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Introduction

e Suite a « cinétique et catalyse » (Chap 3 et 5 de Fogler)
 |mportance du calcul des réacteurs

— Au ceeur de la plupart des procédés chimiques

70 000 produits différents
Plastiques et polymeres: 80% de la production

 Chiffre d’affaire mondial de 3 trilliards (3E12S)

1 million d’emplois en Amérique du Nord

— Considere la réaction chimique dans des conditions réelles:

Différents types de réacteurs, pouvant étre agencés
Multiphasique(s)

Effets de |la pression, de |a perte de charge, de la température, des
réactions multiples, du mélange, des phénomenes d’échange

Régime transitoire



Plan de cours
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Calendrier

GCH-2006: Calcul des réacteurs chimiques

Calendrier du cours, HIVER 2013

Mois lour Matiére A,
chapitre
21 Introduction, definitions, types de reacteurs et conversion 1,2
24 Dimensionnement, serie de reacteurs, cinetique et stochiometrie 2,3
Janvier

28 T.D. 1,2,3
31 Conception de réacteur isotherme 1 4

4 Conception de reacteur isotherme 2 4

7 Conception de reacteur isotherme 3 4
11 T.D. 4
14 Réactions multiples 1 6

Février

18 Réactions multiples 2 6
21 Reactions multiples 3 7
25 T.D. 6,7
28 Examen partiel
4 Réaction non-isotherme 1 8

7 Réaction non-isotherme 2 8

Mars

11 Semaine de lecture wee
14 Semaine de lecture




Types de réacteur
s

Figure 6.3  Dalferent pesctors and schemes for mirimizing the anwanted product.

(Fogler, p. 318)



Approche

e Scott Fogler: « Elements of Chemical Reaction
Engineering », 4¢™e édition, 2006.
— CD

— Site web du cours de Scott Fogler:
http://www.engin.umich.edu/~cre/

e Site web du cours GCH-2006:

— www.gch.ulaval.ca/agarnier
— Notes de cours

— Exercices
— Devoirs


http://www.engin.umich.edu/~cre/�
http://www.gch.ulaval.ca/agarnier�

Approche

e Qutils

— Scientifiques
e Bilans (masse, chaleur, quantité de mouvement)
e Cinétique (Lois de vitesse)
e Stoechiométrie
— Résolution de probleme
e Analyse/synthése
e Pensée critique
e Créativité
— Techniques
Algebre et calcul matriciel
Calcul différentiel et intégral
Méthodes numériques (différences finies)
Excel



Application a difféerents types de réacteur

e Exemple, p. 197, Fogler: La production annuelle de 100 000 tonnes/an d’éthyléne
glycol (EG), en 3 étapes

4 Absober  CH/ONag

- |?--.' p— ) —
.......... 080
Cat
H,0
oAy Component® - ity MoV - = I
1 4, 0,425
| 2 CaMy 0.340 EQ 3,128
3 300 HyO
4 714 EG
O 180
EG. ethylene ghycol: ED. effysene cxide
Figure 4-10 Production of ethylene glycol

EG: un marché de 12 Gt/an aux E-U (2000), 26°™ produit synthétisé.



Bilan molaire

* F,o: débit molaire entrant de I'espéce A (mole/s)
* F,: débit molaire (sortant) de I'espece A (mole/s)
* N,:nombre de mole de l'espece A (mole)

e v:débit volumique (L/s)

e C,: concentration molaire de A (mole/L)
e x,: fraction molaire de A (mole de A / mole totale)
e V:volume (L)

e r,:vitesse de génération volumétrique de I'espece A (mole/L/s)

. G, = [ rdv
* G, taux de génération de I'espéce A sur le volume considéré (mole /s) A A
Vv
Bilan molaire: Taux _ Taux _ Tauxde N Tal:IX de
d’accumulation d’entrée sortie génération

dN,
dt

F .o - F, + G,



Réacteur cuvée (batch)

[m—- -

e
*Hypotheses?
eDéveloppement?

Bilan molaire:

dN,
=r,V
a7
dc,
=T
a7

Ou C,: concentration de A dans le volume V



Réacteur continu homogene
(Continuous Stirred Tank Reactor,
CSTR, ou chemostat)

Fao—{]
T
Ry

—

*Hypotheses?
*Développement?

Bilan molaire: V =




Réacteur piston (PFR)

*Hypotheses?
eDéveloppement?

Bilan molaire:

dF,
=r
av.

V - J‘FA dF,

I:AO

Polyethylene reactor; this 16-in inner-diameter reactor is
designed to operate at 35,000 psi and 600°F; in opera-
tion, this reactor is in a vertical configuration. Courtesy
of Autoclave Engineers, Division of Snap-tite, Inc.




Réacteur a lit fixe (PBR)

Wy

_/
PBR 46 50800 >
OD 0

*Hypotheses?
*Développement?

Bilan molaire:

dF, o
dw °

Fa dF,
W _IFAO rA'

W: masse de catalyseur dans le réacteur (g)
r,’: vitesse de réaction par masse de catalyseur (mole/g/s)



Difféerents réacteurs - synthese

4. Mole Balance on Different Reactor Types (p.25)
The GMBE applied to the four major reactor types (and the general reaction, A-=B):
Reactor |Differential | Algebraic | Integral | |
W] NA
o oM
=rav - L Dorive
Batch o ™ N_L Y
t
Fog —F
CSTR v fae T L Dorive
— rA
Fa FA
CF . CF
CIER v
PFR R FL o
W
Fa FA
CF 4 . dFa,
PBR — 2 wo= [ = | Derive
sy F s I,
W




Conversion

e X: fraction du réactif limitant, ou du réactif de
référence, qui a réagi

¢ CUVée: X('[) _ NAO B NA(t) —1_ NA(t)
A0 NAO
N, =N, (1-X)

* CSTR, PFR ou PBR:

X = FAO_FA :1_i
FAO FAO

F, = Fu(1-X)



Inclusion de la conversion dans les
bilans molaires

Batch Continu
NA:NAO(]‘_X) FA:FAO(]'_X)
e Batch Ta_ry = Nj N,
dt S

e CSTR v =Fu=F

« PFR  %5_, V=




Reactor Mole Balances in Terms of Conversion (Click on Reactor to see picture)

Reactor | Differential | Algebraic | Integral
X Lo
= t=NH -
Batch = Mo G =~Ta¥ Mg-w x_”
)
CSTR -2
CSTR o,
¥ % ¥
BER o 5y = V=Fao| -
¥ % o
ST R W-Fo] 2 -
0—Fa,
W




Chapitre 3: stoechiomeétrie

e Exemple:
aA+bB+i1l ——cC +dD +Il

a+lpe i Cc i 9pLt
a a a a a

e De maniere générale:

rA:rB:rC b
-a -b ¢ d




Bilan stoechiométrique en cuvée

1. Batch System Stoichiometric Table (p.101)

Species Symbol Initial

A A N ao

B B Npo = Naog®p

C C Nco =N ag0c¢

D D Npo =Nao®p

Inert I Ny =N ag®,
N0
® = Nig :(;o__ym . =—1 D —u_g . =
NAO CAO yAO A 8 ¢

Change

= —=NggX
3 AP

C
+ —MN, X
5 AD

Remaining

Na =N ag(1-X)
b

Ng =NA0[®B-5X]
C

NC =NA0[®C +§><J

ND — NAU[®D +g>‘<)

Np =N a0,

NT = NTD + SNM){

d b
——+=-— " 1=
o a+ ) Zu,

C
a



Bilan stoechiométrique en systeme continu

2. Flow System Stoichiometric Table (p. 107)

Fao Fa
Feo Fe
Fco ~)| > EC
Foo D
Fo F
X
Species Symbol Reactor Feed Change Reactor Effluent
A A Fao — FaoX Fa =Fanl(1—X)
b b
B B Feo =Fao®s _EF’“‘DX Fe = Fao E)B—gx
C C
C C Fco = Fan®c + EFAD X Fec = FAD(@'C + ng
d d
Inert I ﬁo = FADGJI ——————— H = FAUGJI
Fro Fr =Frg + SFa0X
0. = Fo _ CioVo _ VYio —_1 b C d ~d c¢c b 1=
T E TCc v Dp =— bg=—" U= Up=_— O=—+———- _ZU-
A0 aVo  Yao a a a a a4a i
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