RAPORTARE STIINTIFICA

] RST - Raport stiintific si tehnic in extenso
o Cuprins

Acest raport stiintific si tehnic prezinta rezultatele obtinute in anul 2020 in cadrul proiectului:
Materiale adsorbante printate tridimensional pentru cresterea productivitdtii procesului de captare a
dioxidului de carbon (acronim: 3D-CAPS), cod proiect: COFUND-ACT ERANET 3D-CAPS, nr. contract:
87/2017.

o Obiective an 2020
Pentru anul 2020 s-a prevazut urmatorul obiectiv principal care s-a realizat integral:

e Validarea si ajustarea modelului matematic dezvoltat pe baza datelor experimentale

obtinute de la partenerii din proiect

Activitatiile aferente sunt urmatoarele:

e Modelarea si simularea dinamicd a reactorul de adsorbtie cu strat granular.

e Modelarea si simularea dinamicd 3D a reactorului cu monolit.

e Validarea modelului matematic al reactorul in strat granular pe baza datelor
experimentale furnizate de partenerii din proiect.

e Validarea modelului matematic al reactorului cu monolit pe baza datelor experimentale

furnizate de partenerii din proiect.

o Rezumatul etapei 2020 — gradul de atingere a rezultatelor estimate

Raportului stiintific si tehnic al proiectului cu titlul "Materiale adsorbante printate
tridimensional pentru cresterea productivitdtii procesului de captare a dioxidului de carbon"(acronim:
3D-CAPS), cod proiect: COFUND-ACT ERANET 3D-CAPS, nr. contract: 87/2017 elaborat in cadrul
activitatii prezentate mai sus prevazute pentru anul 2020 prezintda modelarea, utilizand COMSOL
Multiphysics, a etapei de adsorbtie a CO; a procesului de produce a hidrogenului prin conversia
catalitica a CO cu vapori de apa la valori ridicate de temperatura si presiune, intr-un reactor cu strat
granular precum si a reactorului 3D tip monolit format in intregime din material adsorbant K-HTC

(hidrotalcit impregnat cu potasiu).

in cadrul acestei etape a proiectului, au fost dezvoltate si validate pe baza datelor

experimentale, doua modele matematice: modelul unui reactor de adsorbtie in strat granular si



modelul 3D al adsorbtiei CO, si H,O in interiorul unui monolit avand caracteristicile geometrice
furnizate de partenerii din proiect. Astfel s-a realizat un studiu de evaluare in regim dinamic
(modelarea CFD) a celor doua procese, avand in vedere aspecte cinetice si de transfer de masa si

energie, si ludnd Tn considerare procesul de adsorbtie competitiva a CO;si HO.

Rezultatele obtinute in urma simularii procesului au fost comparate si validate utilizand
datele rezultate in urma masurdtorilor experimentale efectuate de partenerii din proiect,
observandu-se o foarte buna concordantda cu acestea. Curbele de strapungere obtinute prin
modelare matematica, conduc la concluzia ca reactoarele monolitice ofera o adsorbtie mai buna a
CO;, prin SEWGS fata de configuratia traditionala, datoritd unei caderi de presiune mai mici si a unei

rezistente mai reduse la transferul de masa.

Astfel, toate activitatile prevazute si convenite pentru anul 2020 au fost realizate integral.

o Descrierea stiintifica si tehnica, cu punerea in evidentda a rezultatelor etapei si

gradul de realizare a obiectivelor

Studiul de fata prezintd modelarea si simularea, utilizand COMSOL Multiphysics, a etapei de
adsorbtie a CO;, din cadrul procesului de produce a hidrogenului prin conversia catalitica a CO cu
vapori de apa la valori ridicate de temperatura si presiune, in reactoare de tip monolit formate n
intregime din material adsorbant K-HTC (hidrotalcit impregnat cu potasiu). in cadrul acestui proiect s-
a realizat un studiu de evaluare in regim dinamic (modelarea CFD) a procesului considerand 2 cazuri
diferite de realizare a reactorului: in strat granular respectiv reactor monolitic. Ambele modele
matamatice considerd aspectele cinetice si de transfer de masa si energie implicate, luand in
considerare procesul de adsorbtie competitiva a CO, si H,0. Modelele elaborate in aceasta faza a
proiectul au fost validate cu date experimentale furnizate de partenerii din proiect considerand
timpul de strapungere si caderea de presiune, utilizand aceeasi compozitie si debit pentru fluxul de

gaz la intrarea in reactor si volume identice ale materialului adsorbant in conditii de operare similare.

1. Modelarea matematica a reactorul de adsorbtie cu strat granular

Ecuatiile de curgere au fost rezolvate initial in regim stationar, urmat de utilizarea solutiei de

regim stationar ca valori de start in studiile de regim dinamic.
1.1. Ipoteze simplificatoare
La dezvoltarea modelului matematic au fost considerate urmatoarele ipoteze simplificatoare:

e se considera activitatea adsorbantului ca fiind distribuita uniform;
e granulele de adsorbant se considera a fi cilindrice de dimensiuni identice;

e se considera conditii izoterme;



e se considera continutul de CO in fluxul de alimentare este O (nu are loc reactia WGS -
water-gas shift reaction);

e se considera difuzia axiala bazata pe difuzia moleculars;

e se considera un mecanism de adsorbtie a CO; si H,O de tip instantaneu pe suprafata

adsorbentului.
1.2. Ecuatia de continuitate

Deoarece conditiile de operare sunt la presiune mare si temperatura Tnalta si ecuatiile sunt
rezolvate de regim dinamic se considera ca fluidele sunt compresibile respectiv apare o variatie a

densitatii. Astfel ecuatia de continuitate considerata pentru curgere este de forma:
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unde p este densitatea amestecului iar u este viteza fluidului.
1.3. Legea lui Darcy

Stratul de umplutura este considerat ca un mediu poros datorita faptului ca este formata din
granulele de hidrotalcit utilizate ca adsorbant. Curgerea fluidului prin acest strat precum si caderea

de presiune prin acest strat a fost rezolvat considerand legea lui Darcy data de ecuatia (2):

K 9P

u=-ror (2)

unde K este permeabilitatea adsorbentului, pu este vascozitatea dinamica a fluidului iar P este

presiunea.

1.4. Transportul speciilor

La construirea modelului matematic al Syngas
procesului cu umplutura principala provocare este é
datad de faptul ca transportul speciilor si adsorbtia au Macroseale -

loc in zone dimensional diferite: macroporii dintre (‘

granule (transportul speciilor) si microporii din

interiorul granulelor (adsorbtia). Am considerat un Q

Microscale

model multidimensional unde la nivel COs +H:0
macrodimensional sa considerat un model de Figura 1. Reprezentarea la nivel macro si
geometrie 1D functie de finiltimea stratului de microdimensional a reactorului cu

umplutura.
umplutura, iar la nivel microdimensional fenomenele

au fost reprezentate de un model 1D functie de raza granulei de umplutura (Figura 1).



Transferul de masa in strat este reprezentat de convectia si difuzia componentelor de fluid prin
macroporii stratului de umpluturd ce este reprezentat de ecuatia (3) ce reprezintd transportul
convectiv-difuziv al speciilor:
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unde ¢, este porozitatea stratului, D; reprezinta difuzia moleculara in fluxul de gaz a

speciei/componentei i si ¢; este concentratia molara a componentei i din amestecul de gaze.

Transferul de masa in interiorul granulei de adsorbant este dat de difuzia speciilor datorat
gradientului de concentratie si de adsorbtia CO, si H,O. Astfel ecuatia de difuzie-adsorbtie (4) a fost

rezolvata functie de raza granulei pentru fiecare specie:
dc,e; 0 0Cpe;
2 pe, 2 pe,l 2.2
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unde r este coordonata radiald adimensionala pornind din centrul granului pana la suprafata sa, 7,
este raza granulei, N este numarul de granule pe unitatea de volum al stratului de umplutura, &,,
este porozitatea granului, Dy, ; este coeficientul de difuzie efectiva pentru specia i iar c,.; este
concentratia componentei i in interiorul granulei de umplutura. Aceasta ecuatie descrie in aceasta
forma transferul de masa intr-o granula de forma sferica, prin intermediul corelatiei data de ecuatia

(5), poate fi modificata pentru a putea fi utilizata la o granula de forma cilindrica:

3
Tpe,sfera = E " Tpe,cilindru (5)
Adsorbtia este calculata pe baza echilibrului dat de ecuatia (6) (Kumar R., 1989), presupunand
un proces instantaneu, unde cantitatile adsorbite din cel doua specii sunt date de izotermele duble
de adsorbtie date de ecuatiile (8) pentru CO; si (9) pentru H,0.
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La interfata granula-fluid, rezistenta filmului este considerata neglijabild conform ecuatiei (7):

Cpi = Cpeyi (7)
1.5. Izotermele de adsorbtie

Un model bazat pe doud izoterme duble de adsorbtie (Boon si colab., 2014) a fost utilizat
deoarece descrie contributia locatiilor de suprafata si din nanopori la adsorbtia concurenta a CO; si
H,0 la presiune Tnalta. Valorile parametrilor din aceste ecuatii sunt prezentate in Tabelul 1. Adsorbtia
de suprafata a CO, este descrisa de o izoterma de tip Langmuir. Pentru contributia adsorbtiei la

suprafatd a H,O a fost utilizata o izoterma de tip Freundlich pentru a reflecta caracterul eterogen al



locatiilor de adsorbtie in cazul acestui compus. Contributia nanoporilor in cazul ambilor compusi este

descrisa prin ecuatia Dubinin-Astakov pe baza teoriei de umplere a volumelor, care presupune lipsa

interactiunii laterale dintre speciile adsorbite prin care se determina cantitatile de gaze adsorbite ca

fiind determinate de volumul limitativ al nanoporilor Vp, parametrul de distributie al nanoporilor m si

E energia de interactiune nanopori-adsorbant (Ozawa si colab., 1974, Doong si Yang, 1988, Do, 1998).

Astfel, Tn cazul CO; avem:

S
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iar in cazul componentei H,0 obtinem:

1/n AHZO(VO - VOACOZ)

* —
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impreuna cu ecuatiile (10-12):
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Tabelul 1. Valorile parametrilor izotermei multicomponent utilizate
in ecuatiile (8-12) (Boon si colab., 2014).
. Valoarea unitatea de
Parametrul Denumirea . N .
estimata masura
qdco, cantitatea maxima de CO, adsorbita 0,45+0,13 mol-kg™
Kco, parametru de interactiune suprafata-sorbat in cazul 28 £ 26 MPa?
CO;
Eco, energia de adsorbtie a CO; 23+1 kJ-mol?
Mco, parametrul de distributie al nanoporilor 52+1,5 -
Kn,o0 parametru de interactiune suprafata-sorbat pentru 0,37 £0,07 mol-kg-MPa™/"
H.0
n parametrul izotemei Freundlich 1,9+0,5 -
Ey,o energia de adsorbtie a H,0O 12+1 kJ-mol?
My, 0 parametrul de distributie al nanoporilor 3,6£0,8 -
Vo volumul limitativ al nanoporilor 74 +17 cm3-kg?




1.6. Parametri modelului matematic
Parametri geometriei reactorului, ai procesului si de operare sunt prezentate in Tabelul 2.

Toate valorile prezentate sunt identice pentru cele 3 cazuri diferite considerare cu exceptia debitului.

Tabelul 2. Parametri modelului pentru cele trei cazuri

Parametrul Valoarea Unitatea de masura
Tnaltimea coloanei, h, 2 m
Diametrul coloanei, d,. 38 mm
In&ltimea stratului, hy, 1,8 m
Porozitatea stratului, g, 0,38 -
Densitatea stratului, py, 980 kg:m3
Tnaltimea granulei, h,, 5 mm
Diametrul granulei, dpe 5 mm
Porozitatea granulei, Epe 0,31 -
Masa de adsorbant, myps 2 kg
Presiunea de lucru, p, 20 bar
Temperatura de alimentare, T, 678 K
N; (diluant) 90 % mol.
CO; 4 % mol.
H.O 5 % mol.
Ar (inert) 1 % mol.
Debit Cazul 1, Q, 25 NL-min?
Debit Cazul 2, Q, 50 NL-min
Debit Cazul 3, Q5 150 NL-min

2. Validarea modelului matematic la reactorului cu umplutura cu datele
experimentale furnizate de parteneri
Validarea modelului matematic elaborat a fost facutda pe baza datelor experimentale
furnizate de partenerii din proiect. Marimile utilizate pentru validarea modelului matematic, tinand

cont de masuratorile efectuate in laboratoarele partenerilor, au fost: caderea de presiune pe stratul

granular si timpul de strapungere.
2.1. Caderea de presiune

Variatia presiunii pe reactor calculata pe baza modelului matematic elaborat pentru toate cele

3 debite de alimentare este prezentata in Figura 2.
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Figura 2. Variatia presiunii in lungul reactorului pentru cele 3 debite de alimentare.

Aceste valori au fost comparate cu valorile calculate analitic pe baza ecuatiilor din literatura

(McCabe si colab., 2005) ce sunt prezentate in Tabelul 3.

Tabelul 3. Caderea de presiune pe reactor

Debitul de alimentare, | Valoare calculata analitic, | Valoare calculata prin model,
Q [NL/min] AP [Pa] AP [Pa]
25 229 230
50 457 459
150 1373 1378

Asa cum era de asteptat, ambele valori cresc cu cresterea vitezei fluxului de alimentare. Se
poate observa ca valorile calculate analitic si cele rezultate din simularea efectuata pe baza modelului

matematic al reactorului sunt foarte apropiate.
2.2. Curba de strapungere pentru CO; - Cazul 1

n Figura 3 se pot observa curbele de stradpungere pentru Cazul 1 in care debitul de alimentare
este de 25 [NL/min]; cu linie continud apare curba de strapungere prezisd pe baza modelului

matematic elaborat iar cu linie intrerupta apare curba de strapungere experimentala.



CO, breakthrough at Q = 25 NL/min
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Figura 3. Curbele de strapungere comparative pentru Cazul 1 - valori
experimentale vs. rezultate modelare.

Asa cum se observa, profilele celor doua curbe sunt similare cu timpi de strapungere foarte
apropiati. Punctul de strapungere a fost considerat la o concentratie relativa (concentratia de iesire
ca fractie din concentratia de intrare) de 0,5, timpul de strapungere calculat fiind similar cu timpul de
strapungere determinat experimental. Desi profilul celor doua curbe este diferit la partea superioara
acest fapt este acceptat in literatura de specialitate. in cazul de fatd, diferentele observate sunt
datorate mecanismului de adsorbtie ce estimeaza diferit capacitatea totald de adsorbtie. Totusi

partea inferioara a curbelor de strapungere se suprapun indicand o bund potrivire cu datele

experimentale.
2.3. Distributia concentratiilor - Cazul 1

Reprezentarea grafica din Figura 4 ilustreaza distributia concentratiei de CO, rezultata din

simulare la 1000 [s] in macroporii dintre granule si microporii din granula.
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Figura 4. Distributia concentratiei CO; rezultata din simulare a t = 1000 [s].

Profilul concentratiei de CO; in masa de fluid se suprapune peste curba ce reprezinta profilul
concentratiei la suprafata granulei de umpluturd. Acest lucru se intdmpla deoarece conditiile la
interfata fluid-umplutura sunt caracterizate de o rezistenta neglijabila a filmului de fluid. Considerand
o granula de umplutura la Tnaltimea de 1 m, concentratia variaza intre 0 si 2,5 [% mol.].
Reprezentdnd concentratiei de CO, in granula de umplutura 3D de-a lungul razei de la centrul
granulei catre suprafata variatia este intre 0 si 2,47 [% mol.]. Desi reprezentarea grafica este pentru o
granula sferica, din punct de vedere al transferului de masa comportamentul este cel specific unei

granule cilindrice datorita corelatiei reprezentata de ec. (4).
2.4. Curbele de strapungere - Toate cazurile

in Figura 5 se prezintd curbele de stripungere prezise pe bazd de simulare fatd de cele
determinate experimental pentru toate cazurile considerate - debite de alimentare de 25, 50 si 150
NL/min. Aici curbele trasate cu linii continue reprezintad valorile rezultate prin simulare iar curbele

trasate cu linie intrerupta reprezinta valorile determinate experimental.

Profilul curbelor rezultate prin simulare sunt similare cu profilul curbelor determinate
experimental iar timpul de strapungere, determinat ca fiind timpul la care concentratia de iesire a
CO; atinge 0,5 din concentratia de alimentare a CO,, este foarte apropiat pentru toate debitele de

alimentare considerate.



CO, breakthrough at Q = 25, 50, 150 NL/min
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Figura 5. Curbele de strapungere comparative pentru toate cazurile - valori
experimentale vs. rezultate modelare.

2.5. Curbele de strapungere normalizate - Toate cazurile

n Figura 6 se prezintd curbele de strdpungere normalizate pentru toate debitele considerate.
Pe axa Y este reprezentat timpul normalizat obtinut prin Tmpartirea timpului absolut la timpul de

strapungere, permitand astfel o mai buna comparare a profilului curbelor de strapungere pentru cele

trei cazuri studiate.

Astfel, prin studierea curbelor prezentate in Figura 6, putem observa ca in Cazul 1, debit de
alimentare de 25 NL/min, curbele de strapungere se suprapun aproape complet pe jumatatea
inferioara iar pe jumatatea superioara apare o deviatie datorata, in mare parte, descrierii
matematice a mecanismului de adsorbtie. Pentru celelalte doua cazuri, in care avem debite de
alimentare mai mari, de 50 si 150 NL/min, diferentele observate pe jumatatea inferioarad a curbelor
de strapungere poate fi atribuitd componentei de difuzie in masa de fluid pentru care dispersia axiala

sa considerat intr-o forma simplificata.

Din profilul comparativ al curbelor de strapungere se evidentiaza faptul ca odata cu cresterea
debitului profilul acestora devine mai putin abrupt, comportament ce era de asteptat si este in

concordanta cu datele experimentale.
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CO; breakthrough at Q = 25, 50, 150 NL/min, normalized time scale
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Figura 6. Curbele de strapungere normalizate comparative pentru toate cazurile -
valori experimentale vs. rezultate modelare.

3. Modelarea matematica 3D a reactorul tip monolit
3.1. Geometria monolitului

Pentru a putea surprinde corespunzator natura complexa a proceselor si fenomenelor
implicate Tn proces s-a afes utilizarea unei geometrii 3D a monolitului ce formeaza patrul struturat al
reactorului de adsorbtie. Totusi, pentru a simplifica modelul 3D, au fost considerate plane de
simetrie pentru a diviza structura geometrica initiala a monolitului si pentru a reduce astfel
complexitatea modelului matematic de rezolvat. Au fost considerate doua plane de simetrie, unul

orizontal si un altul vertical, fapt ce a permis reducerea geometriei la un sfert din forma real3, asa

cum se prezinta in Figura 7.

Figura 7. Reactorul cu monolit - planul de simetrie orizontal (stanga), planul de
simetrie vertical (centru) si sectiunea luata in calcul (dreapta).
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3.2. Ipoteze simplificatoare

Ipotezele simplificatoare luate n considerare Tn cazul modelului mamtematic 3D al monolitului

sunt urmatoarele:

e se considera activitatea adsorbantului ca fiind distribuita uniform;

e se considera conditii izoterme;

e se considera continutul de CO in fluxul de alimentare este O (nu are loc reactia WGS -
water-gas shift reaction);

e curgerea prin canale se considera laminara pentru un fluid incompresibil;

e se considera procesele de convectie-difuzie la curgerea prin canale;

e se considera curgerea incompresibila la curgerea prin mediul poros al adsorbantului;

e se considera un mecanism de adsorbtie a CO; si H,O de competitiv si de tip instantaneu

pe suprafata adsorbentului.

3.3. Ecuatiile modelului matematic

Principalele ecuatii ale modelului matematic 3D al procesului pentru reactorul de tip monolit

sunt prezentate in Tabelul 4.

Tabelul 4. Ecuatiile modelului matematic.

Tip Expresie ecuatie

continuitate V-(u) =0 (13)
t fer d dc; 14

ranster e LV (=DVe) +u- Ve =0 (14)
masa prin ot

canale
transfer de dc; p dey (15)
mas3 in (ep + Php,0) rTa (Ci - (1__ &) : Cp,i) Fraah (=DeiVe;) +u- Ve,

p
adsorbant
= Raps,i

transfer de R _ dg; (16)
mas3 intre ADSE ™ "4t

particule
transfer de p(u - VYu=V-[-pl +u(Vu+ (Vu)h)] (17)
moment in
canale
transfer de 1 1 1 ;2 1 (18)
moment in E—P(u : V)ug— =V-|-pl tu— Vu + (Vu) —§HE—(V u) |1

p p p P
adsorbent
_ V- (pw)
- (HK Y+ Brlul +€—2>U
p
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3.4. Parametri modelului matematic

Parametri geometriei reactorului, ai procesului si de operare sunt prezentate in Tabelul 5.
Toate valorile prezentate sunt identice pentru cele 9 cazuri diferite considerare cu exceptia debitului
si temperaturii. Au fost considerate 3 valori diferite ale debitului de alimentare pentru fiecare din

cele 3 temperaturi de alimentare diferite.

Tabelul 5. Parametri modelului pentru cele 9 cazuri considerate.

Parametrul Valoarea Unitatea de masura
Tn&ltimea monolitului, h,, 0,036 m
Diametrul monolitului, d,, 0,014 m
Masa monolitului, m,, 2,2 g
Numadrul de canale 64 -
Densitatea monolitului, p,, 543 kg:m™
Porozitatea HTC, egyrc 0,31 -
Presiunea de lucru, p, 20 bar
He (diluant) 60 % mol.
CO; 30 % mol.
H,O0 10 % mol.
Temperatura de alimentare Cazul 1, T; 375 °C
Temperatura de alimentare Cazul 2, T, 410 °C
Temperatura de alimentare Cazul 3, T; 450 °C
Debit de alimentare Cazul 1, Q4 25 NL-min?
Debit de alimentare Cazul 2, Q, 50 NL-min?
Debit de alimentare Cazul 3, Q5 150 NL-min?

3.3. Curbele de strapungere pentru CO;

in Figura 8 se prezintd curbele de strdpungere obtinute prin simulare pe baza modelului

matematic dezvoltat pentru cele 9 cazuri distincte considerate.

Se poate usor observa faptul ca strapungerea are loc mai rapid la un debit de alimentare mai
mare pe masura ce adsorbantul se satureaza mai rapid datorita cantitatii mai mari de CO; ce intra pe
monolit. Influenta temperaturii nu este semnificativd deoarece observam faptul cd curbele de

strapungere pentru debite identice dar la temperaturi diferite sunt foarte apropiate.
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Figura 8. Curbele de strapungere normalizate comparative pentru toate cazurile.

4. Validarea modelului matematic 3D al reactorului de tip monolit cu datele

experimentale furnizate de parteneri

4.1. Predictii model vs. date experimentale

Valorile experimentale au fost obtinute de partenerul de
proiect TNO (Olanda) pe baza masuratorilor efectuate fin
laborator folosind structurile de tip monolit tiparite 3D

prezentate in Figura 9.

Valorile timpului de strapungere obtinute prin simulare
fata de valorile obtinute pexperimental pentru cele 9 cazuri
studiate sunt prezentate in Tabelul 6. Timpul de strapungere a
fost considerat la momentul in care concentratia de CO; in
fluxul de iesire atinge 50% din concentratia de CO, de la

alimentarea monolitului.

Figura 9. Structura de tip monolit
tiparita 3D la partenerul TNO
(Olanda).
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Tabelul 6. Rezultate simulare vs. date experimentale.

Timpul de strapungere

TemPeratura Debitul de alimentare Valoare medie din
de allronentare [NL-min-] determinsri Rezultat din simulare
[°cl : [s]
experimentale [s]
50 69,8 80,0
375 100 41,4 39,5
150 28,6 26,2
50 73,4 79,8
410 100 41,1 39,3
150 30,2 26,1
50 67,6 79,7
450 100 37,6 39,4
150 26,2 26,0

Valorile comparative ale timpilor de strapungere pentru cele 9 cazuri considerate sunt
prezentate in Figura 10. Valoarea coeficientului de determinare (R?) este de 0,89 indicand o bund
potrivire dintre valorile timpului de strapungere determinate experimental si cele determinate prin

simulare pe baza modelul matematic dezvoltat.

80

70

D
o

(%)
o

Timp masurat [s]
N
o

30 )
20 @375C | |
@410C
10 450C [
0 [
0 10 20 30 40 50 60 70 80
Timp calculat [s]
Figura 10. Reprezentarea comparativa a valorilor calculate prin model fata de
valorile determinate experimental pentru timpul de strapungere.
4. Concluzii

A fost elaborat modelul matematic al unui reactor de adsorbtie in strat granular bazat pe
ecuatiile ce descriu transferul de masa si energie precum si cinetica reactiei WSG. Modelul
matematic elaborat a fost implementeat in COMSOL Multiphysics iar rezultatele simularilor au fost

comparate cu valorile determinate experimental de citre partenerii din proiect. in urma simul&rilor
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numerice efectuate s-a observat o concordanta foarte buna a valorilor rezultate din simulare cu
valorile obtinute prin masuratori experimentale. Ca baza de comparare au fost utilizate: caderea de
presiune pe stratul granular, timpul de strapungere si profilul curbei de strapungere. Din rezultatele
obtinute prin simulare precum si din datele experimentale se observa ca profilul curbei de
strapungere este mai putin abrupt odata cu cresterea debitului de alimentare.

Un model matematic 3D a fost dezvoltat pentru reactorul de tip monolit prin trecerea de la
modelul 2D elaborat in faza anterioara a proiectului. Geometria monolitului a fost preluata de la
partenerii din proiect in conformitate cu posibilitatile actuale de printare 3D. Datele experimentale
obtinute de partenerii din proiect au fost utilizate pentru validarea modelului. Rezultatele obtinute
prin simularea CFD 3D a geometriei simplificate a reactorului de tip monolit demostreaza o foarte

buna potrivire cu aceste date experimentale.

5. Nomenclatura

A parametru a interactiunii nanopor-adsorbant -

C concentratia in canal mol-m3
Cs concentratia la suprafata mol-m
dh diametrul hidraulic m

dp diametrul particulei m

Dm coeficientul de difuzie moleculara m?s?
D, coeficientul de difuzie intraparticulara m?.s?
D coeficientul de difuzie la suprafatd m2-st
D? coeficientul de difuzie la suprafatd in momentul zero m2.s?t

E energia de interactiune nanopor-adsorbant J-mol?
i specia i -

K parametrul de interactiune nanopor-adsorbant Pa’l

ka coeficientul de transfer de masa la interfata gaz-solid m-s?
Kior coeficientul de transfer de masa intraparticuld datorat fortei motrice st

L lungimea reactorului m

M parametrul de distributie intre pori-dimensiune -

n parametrul izotermei Freundlich -

Nc numarul de canale -

N fluxul molar mol-m=2.s!
ps presiunea de alimentare Pa

pi presiunea partiala a componentului i Pa

Pe presiunea critica Pa

Po presiunea de saturatie Pa
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qgi cantitatea adsorbita a componentului mol-kg™
q cantitatea adsorbita la echilibru mol-kg?
q cantitatea maxima adsorbitd (monostrat) mol-kg?
Q debitul total de intrare NL-min!
Fads viteza de adsorbtie mol-m2%s?
ri raza interioara a cilindrului m

ro raza exterioarad a cilindrului m

R constanta gazelor J-molt.K?
t timp S

Tr temperatura de intrare K

T: temperatura critica K

ur viteza de intrare m-s?

Vo volumul limita de nanopori pe masa de adsorbant cm3kgtmm
Wt grosimea peretelui corespunzatoare unui canal m

Vi fractia molara a componentului i -

Litere grecesti

o latimea canalului m

&p porozitatea patului -

& porozitatea particulei -

& porozitatea totala -

Pb densitatea patului kg-m?3

Pp densitatea particulei kg:m3
Abrevieri

CCS captarea si stocarea dioxidului de carbon

GHG emisia gazelor cu efect de sera

HTC hidrotalcit

K-HTC  hidrotalcit impregnat cu potasiu
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