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Wprowadzenie
W chemicznych procesach przetworczych reakcja chemiczna jest najistotniejszym
etapem calego procesu. Dzigki rozwojowi dziedziny inzynierii reaktorow chemicznych
mozliwe jest coraz dokladniejsze opisywanie przebiegu reakcji chemicznej modelami
matematycznymi. Modelowanie komputerowe pozwala na badanie przebiegu procesu w
warunkach niemozliwych do analizy w skali laboratoryjnej. Dzigki modelowaniu
numerycznemu reaktoréw chemicznych mozliwe jest zbadanie przebiegu procesu w
warunkach skrajnych, takich jak izotermicznos$¢ oraz adiabatycznos$¢ reaktora. Wyniki
tej analizy pozwalajg zard6wno na ustalenie teoretycznie maksymalnych wydajnosci
procesu, a takze oceni¢ bezpieczenstwo procesu.

Cel i zakres pracy

Celem pracy jest opracowanie skryptu programu MATLAB ktéry postuzy do

modelowania reakcji nastepczych zachodzacych w reaktorach rurowych z dyspersja

osiowg. Praca miata charakter obliczeniowy. Zakres pracy obejmuje:

« opracowanie modelu izotermicznego reaktora rurowego z dyspersja osiowg

* przeprowadzanie obliczen symulacyjnych dla reakcji nastgpczych pierwszego rzedu

« zbadanie wptywu wielkosci kroku catkowania, doktadnosci warunkow startowych
oraz wyboru metody numerycznej na wyniki symulacji numerycznej

Aparat matematyczny

W pracy transport masy wewnatrz reaktora rurowego opisanego za pomoca modelu
dyspersyjnego. Na opisany model matematyczny sktada si¢ uktad roéwnan
rozniczkowych uwzgledniajacych dyspersje  osiowa, reakcje chemiczng oraz
konwekcyjny transport masy. Do rozwigzania ukladu roéwnan rdézniczkowych
wykorzystano warunki brzegowe Danckwersta.
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Wyniki
Dokonano obliczen symulacyjnych za pomocg czterech réznych solveréw programu
MATLAB: o0de23, ode45, ode89, odell3. Wyniki obliczen numerycznych poréwnano z
rozwigzaniem analitycznym. Obliczenia numeryczne sa doktadne dla poczatkowych
wartosci lokalnego czasu przebywania. W zaleznosci od wybranej metody obliczeniowej,
obliczenia traca stabilno$¢ dla t = 35 + 40[s]. Obliczenia nie sa stabilne dla przyjetego
parametru k # 1.
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Whioski

Niniejsza praca wykazuje, ze mozliwe jest numeryczne modelowanie reakcji nastepczych w
reaktorach rurowych z dyspersja osiowa w programie MATLAB. Najwickszy wplyw na
stabilnos¢ i1 doktadnosc¢ obliczen ma doktadno$¢ warunkoéw startowych. Zmniejszanie kroku
catkowania nie wptywa znaczaco na stabilno$¢ obliczen. Niezaleznie 0od przyjetego kroku
catkowania oraz doktadnosci warunkoéw startowych najdluzej zachowywatly obliczenia
wykonywane przy pomocy ode23.




