részén a keverdszar
mellett is ugyanugy kialakul mindkét betaplalas esetén egy-egy hasonlod kinézeti 6rvény.
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4.3. Injektalasi helyek vizsgalata

Ismét mindegyik, a lekerekitett és a szogletes keverdlapatokat is a megvizsgaltam, dm
most nem a reaktor feliiletén taplalom be az anyagot, hanem injektalasi csonkokat helyezek el
Ot helyen a reaktorban. Ha a modellt harom dimenzioban készitettem volna el, akkor ezek a
csonkok csak, mint egy csé nyulnadnak be a reaktorba, &m mivel most két dimenzidban
dolgozunk, igy az egész reaktorban, mint egy sav fog megjelenni a csonk. A 19. dbran lathato
ez a gyakorlatban is. A reaktorban, korben végig jelen van az injektalasi csonk, igy nem csak
egy pontban torténik a betaplalas, hanem egy sdvban. Ezt a modell kétdimenzios leképezése
okozza, ha a modellt elkészitjilk harom dimenzioban a probléma kikiiszobolésre keriil. A
térfogataram ismét a 0,01256 m%s volt, de mivel a feliilet valtozott, igy 0j betaplalasi
sebességeket szamoltam ki.

Surface: Concentration (mol/m?)

A 1000.1
1000

900
1800
[ 700
600

500

0.8 200
0
z 05 100
0
¥ -350.53

19. abra: Injektalasi csonkok bemutatisa harom dimenziéban

Elészor a rovid lekerekitett és a rovid szogletes keverdlapat kialakitdsokat vizsgaltam
meg. A keverOszarhoz legkozelebb esd injektalasi csonk mindkét esetben a legrosszabb
konverzioértéket adja. A 21. dbran lathatd hogy a 3. csonk kivételével mindegyik injektalasi
csonk monoton nd, viszont e csonk esetén szinte nincs valtozas a konverzioban a
fordulatszdm hatédsara. Ez az eltérd érték a szogletes kialakitds esetében mar nem talalhato
meg. Alacsony fordulatszdmon az injektaldsi csonkokhoz tartozé konverzidértékek sorrendje
ugyanaz, &m a mar emlitett ,,anomalia” miatt ez magasabb fordulatszdmon valtozik.
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20. abra: Rovid lekerekitett keverdelem esetén a beinjektalasi helyek konverzié - fordulatszam diagramja
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21. abra: Rovid szogletes keveroelem esetén a beinjektalasi helyek konverzio - fordulatszam diagramja

A 23. és 24. abran, vagyis a kdzepes méretli lekerekitett és szdgletes lapatgeometridk
esetében is megfigyelhetd az a hasonldsag, amit mar a rovid lapatgeometridknal
észrevehettink. A beinjektalasi csonkok konverzioértékei alapjan felvett gorbék is
meghatarozott sorban kovetik egymast mindkét esetben. A keverdszar melletti injektalasi
csonk ismét a legrosszabb értékeket adja szdmunkra, mig a legjobbat a kilépési feliiltettdl
legtavolabbi csonk. Ezt ismét az okozhatja, hogy innen kell az térfogat elemeknek a legtobb
utat megtennie a kilépéshez, a reakcionak van ideje lejatszodni, igy tobb termék és kevesebb
reagens lesz jelen a kilépési feliileten.
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22. abra: Kozepes lekerekitett keveréelem esetén a beinjektalasi helyek konverzié - fordulatszim
diagramja
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23. abra: Kozepes szogletes keverdelem esetén a beinjektalasi helyek konverzi6 - fordulatszim diagramja

Végiil megvizsgaltam a hosszi lekerekitett és a hosszll szogletes lapatgeometriat is, ezek
eredménye a 25., 26. dbran lathat6. Mondhatni nem okozott egyik eredmény sem meglepetést,
mivel itt is monoton ndvekedést tapasztalunk a fordulatszdm fliggvényében. Az injektalasi
csonkok altal eredményezett konverzidalakulas is a mar eddigiekben ismertetett sorrendet
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tilkrozi. A szokasos modon a legkisebb konverzidt a keverdszarhoz legkodzelebb taladlhatod
csonk eredményezi, a legnagyobbat a kilépési feliilettdl legtdvolabb elhelyezkedd 3. csonk, a
2. és 4. csonk ismét nagyon kozeli eredményeket ad egymashoz.
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24. abra: Hosszi lekerekitett keverdelem esetén a beinjektalasi helyek konverzié - fordulatszam
diagramja
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25. abra: Hosszu szogletes keverdelem esetén a beinjektalasi helyek konverzié - fordulatszam diagramja

Az injektalasi vizsgalatok utan kijelenthetjiik, hogy amennyiben egy reaktorba anyagot
egy csonkon keresztiil injektalunk, akkor a fordulatszam novekedésével monoton névekvo
konverzio eloszlast fogunk kapni, és a legjobb eredményt akkor kapjuk, ha a kilépési
feliilettdl legtavolabb helyezziik el a beinjektalasi csonkot, hogy a reagensnek legyen ideje
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atalakulni a kilépési feliilethez vezeté uton. Azt nem szabad elfelejteni, hogy a
vizsgalatainkban egy elsérendii reakciot elemeztiink csak, igy érdemes lenne kiterjeszteni a
vizsgalatainkat mas reakcidrendszerek esetére, illetve mas a reaktor teljesitOképességét
jellemzé mennyiség alakuldsara is (pl. szelektivitas parhuzamos reakciokat tartalmazé
reakciorendszerek esetén).

Hosszu lekerekitett keverdelem esetén a reagens koncentraciojanak eloszlasa, és a
sebességtér Aramvonalas bemutatasa

ation (molim?) Streamiine: Velocay field molim?) Streamine: Velocty field

1

o1 o 01 0 07 v-11638

01 0 o1 o2 07 v-3671

A, A reaktor oldalanak alsé részén vald B, A reaktor oldalanak also részén valo
injektalas: injektalas:
10 fordulat/perc (X = 43,45 %) 90 fordulat/perc (X = 69,84 %)

Rovid lekerekitett keveréelem esetén a reagens koncentraciojanak eloszlasa, és a
sebességtér Aramvonalas bemutatasa

Surface: Concent

ntration (molim?) Streamline: Velocity field Streamline: Velocty field

C, A reaktor fels6 részének széién valo D, A reaktor oldalanak a felsO részén valo
injektalas: injektalas: 300 fordulat/perc (X = 55,63 %)
10 fordulat/perc (X = 54,52 %)

4. tablazat: Injektalasi helyek vizsgalat koncentracioprofilok alapjan

Ismét dsszehasonlitok egy-egy eset két szélséséges pontjanak a koncentracidprofiljat.
»A” €s ,,B” esetben jol lathato, hogy a keverés sebességének novelésével az injektalasi csonk
¢és a keverdelem kozott 1étrehozhatd egy olyan orvény, mely az anyagot nem engedi egybdl,
atalakulas nélkiil a kilépési feliilethez. Az ,,A” esetben viszont a reagens tobb mint fele
atalakulatlanul tavozik a reaktorbol. A ,,C” és ,.D” esetekben lathatd, hogy van olyan
injektalasi csonk és keverdelem kialakitas, ahol a keverési sebesség harmincszorosra novelése
sem okot jelentds valtozast a konverzioban.
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4.4. A konverzidk és a tartézkodasi id6k kapcsolata

Az aramlastani problémak vizsgdlata kiemelt jelentdségli az iparban, hiszen ha egy
reaktor aramlastani szempontb6l nem megfelelden mikdodik, az altaldban magaval vonja sok
mas fontos tizemelési paraméter (pl.: konverzid) kedvezdtlen valtozéasat is. Ilyen jellegii
problémak feltarasdra &és szamszerlsitésére, szamos vizsgalati mod kozil az egyik
legfontosabb a tartozkodasi id0 eloszlas-stiriség fliggvény vizsgalata. Ezt a rendszer belsd
hidrodinamikai tulajdonsagait jellemz6 valaszfiiggvényt a kovetkezé modon hataroztam meg.
A modellem laminéaris részének stacioner koriilmények kozott vald lefuttatasa utdn,
létrehoztam egy négyszogfiiggvényt, ami 10 és 10.1 mésodperc kozott taplal be a reaktorba
1000 mol/m*® koncentraciéval anyagot. A komponensmérleg forrds tagjat kivettem a
modellbdl, mivel itt annak a meghatdrozasa volt a cél, hogy a betaplalt anyag milyen
idopillanatokban  milyen amennyiségben mosédik ki a reaktorbol. Ehhez a
komponensmérleget dinamikus modell¢ alakitottam, s oldottam meg 0 és 50 masodperc
kozott 0,1 masodperces szimulacios lépéskozzel. Ezutan a reaktorbdl tdvozd éaramban
meghataroztam a reaktor tartozkodasi id6 eloszlas-stiriségfiiggvényét az adott kialakitas
esetén. A szamitott atlagkoncentraciok integralasaval (feltételezvén, hogy a térfogatdram nem
valtozik):

L
Cinez = : 5 2. (&, —t) + Cinen

(22)

A reaktorba beinjektalt anyag koncentracidja adodik. Ezutan hataroztam meg a tartozkodasi

1d6 eloszlas-striiség fliggvényt:

E(t); = t; "y, (23)
Kovetkezhetett a tartdzkodasi id6 eloszlas fiiggvény szamitésa:

IO, R R O] o

Végiil meghataroztuk az id6 és a tartozkodasi eloszlas-slirliség fliggvény szorzatdnak
integralértékeit:

':E ) t:'mr,z = [E. tjl ;_ [E. tjz ":tz - tlj + [E't:'mm

Az integral értéke adja meg a reaktorban az atlagos tartozkodasi 1dot.

(25)

Dolgozatom jelen fejezete arra probal felvilagositast adni, hogy az eddig bemutatott
diagramokon a nem vart eredmények milyen okbol sziilettek meg. Vegyiik eldszor a 15. abran
latottakat. A konverzi6 a rovid lekerekitett lapatgeometria esetén a betaplalasi helytdl fliggden
jelentds mértékben eltért. Ezeken a betaplalasi pontokon és lapatgeometria esetén a 28. dbran
lathato tartozkodasi idoket kaptam. Jol lathatdo a gorbék maximumanak megjelenése az 1d6
tengelyen. Annak érdekében, hogy ezt lathassuk szamszeriien is a 6. tablazatban feltiintetem a
tartozkodasi 1d6 értékeket.
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Tartézkodasi id6 (s) | Maximalis konverzio (%)
Kever6 mellett 24,07 47,0

Reaktor folss részének a szélén 46,43 91,1
Reaktor oldalanak a felsd részén 44,11 89,5
Reaktor oldalanak a k6zépsé részén 43,59 80,0

5. tablazat: Rovid lapatgeometria esetén a betaplalasok tartézkodasi idé és konverzié értékei

A 6. tablazatbdl is l1athatd, hogy a tartdzkodasi id6 jelentsen befolyasolja a maximalisan
elérhetd konverzid értékeket. Minél kisebb a tartdozkodasi idok kozti kiilonbség annal kisebb
az elérhetd konverziok kozti kiilonbség. Megfigyelheté még az is, hogy a tartdzkodasi idével
parhuzamosan nd a konverzio is.

1,20E+00

1,00E+00 ”

8,00E-01 — Keverd

mellett

£ 6,00E-01 ——Fedlapon
Ll

4,00E-01 — Oldal feliil

2,00E-01 A O"Idal

] K kézépen
0,00E+00 ; ; I.’ l
15 25 35 45
1d& (s)

26. abra: 15. abrahoz tartozo tartozkodasi ido siiriiség eloszlas fiiggvény

Kovetkezonek pedig szeretném a 14. dbra egyik gorbéjét kielemezni, hogy miért is nem
valtoznak a konverzidértékek a fordulatszam novekedésével. Jol lathatdé mind a 29.
tablazatban, mind a 29. abran, hogy sem a tartdozkodasi idd, sem a maximalisan elérhetd
konverzié nem nétt. Igy mar érthetd, hogy az akkor bemutatott abran miért van egy kozel
konstans értéken mozg6 vizszintes vonal a konverzid eloszlas helyén. Tehat jol latszik, hogy a
kilépési feliilleten szamolt konverzid szoros kapcsolatban van az adott lapatgeometria és
betéaplalas, beinjektalas kialakitasaval.
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Fordulatszam (1/perc) Tartézkodasi id6 (s) | Maximalis konverzio (%)
10 23,13 44,69
50 23,15 45,3

23,14 46,01

23,13 46,93
23,14 46,99
23,14 46,98
23,15 46,92

6. tablazat: Rovid szogletes lapatgeometria esetén a keverészar melletti betaplalas tartézkodasi ido és

konverzioértékei
2,50E-01 . NS - E(t)
VAN ——NS10
—~ ,_.f'/
200801 ——NS50
1,50E-01 ) NS100
=
o
\ NS150
1,00E-01
W NS200
5,00E-02
S—— NS230
0,00E+00 m T T T T 1
18,5 20,5 22,5 24,5 26,5 28,5

Id6 (s)

27. abra: 8. abrahoz tartozo tartézkodasi idé siiriiség eloszlas fiiggvény
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5. Osszefoglalas és konklazié

Dolgozatomban az ide kapcsolodo irodalom ismertetése utan, implementaltam egy kevert
reaktor modellt a CFD kornyezetbe, kétdimenzids axialis szimmetridban. A kiilonb6z6
lapatgeometriak vizsgalata utan, elvégeztem a betaplalasi és beinjektalasi helyek vizsgalatat,
majd alatdmasztottam az eredményeket a tartozkodasi 1d6 eloszlas siliriség fliggvény
meghatdrozasaval.

Az irodalmi részben bemutatott tanulmanyok, és cikkek novekvd szama alatamasztja a
numerikus aramlastani modszerek alkalmazhatdsagat és egyre nagyobb térhoditdsat mind
tervezési, mind iizemeltetési viszonylatban is. A kevert berendezések miikodését jobban
megérthetjiik a megfelelé modellek felirasaval és alkalmazasaval.

A gyakorlati rész els6 részében megvizsgaltam harom kiilonb6z6 hosszusagh lekerekitett,
¢s harom szogletes keverdelemet. A tapasztaltak szerint a keverdelemek és a kiilonbozo
keverési sebességek sokszor jelentds hatassal birnak a konverzio valtozasara, de egyértelmi
Osszefliggést egyelére nem lehetett megallapitani. Viszont azt mar itt észrevettiik, hogy
bizonyos esetekben kialakult a lapat altal keltett turbulencia, aminek megoldéasara az
alkalmazott laminaris modell mar nem volt képes.

Ezutan megvizsgaltam 6t db, a reaktor falan elhelyezett betaplalasi helyet és 6t darab
beinjektalasi csonkot a mar vizsgalt keverdelemek esetén. A keverés sebességének hatasat
vizsgaltam a reaktor miikodésére. Mindent dsszevetve levonhat6 olyan jellegli kovetkeztetés,
hogy a keverdszarhoz kozel nem érdemes betaplalni reagenst, viszont ha a betaplalas a lehetd
legtavolabb van a kilépési ponttdl, akkor tudjuk elérni a legnagyobb konverzidt. A
tartozkodasi id6 eloszlas-stirliség fliggvényt is meghataroztam néhany érdekesnek tiind
esetben, ezzel valaszt adva a konverzi6 alakulasiban tapasztalt anomaliaknak.

A tudomanyteriilet még rengeteg kutatast rejt magaban. Tovabbi céljaim kozé tartozik
ennek a vizsgalatnak turbulens tartoméanyban valo elvégzése, mivel ez itt nem tortént meg, de
lathato volt, hogy sok esetben a feldolgozott eredmények hianyosak voltak. Miutan ez
megtortént egy olyan algoritmus kidolgozasra a célom, ami a betaplalas helyét optimalizalja.
Ennek konnyebb alkalmazhatdsaga érdekében szeretnék késziteni egy kezeldi feliiletet, ahol a
felhasznalo tetszOleges geometriat, reakciokinetikat adhat meg és eredményként megkapja,
hogy a legnagyobb konverzid eléréshez melyik reagenst a reaktor mely pontjan kell
betaplalnia. Legvégiil pedig az eddig alkalmazott modellt, egy 3D-ban kialakitott kevert
berendezések aramléasi képének szamitisara alkalmas modellel valtanam le, hogy még
megbizhatobb szamitasok elvégzése is lehetdve valjon.
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6. Melleklet

Meghatarozas

Mértékegység

a stirliség

[kg/m®]

a sebességvektor

[m/s]

viszkozitas

[Pas]

nyomas

[Pa]

reakciokinetikai allando

1/s

difftzios koefficiens

[mol/m®s]

forrastag

[W/m®]

fordulatszam

[rpm]

nabla - differencialoperator

erdvektor

N

1 komponens koncentracidja

mol/dm?®

I komponens kezdeti koncentracidja

mol/dm?®

38




7. Irodalomjegyzék

[1] Veress Arpad: Bevezetés az dramldastan numerikus modszereibe, Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, egyetemi jegyzet, Budapest, 2002

[2] http://www.cfd-online.com/Wiki/CFD_quotations

[3] Vivek V. Ranade, Computional flow modeling for chemical reactor engineering,
Academic Press,2002

[3] Fonyd Zs. , Fabry Gy. Vegyipari miivelettani alapismeretek Nemzeti Tankonyvkiado,
2004

[4] http://www.cd-adapco.com/index2.html
[5] http://www.flow3d.com/index.html
[6] http://www.comsol.com

[7] R. W. Lewis, P. Nithiarasu and K. N. Seetharamu, Fundamentals of the Finite Element
Method for Heat and Fluid Flow, John Wiley & Sons, Ltd ISBNs: 0-470- 84788-3 (HB); O-
470-84789-1 (PB)]

[8] www.intel.com
[9] www.sciencedirect.com

[10] www.nbi.dk/~lautrup/continuum/figures/index.html

[11] Angus, S., et al.: International Thermodynamic Table of the Fluid State — 3
Carbondioxide, IUPAC, 3 (1976)

[12] Kuzmin, Alexander: Computational Fluid Dynamics 2010

[13] Levenspiel, O., Chemical Reaction Engineering, 3rd ed., John Wiley & Sons, New York
1999

[14] A. Milewska, E.J. Molga: CFD simulation of accidents in industrial batch stirred tank
reactors Chemcal Engineering science 2007., 62, 4920-4925

[15] A. Milewska, E.J. Molga: Safety aspects in modelling and operating of batch and
semibatch stirred tank chemical reactors Chemcal Engineering Research and Design 2010.,
88., 304-319

[16] Bakker, A., R. LaRoche, Flow and Mixing with Kenics Static Mixers, Cray Channels,
Volume 15, Numer 3, p 25-28, 1993

[17] Bakker A. and E. M. Marshall, Laminar Mixing with Kenics In-Line Mixers, Fluent
Users Group Meeting Proceedings, p. 126-146, October 13-15, Burlington, Vermont, 1992
[18] Bakker A. and J. B. Fasano, Time dependent, Turbulent Mixing and Chemical Reaction
in Stirred Tanks, Annual AIChE Meeting. November 1993, St. Louis, Missouri. AIChE
Symposium Series 299, Volume 90, 1993, p. 71-78, 1993.

[19] Bourne, J.R., F. Kozicki, and P. Rys, Mixing and Fast Chemical Reaction - I; Test
Reactions to Determine Segregation, Chem. Eng. Sci., 36(10), p. 1643, 1981.

[20] Middleton, J.C., F. Pierce, and P. M. Lynch, Computations of Flow Fields and Complex
Reaction Yield in Turbulent Stirred Reactors and Comparison with Experimental Data,
Chem. Eng. Res. Des. 64, p. 18-21, January 1986.

[21] Tipnis, S. K., W. R. Penney, J. B. Fasano, An Experimental Investigation to Determine a
Scale-Up Method for Fast Competitive Parallel Reactions in Agitated Vessels, AIChE Annual
Meeting, St. Louis, MO, November 1993.

39



Koszonetnyilvanitas

Koszonetemet fejezem ki Dr. Chovan Tibor egyetemi docensnek a munka sordn
nyujtott szakmai tanacsokeért.

Megkoszondm Dr. Varga Tamdsnak azt a rengeteg munkat, tiirelmét, tanacsat amivel
segitett a dolgozat elkészitésében.

Szeretnék kdszonetet mondani Egedy Attilanak, a sokszori irdanymutatasaért, szakmai
tanacsaért, amit nyujtott a dolgozat megirasa kozben.

Szeretném megkoszonni a Vegyészmérnoki és Anyagtudomanyok Doktori Iskolajanak
folyamatmérnoki hallgatdinak, azt a szintén sok segitséget, és tdmogatast, amivel ellattak,
mialatt ez a dolgozat késziilt.

40



