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Introduction

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

— Au ceeur de la plupart des procédés chimiques

¢ 70000 produits différents

* Plastiques et polymeéres: 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

e Multiphasique(s)

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

* Régime transitoire

Plan de cours
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Calendrier

GCH-2006: Calcul des réacteurs chimiques
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Approche

* Scott Fogler: « Elements of Chemical Reaction
Engineering », 4¢me 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

Approche

e Qutils

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

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

[T ————

Figure 18 Prodection of ethylene ghyool

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

Bilan molaire

¢ Fyo: débit molaire entrant de I'espéce A (mole/s)

¢ F,: débit molaire (sortant) de I'espece A (mole/s)

* N,:nombre de mole de I'espece A (mole) y

¢ v:débit volumique (L/s) Fap ”e Fa

e C,:concentration molaire de A (mole/L) Gy -J'\F;_d\.-’

e Xx,: fraction molaire de A (mole de A / mole totale)

e V:volume (L)

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

e G,:taux de génération de I'espece A sur le volume considéré (mole /s) GA = \./[ rAdV

Bilan molaire: Taux _ Taux _ Tauxde . Taux de
d’accumulation d’entrée sortie génération

dN,
dt

Foo — Fa + G,
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Réacteur cuvée (batch)

*Hypothéses?
*Développement?

Bilan molaire:

dN,
=r\V
d  °
dC,
a

Ou C,: concentration de A dans le volume V

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

*Hypothéses?
*Développement?

Bilan molaire: \/ =
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Réacteur piston (PFR)

*Hypothéses?
*Développement?

Bilan molaire:

o, _,

av.
_ Fa dFA
v _IFAOr_
A

Réacteur a lit fixe (PBR)

\d

o %0
PBR Fag OOOO Fa
g 50, O

(=]

*Hypotheses?
*Développement?

Bilan molaire:

dFs
aw *
W:J‘F’*di

Fao I"A !

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

N, N,
dhlg o N s,
Batch o Fa™ N.[ T

CSTR oo Fan —Fa
B

F. Fe,
oFa _ woo f AEe \
PFR T = Ta r{, o

'
Fa Fa
dFs _ v = [ 9Fa \
PBR Crrae F'L [

Conversion

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

i CUVée. X(t)= NAO_NA(t):l_ NA(t)

NAO NAO
NA:NAO(l—X)
* CSTR, PFR ou PBR:
X = FAO_FA :l_i
FAO FAO
FA=FAO(1—X)
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Inclusion de la conversion dans les
bilans molaires

Batch Continu
N, =N,@-X) Fa=Fap@=X)
e Batch MNa_ rV t= Nf dn,
dt N, TV

« CSTR  v-fwuh

« PFR % _, v-[* %

Fao I"A

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

| Reactor | Differential | Algebraic | Integral |

b Py t=N }j{ﬂ X
Batch  Mao =Ty SRl Oerve
i
CSTR Ty
X y
PR Folen o-rof QU
X x‘ :
X X
PBR Fao gy = ~1» W=FAU£$ [ Derive ]
W




Chapitre 3: stoechiométrie

 Exemple:
aA+bB+il ——cC+dD +il

arlpet S dpLdy
a a a a a

e De maniere générale:

Bilan stoechiométrique en cuvée

1. Batch System Stoichiometric Table (p.101)

Species Symbol Initial Change Remaining
A A N ag = NagX Ng =N gagf1=-X)
b b
B B Ngg = Nag®g —ENM}( Ng -NM[E!E-EX]
C
c c Nep =N ag@ec +%Nm>< NC=NM[®C+3—>{]
d d
D D Npg =Nap®p +—NpX Np =MNgg|@p +§X
a
Inert I Ny = N ag® it Ny =N ag®
Nto Nt = Ny + 8MagX
N C V. b c d d ¢ b
0, =—0=—10 =20 VLy==1 === V== uvy=— S=—+--—-1=>"p
Ny Cao Yoo a a a a a a i
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Bilan stoechiométrique en systeme continu

2. Flow System Stoichiometric Table (p.
Fao Fa
Feo Fe
F Fo
Do
F F
[[=]
x
Species Svyvmbol Reactor Feed Change
A A Fao — Fagi
B = Feao =Fan®s - grmx
c c Fen = Fap®e + %rmx
o o Fpo = Fas®p +§r—mx

Inert I Fo — Fap® -------

Fro

o = Fo _Co¥o _ Yo

Yo o1 =2
Fao Cao Yoo A 8 a

107)

Reactor Effluent

Fa =Faa(l— )
Fg = FAo[E‘IB — gx:]
C
Fe _FAD(E‘)C + ng
=]
Fo = Fao[®p + %
A = Faog®

Fr =Frg + 6Fag™

2013-01-20

11



