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Forord
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Kemiteknik p&4 Chalmers Tekniska Hogskola.

Vi vill ge ett stort tack till var handledare Patric Kvist for det akademiska stod och vigledning han har
gett under arbetets gang.

Vi vill dven tacka Wolf-Dieter Deckwer som har forfattat den fantastiska boken “Bubble Colum
Reactors”.



Sammanfattning

Carbon Capture Utilization and Storage eller CCUS for kort dr en kemisk metod som anvénds vid
behandling av koldioxid, for att minska utslépp i luften. CCUS &4r den generella metoden dér ett flertal
olika metoder tillkommit. En av de kemiska apparaterna som anvinds dr Bubbelkolonnen. Dess
funktion r i helhet att omvandla koldioxid till karbonater. Detta sker genom att koldioxid bubblas
genom en vitskeblandning innehéllande en motjon, reaktionen som sker resulterar i att en karbonat
féller ut.

Rapporten gar igenom viktiga parametrar som krdvs vid modellering av en bubbelkolonn, samt viktiga
egenskaper for gas- och vitskefasen. Genom att ta fram viktiga parametrar sa har teoretiska forsok
gjorts for olika typer av bubbelkolonnsreaktorer. Dérefter har berdkningar pd modellerna gjorts dér
frimst reaktorns kapacitet, samt konverteringsgraden har beréknats. Slutligen gjordes en
kéanslighetsanalys dér tva parametrar méttes mot konverteringsgraden. Parametrarna dr hojden pa
kolonnen samt medelhastigheten for gasflodet.

Vad som dé kunde noteras var att en 6kad hojd for samtliga modeller kommer resultera i en hogre
konverteringsgrad. Aven en hogre konverteringsgrad var resultatet av ligre medelhastighet for tva av
modellerna. Den sista modellen som tillimpar axiell spridning fick ddremot en hogre
konverteringsgrad av hgre medelhastighet.

Summary

Carbon Capture Utilization and Storage or CCUS for short is a chemical method used in the treatment
of carbon dioxide, to reduce emissions into the air. CCUS is the general method where a number of
different methods exist. One of the chemical devices used is the Bubble Column. Its function as a
whole is to convert carbon dioxide into carbonates. This is done by bubbling carbon dioxide through a
liquid mixture containing a counterion, the reaction that occurs results in a carbonate precipitating.

The report reviews key parameters required when modelling a bubble column, as well as key
properties of the gas and liquid phase. By developing important parameters, theoretical experiments
have been carried out for different types of bubble column reactors. Since then, calculations have been
made on the models where mainly the reactor's capacity, as well as the conversion rate have been
calculated. Finally, a sensitivity analysis was carried out in which two parameters were measured
against the conversion rate. The parameters are the height of the column as well as the average speed
of the gas flow.

What was then noted was that an increased height for all models will result in a higher conversion
rate. Even a higher conversion rate was the result of lower average speed for two of the models. On
the other hand, the last model applying axial dispersion had a higher conversion rate of higher average
speed.
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Nomenklatur

Ord och begrepp

ADM

CCUS

CCU

CCS

CSTR

MRI

PFM

Pitch

Weeping velocity

Axial dispersion model, partial mixing

Carbon capture utilization and storage

Carbon capture and utilization

Carbon capture and storage

Continuous Stirred Tank Reactor, perfect mixing
Magnetresonanstomografi

Plug Flow Model, no mixing

Kvoten for avstdnd mellan hélen och hdlens diameter

Den minsta hastighet {or att ingen vétska ska rinna ut genom hélen i spargern



Variabler och konstanter

AH, Entalpi vid 298 K

A Area [mz]

a Kontaktyta [mz]

BOG Bodenstiens nummer

o Koncentrationen som gar ut ur systemet [mol/!]

C;L Koncentrationen som maximalt kan 16sas upp [mol/l]
o Koncentrationen i borjan [mol/I]

c Koncentration [mol/I]

DA Diftusionskoefficient [m2 /5]

Massdiffusion for vitska [ m’ /s]

db Bubbeldiameter [m]
de Gasfordelarhalens diameter [m]
E " Aktiveringsenergi
E c Spridningskoefficient
£, Gas Hold-up
£ Liquid Hold-up
G Grashofs tal
g Gravitationskonstanten [m/s]
H, Vitskans hojd i kolonnen [m]
H Henrys konstant [m3 e atm/kmol]
1 Jonstyrkan [mol/kg]
Massflode [kg/s]
k Reaktionshastighet [m/s]
kL Massoverforingskoefficient [m/s]
kLa Volumetric material transfer number [/s]
K o Loslighet [g/D)
L, Vitskenivan med gas [m]
L Vitskenivan utan gas [m]
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Sc
Sh
St

Molmassa [g/mol]
massa [g]
Antal hél [st]

Koncentrationen pa gasens sida [mol/[]

Densitet for gas [kg/ m3]

Densitet for vitska [kg/ m3]

Parameter specifik for ekvation
Quench
Allmédnna gaskonstant [J/K e mol]

Reaktionskinetik
Specifika reaktorkapaciteten [mol/m3 s]

Schmidts tal
Sherwoods tal

Stantons tal
Tvérsnittsarean pa bubbelkolonnen [mz]
Temperatur [K]
Spargerns tjocklek [m]
Konventeringsgrad [%]
Gastillstand [m/s]
Gashastighet [m/s]
Vitskeflode [m/s]
Weeping velocity [m/s]
Hastighet [m/s]
Flodeshastigheten [m3 /5]

Flodeshastighet for spargerhél [m3 /s]
Volym &ver hela reaktorn [mg]

Viskositet for vitska [Pa e s]

Avstand mellan hélen i spargern [m]
Laddning [C]
Ytspénning for vitska [N/m]



Kemiska formler

ca** Kalciumjon
Ca(OH) 5 Kalciumhydroxid
CaCO 5 Kalciumkarbonat

CH . Metan

co Kolmonoxid

C 02 Koldioxid

C 02_ Karbonatjon

H 5 Vitgas

H 2C 0 3 Kolsyra

H 20 Vatten

HC 0; Vitekarbonatjon
M g2+ Magnesiumjon

N ) Kvivgas

N aZC 03 Natriumkarbonat
NaOH Natriumhydroxid

OH Hydroxidjon



1 Inledning

1.1 Bakgrund

I dagens sambhdlle blir de allménna miljéfragorna storre och viktigare, speciellt i och med att den
globala uppvarmningen blivit en viarldsomfattande fraga. Detta lockar framtidens teknik for att inrikta
sig pa utslépp, utnyttjande och lagring av koldioxid. Detta har givit carbon capture utilization and
storage, eller CCUS for kort, stor uppmarksamhet. CCUS kommer visa hur omvandling och
koldioxidinfangning ska utforas och detta kommer sannolikt bli ett essentiellt tillvigagangssétt for att
minska jordens koldioxidutsldpp och optimera strukturen for energiforbrukningen i framtiden.

I Sverige delas utslédppen upp i olika kategorier, territoriella utsldpp delas upp i utslépp som omfattar
EUs system for handel med utsléppsritter, dvriga utslapp samt utslédpp och upptag inom
markanvindningssektorn. Dessutom finns en kategori som sker utanfor handeln, som innefattar
inrikes transporter, jordbruk, avfallshantering, arbetsmaskiner, produktanvandning, hushéllsvirmning
samt utslépp fran industrin(1). De svenska klimatmalen innefattar ett langsiktigt klimatmal inom
utsldpp som omfattas av att nettoutsléppen maste vara noll till 2045. Detta innebar att utsldppen inom
Sveriges grianser 2045 maste vara minst 85% ldgre dn 1990 och de aterstdende utsldppen kan helt eller
delvis tickas av kompletterande atgirder. Enligt den klimatpolitiska ramen &r mélet att minska
utslédppen fran den icke-handelssektorn med 63% fram till 2030 och 75% till 2040 (jamfort med
utsldppen 1990)(1). For att uppna dessa milstolpar kan kompletterande atgédrder motsvarande 8
procentenheter respektive 2 procentenheter anvéndas. Kompletterande dtgirder inkluderar
absorptionen av koldioxid i skog och mark som ett resultat av ytterligare atgérder,
utsldppsminskningar atgérder genomforda utanfor Sveriges grénser, och fangst och lagring av
koldioxid genom forbranning av biodrivmedel s kallad biokolavskiljning och -lagring (CCS)(1).

Carbon capture utilization, eller CCU for kort, &r det generella begreppet for koldioxiduppfangning
med mal att atervinna koldioxiden for ytterligare anvdandning. Metoden anviands inom omraden som
hirdning av koldioxidbetong, ateranvindning av koldioxid och polymerproduktion(2). Vid
anvindning av bubbelkolonn i uppfingning av koldioxid bubblar man CO2 genom en basisk
vattenldsning. Detta d man vill binda koldioxiden till en motjon i vattenldsningen for att bilda
karbonater, denna teknik kallas Carbon mineralization. Detta da karbonaten som utvinns har ett vérde,
och ett anvdndningsomréade. I nuldget &r processen dnnu inte ekonomisk 16nsam for foretag, da
kostnaden for koldioxidinfdngningen, reagenter och transport ér dyrare dn produkten som utvinns.
Dock finns potential i mineralisering av koldioxid till karbonater som visats genom uppstart av bland
annat en pilotanldggning i Korea som har en kapacitet pa 10 ton CO2 per dag(2).
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Carbon Capture and storage slutmal &r till skillnad frdn Carbon capture utilization att koldioxiden ska
geologisk lagras, och inte anvéndas till ndgot. Processen gar till att man istéller avskiljer koldioxiden
och lagrar den, oftast genom att geologiskt lagra den i marken. I denna process ser man inget
nyttjande av slutprodukten. Problemet med processen ar dé att den inte dr l16nsam for foretag att gora,
da kostnaden for processen dr hog samt att slutprodukten inte har nagot varde. Utover det tillkommer
hoga transportkostnader da koldioxidenkarbonaten maste fraktas till en lamplig plats for lagring.

Pé grund av dessa aspekter har lander, framforallt Kina forskat och utvecklat CCUS metoder for att fa
ett mer lonsamt resultat vid processen. De har byggt upp en sé kallad férdplan till hur de ska gé
tillvdga fOr att forbattra dessa metod. Denna plan beskriver att man kan bekdmpa klimatfordndringar
och underlitta socioekonomisk utveckling genom att tillhandahélla tekniskt genomforbara och
ekonomiska alternativ med en vision att vara klar vid 2030(2).

. . . . 2- L .
Karbonater som utvinns vid processen bestér av en karbonatjon,C 03 , samt motjon sdsom kalcium,Ca

. Vilken typ av salt som anvénds har stor pdverkan pa vad ett foretag gor med karbonaten. Vid
anvindning av salt som t.ex. kalium framstélls kaliumkarbonat K 2C 0 , som kan anvindas inom

livsmedelsindustrin, framstéllning av sépa samt framstillning av kristallglas.

1.2 Syfte

Syftet med arbetet dr att genom matematisk modellering och datainhdmtning analysera olika utfall f6r
dimensionering av en bubbelkolonnsreaktor. Resultatet skall kunna anvidndas som underlag i
konstruktion av en kolonn pé labbskala for analys i en MRI (magnetresonanstomograf).

1.3 Avgrinsningar

e Systemet som analyseras kommer enbart ta hdnsyn till reaktion av koldioxid med
kalciumhydroxid i vatten.

e Da bubbelkolonnen skall anpassas for att koras i en MRI utrustning begrinsas diametern pa
kolonnen till 66 mm.

e For att processen skall vara sa enkel och miljévénligt som mdjligt 4r malet att anvidnda
kolonnen vid rumstemperatur och atmosférstryck.

1.4 Precisering av fragestillningen

e Litteratursokning kring omrédet koldioxidinfangning med fokus pa reaktion med
kalciumhydroxid och bubbelkolonnsreaktor.
Foresla och ta fram relevanta reaktionsvéigar samt ta fram ett flddesschema for processen.
Baserat p& ovanstaende information ta fram en modell for reaktorn.
Simulera olika fall for processen pé labb-skala i Matlab.
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1.5 Rapportens disposition

Kapitel 2 gar igenom teori, samt metod for projektet dér teorin bakom bubbelkolonner och dess
uppbyggnad kommer att konstateras. Under kapitlets gdng kommer dven egenskaper for gas och
vitska att skrivas ner. Darefter kommer dven reaktioner som sker, masstransport och floden samt teori
for modeller som kan anvindas. Kapitel 3 tacker resultaten dar allt fran reaktordimensioner,
bubbelegenskaper, berdkningar pé floden, massdverforing. Kapitlet gér d&ven genom berdkningar pa de
alternativa modellernas reaktor kapacitet och konverteringsgrad. Slutligen gar kapitel 3 genom en
kénslighetsanalys, dir de parametrar som anses vara kénsligast for &ndring analyseras. En
sammanstillning av resultatet, samt svar pa fragestillning presenteras i kapitel 4.

2 Teori och Metod

Den generella reaktionen for CO 2inféngning med anvidndning av vattenldsningenCa(OH) , ar

formulerad som ekvation 1.

Ca(OH)Z(s) + CO2 - CaC03(s) + HZO(l)
0y

AH ) = = 109k]/mol

3)

Reaktionen dr termodynamiskt gynnsam i en temperatur mellan 298K och 1023K, dér en ldgre
temperatur gynnar reaktionen framst. Den producerade CaCO 3kan till viss del ga tillbaka till Ca(OH) 5

genom forbrianning eller hydrering.I Figur 1 &r ett forslag pa hur processen kan se ut pa labb-skala.
CO2 kommer foras in i botten pa kolonnen medans en vitskeblandning av Ca(OH)?2 tillfors i toppen.
Vitskeblandningen tas ut i botten och gér vidare till ett filter for separation av den solida karbonaten
medans 6verbliven Ca(OH)2 atercirkuleras. Kolonnen kommer koéras vid rumstemperatur och
atmosfarstryck. Gasen in r en blandning av koldioxid (20%) och kvévgas (80%) for att efterlikna
mingd CO2 i diverse process strommar.
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Figur 1. Flodesschema for bubbelkolonn

Fokus med det hér arbetet och vad teorikapitlet kommer behandla ar bubbelkolonnsreaktorn.
Modellen for reaktorn bestdms enligt ett flertal faktorer som alla kommer tas upp i teorin i logisk
foljd. Framst kommer modellen bestimmas beroende pa hydrodynamiken och masstransporten.

2.1 Bubbelkolonn

En bubbelkolonn &r en processteknisk apparat som anvédnds for virme- och massoverforing och
diverse kemiska reaktioner mellan gas och vitska sdsom oxidering, klorering, alkylering,
polymerisation och hydrering. Bubbelkolonnen fungerar pa sé sétt att en eller flera gaser infors i en
vétska. Gasen kommer bubbla genom vitskan och reagera med vétskan, eller alternativt en
komponent som 16sts upp i vétskan. Bubbelkolonnens uppbyggnad bestér av en vertikal cylinder dér
gas pumpas ut fran botten av cylindern genom en basplatta, basplattan dar gasen flodas ut kan vara
uppbyggd pa flera olika sitt. Vitskefasen kan ledas medstroms eller motstrom till gasens flode.

2.1.1 Modifierade bubbelkolonner

En packad bubbelkolonn dr en typ av modifierad bubbelkolonn. I den packade bubbelkolonnen har ett
packningsmaterial, eller en statisk mixer tillsatts. Detta gérs d& man far en battre massoverforing, dér
man fér en stérre méngd sma bubblor samt forhindrar “back-mixing” i de bada faserna. Den packade
bubbelkolonnen bidrar dessutom till en béttre naturlig omrérning, d& antalet vigar gasen kan ga via
packningsmaterialet har 6kat. Detta bidrar daremot till ett hogre tryckfall 6ver kolonnen.
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2.1.2 Spargers

Sparging dr en teknik som anvénds i bubbelkolonnen for att pa ett béttre sitt distribuera gasen i
vétskan. Spargern &r ett munstycke som bestar av en massa sma hal som anvénds for att géra mindre
bubblor, vilket leder till en storre kontaktyta mellan gasen och vitskan. Detta leder till en 6kad
effektivitet och snabbhet pé reaktionen. Det finns flera olika typer av spargers som alla har unik
paverkan pa bubblornas utformning. Négra av de vanligaste forekommande typerna ar perforated
plate, porous plate, membrane, ring type och arm spargers. Formen pa spargern, samt storleken pé
halen kommer ha paverkan pa reaktionens “Gas holdup” vilket visar pa volymen av gas i den totala
volymen i gas-vétske fasen i bubbelkolonnen, vilket &r en viktig parameter for att kunna kategorisera
de hydrodynamiska tecknen i bubbelkolonnen.

2.2 Bubbelegenskaper

Bubblorna som gar igenom reaktorn kan ha méanga olika egenskaper, dessa egenskaper kommer ha
stor betydelse till reaktorns effektivitet. De viktigaste egenskaper, med avseende pa effektiviteten for
reaktorn dr bubbeldiametern, bubbelhastigheten, kontaktyta och gas holdup.(4) Detta da dessa
egenskaper har en direkt paverkan pa massoverforingen. Masséverforingen kommer fé en légre
hastighet nér bubblorna blir mindre och ytan pa bubblorna &r relativt styva. Nér bubblorna blir storre
okar hastigheten vilket leder till mer turbulens och en hogre massdverforing. For att fa ytterligare
hogre overforing ska bubblornas ytor vara rorliga och oscillerande.(4) Storleken pa bubblorna
paverkar reaktorn mycket eftersom alla parametrar har sin viktiga del till hur reaktorn fungerar och
vad reaktorn ger for resultat. Parametrar som bubblans stigningshastighet och uppehallstiden for
gasfasen kommer dndras med att storleken dndras. Dessa tva parametrar har ofta en stor bredd pa sitt
distributionsmdnster som kan resultera i flera toppar. Nar bubblorna har icke enhetliga storlekar och
stigninghastigheten &r ojimn kommer resultatet bli en bredare uppehallstid for gasfasen. (4)

2.2.1 Bubbeldiameter

For att uppskatta diametern pa bubblorna anvindes foljande korrelation. Korrelationen ar bra for laga
gasfloden och balanserar lyftkraft mot ytspénning vid hélen pé en sparger. Dessa korrelationer baseras
pa Kolmogoroffs isotropa turbulensteori. Denna funktion kan anvidndas vid anvdndning av en
bubbelkolonn med ett tvdkomponent- munstycke som en sparger.

Korrelationerna beskrevs som foljandes:

1

d = 6ed 0, )? )
b 9(p,=p.)

Dair denna korrelation anvinds for att beskriva bubblans diameter d b Dir d eéir diametern pé halen i

spargern och dven vart gasen kommer ifran, och de generella diametermétten varierar vanligtvis
mellan 0.5 - 6mm(5). o L ar ytspanningen dér olika vitskor vid olika temperaturer uppvisar olika

virden beroende pad nimnda faktorer. Utover detta anvinds dven densiteterna for bade den valda
vétskan och gasen.
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Fotografiska metoder anvénds oftast for att bestimma bubbelstorlekens distributioner. Gas matas in
genom ett ror och en platta med enkla hél som kallas for perforerade plattor. Bubbeldiametern
paverkas endast en del av gashastigheten nér ror och perforerade plattor anviands som
matningsanordning. Bubbeldiametern ar kanslig och paverkas mycket for de specifika inblandade
materialsystemen. Bubblans sammanstéllningen &r en parameter som paverkar diametern i hog grad.

2.2.2 Bubbelhastighet

Den genomsnittliga stigningshastigheten for gasbubblorna som ror sig i svédrm en funktion av
gashastigheten

* u (2)

4)

Under homogena flodestillstand ror sig bubblorna i olika hastigheter som varierar mellan
3 — 22 cm/s.(4) Dér u*B borjar med att sjunka nér flodet &r homogent och sedan borjar den att oka

ndr flodet dr heterogent.

I bubbelkolonnen kommer de mindre bubblorna att ha en ldgre stigningshastighet pa grund av att
nérvaron frén de ytaktiva &mnena som finns i reaktorn och att ytspanningsgradient uppstar vid
gransytan mellan gasen och vitskan.

2.2.3 Gas och liquid Hold-up

En del av gas eller vitska i en gas och vitskeblandning kallas for det relativa gas- eller vétske holdup.

e =l ®)
G B

ok @
L L

I denna formeln &r LRden vitskeniva som inte innehaller ndgon gas. Denna nivén ska dverensstimma

med nivan dér det bara finns en véitskefas. L Bér drifth6jden i1 kolonnen.

Om det inte finns ndgon fast fas sé giller foljande ekvation.

e +e =1 (5
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Enligt den erhéllna fas kompositionen uttrycks de uppmatta vardet pa hela kolonnen och dess
tvérsnitt. Ddremot &dr kvarhallningshastigheten for gas och vitska en funktion av tid och rum.

Gasretentionstiden &r ett viktigt designkriterium for en bubbelkolonn. Pa ena sidan &r det relaterat till
bubbeldiametern for att bestimma grénsytans area och representerar dérfor den avgorande faktorn i
massadverforingsekvationen. Nér absorptionshastigheten dr proportionell mot grinsytan, ir en stor
griinsyta sérskilt dnskvirt, detta sker nér absorptionen ir snabb. A andra sidan foredras en
bubbelkolonn for ldngsamma gas-vitske-reaktioner dir gashalten &r liten. Istillet krévs en tillrdcklig
mangd vétska. Eftersom gas holdup och gransytan for en specifik geometri och ett givet
materialsystem endast ér en funktion av gashastigheten, dras slutsatsen att for det langsammare
reaktions-absorptionsomradet ger gashastigheten den bista omséttningen.

2.2.4 Kontaktyta

Kontaktytan for en gas-vitska reaktor dr en av de allra viktigaste parametrarna. Den har storst
paverkan pa reaktorns effekt, speciellt ndr det kommer till absorptionen av snabba kemiska reaktioner.
Kontaktytan &r generellt sitt en funktion av komponentens storlek, driftparametrar och dess
fysikaliska, samt kemikaliska egenskaper. Nar det kommer till absorption som foljs av langsamma
eller indirekta reaktioner dr massdverforingshastigheten bestdmd av dess Volymetriska
massoverforingskoefficienten kLa, som dr en funktion av den specifika kontaktytan, a (6).

2.2.5 Kontaktytans area

Kontaktytans area dr den arean dér kontakten mellan vétskan och gasen befinner sig. Den beskrivs av
bubblornas frekvens genom flodeshastigheten, volymen for gasen samt diametern. Kontaktytans area
betecknas med a och berdknas med foljande korrelation

~0.003_ 6)

H _
a=26(7) K .
K

Dir deotsvarar kolonndiameter, £ Ar gas holdup som bestdms enligt ekvation (3), samt K som

bestdms enligt ekvation (7)

p *03 (7

Dar p, motsvarar vétskans densitet, oytspanningen for vitskan och nLéir den kinematiska viskositeten

som bestims genom
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HL
=,

Dér uLéir viskositeten for vatskan.

2.3 Reaktioner

Vid uppfangning av C 02 med anvindning av C a(OH)Zsé forekommer det ett flertal olika reaktioner

som 1 slutdndan resulterar 1 karbonaten CaCO 5

2.3.1 Individuella reaktioner

Reaktion (1) innehaller flera individuella reaktioner, sdsom Ca(OH )2 upplésningen samt skapande av
HC 0;. Vissa av reaktionerna &r beroende av pH, medans andra sker oavsett pH. Foljande individuella
reaktioner sker under reaktion (1).

Uppldsning av Ca(OH)Z:

Ca(OH),(s) & Ca’'(aq) + 20H (aq) )

Separerade OH kommer reagera med vattenlst C OZOCh bilda kolsyrajoner.

Kolsyrajonerna som fraimst kommer att bildas ar C 02_ och HC O;i pH mellan 6.5 och 10.5. Vid pH

varden som dr mindre dn 6.5 bildas fraimst H 2C 03(aq),, vilket betyder att CaC 03inte kommer bildas

dac 03 inte finns tillgidngligt for att reaktionen ska kunna ske. Reaktionen sker som bést i 16sning

med pH 6ver 10. (3)

Reaktionerna vid C 02_ bildning:

€0,(g) « €O, (aq)

3)
€0,(aq) + H,0() & H,C0 (aq) )
H,CO (aq) « H (aq) + HCO, (aq)

(5)
HCO, (aq) « H' (aq) + €O} (aq) ©
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Dir reaktion (3) och (5) sker véldigt fort, och reaktion (4) dr hastighets styrande da den sker
langsammast. (3)

I 16sning dér pH>10 sé fortsétter reaktionen pa foljande sétt:

CO,(aq) + OH (aq) © HCO;(aq)

(7
HCO, (aq) + OH (aq) & H,0(D + CO. (aq

®
ca’*(aq) + COi_(aq) © CaCo_(s) 0

C))

Dér reaktion (7) ar hastighets styrande dé den &dr langsammast.
Vid vérden dir 7<pH<10 sa kommer reaktion (7) ske snabbare &n (8) vilket leder till en hogre

koncentration av HC O;éin Cc 0§_ i l6sningen, detta leder till att mindre CaCO 3bildas, 3)

Vid pH<7 sé okar koncentrationen av HC 03_ och H " vilket betyder att 10sningen &r surare. Detta i sin
tur leder till att CaCO 3(s) upploses istillet for att bildas enligt féljande reaktioner:

H.CO_(aq) + €O’ (aq) & 2HCO. (aq)

CaCo.(s) + HCO_(aq) + H' (aq) & Ca’* + 2HCO  (a
Da CaC 03(5) reagerar till Ca(HC 03)2som ar lattare 16st ochC 02 fortsatt pumpas in s& kommer
CaC 03(5) upplosningen fortsétta att ske i en kvasistatisk process, och sluta dé 16sningen befinner sig i

jamvikt. (3)

2.4 Reaktionskinetik

Reaktionskinetik &r en del av fysikalisk kemi som handlar om hastigheten for kemiska funktioner.
For att bestimma kinetiska parametrar anvénder man sig av bade homogena och heterogena
funktioner. De kinetiska parametrar som frémst dr betydelsefulla for gas-vétske reaktionen &r
reaktionsordningen, hastighetskonstant samt aktiveringsenergi.

2.4.1 Kinetisk ordning

Reaktionsordningen beskriver i vilken ordning en reaktion sker, samt om reaktionen sker i samma
hastighet eller om den &r beroende av reaktantens koncentration. Reaktionen kommer att ske i forsta
ordningen och hastigheten pa den kan betecknas med
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r =k, [OH ][CO,] ©))

Detta da reaktionen i helhet kommer vara styrd av tva koncentrationer, [0H | och [CO 2](7).

Anledningen till att det beror pé just dessa tva koncentrationer ar da reaktion (7), som &r den
hastighetsstyrande reaktionen(3) &r beroende av koncentrationen for just koldioxid och hydroxid.

Reaktionen kommer att ske snabbt, detta dd [OH ] och [CO 2] inte kommer kunna existera samtidigt

utan att reagera.

Da reaktionen sker i forsta ordningen kan kinetiken for reaktionen, r, uttryckas med

r,= k C. (10)
1
dér kléir reaktionshastighetskonstanten for en reaktion i forsta ordning och CALéir koncentrationen av

koldioxid 1 vitksefasen.

2.4.2 Reaktionhastighetskonstanten

Reaktionshastighetskonstanten for en reaktion i forsta ordning kommer att vara beroende av tva
koncentrationer, [A] och [B] vilket i detta fall &r [OH ] och [CO 2]. Detta da reaktionshastigheten
kommer att regleras beroende pé reaktion (7). Koncentrationen av hydroxid som utvinns fran

Ca(OH) ) i reaktion (2) dr den reglerande faktorn da CO 2ﬂédet kommer vara konstant.
Reaktionshastighetskonstanten kommer dérfor att berdknas pa koncentrationen OH . Dir k 1f§.S ut fran

foljande samband enligt ekvation (10)(2).

k
log—+ = 0.221 = 0.016’ an

1

Dar kléir beteckning for reaktionshastighetskonstanten, och I star for jonisk styrka.kiO ar

hastighetskonstanten i en utspddd 16sning och fas genom sambandet i ekvation (11).

logk_ = 11.895 — 22 (12)

| =—>3%cZ (13)
L1

I &r jonisk styrka berdknas enligt ekvation (13) som beréknas med koncentrationen for jonerna, isom i

detta fall &r OH och C a2+, samt laddningen pé jonerna Z. (8)
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2.4.3 Gasens Loslighet

Ett &mnes 16slighet &r ett matt pd mangden dmne som kan 16sa sig i en viss méngd vétska. Losligheten
av gas-komponenter i vitskefasen har en stor paverkan pa konverteringsgraden i gas-vitske
reaktionen. Losligheten for &mnena i reaktionen samlas i bilaga under Tabell 6.

2.5 Massoverforing

Diffusion dr en process inom masséverforing. Denna process beskrivs som slumpmaéssiga rorelser av
molekylerna mellan en hogre koncentration till en ldgre. Diffusionen &r en langsam process och kan
beréknas genom Fick’s lag, som beskrivs av ekvation (14)

i —_ p2c 14
]_ Dax ()

dar J ar massfluxet, D ér diffusionskoefficienten, ¢ dr koncentrationen av det diffunderade dgmnet och
x dr en position. Differentialekvationen av diffusion med reaktion kan beskrivas med ekvation (15)

62c dc 15
4 44 v,r (15)

A axz at

Nir en substans flyttar sig frdn huvuddelen av en fas till kontaktyta eller tvartom sa kallas det for
massoverforing. Massfluxet j dr proportionell mot koncentrationsskillnaden, t.ex. skillnaden mellan
bulkkoncentration ¢ och koncentration i granssnittet c. Proportionaliteten mellan masstransport och

koncentrationsskillnad ger masséverforingkoefficienten.
j = k(ci -0 (16)

Dir k har ett index for vétska och gas som beror pa om koncentrationen ar pé vétske- kL eller

gas-sidan kG.

2.5.1 Tvéfilmsteori
Masstransporten kommer dndras beroende pa om massdverforingen sker pa vitskans- eller gasens
sida. Masstransporten kan pé vétskans sida beréknas genom
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J, =k =) a7
och pa gasens sida berdknas genom

j, =k —p) (18)

Diér j motsvarar massfluxet, k 4r massoverforingskoefficienten. Koncentrationen ar ¢ (molaritet) eller
p (partialtryck) beroende pa vilken fas det befinner sig i.

2.5.2 Massoverforingskoefficienten

Massoverforingskoefficienten dr en konstant som relaterar till massoverforingshastigheten,
masséverforingsytan och dndringen i koncentration. D4 koncentrationen for gasen i reaktionen ir sa
pass liten kan den forsummas. Masstransporten sker pa vitskesidan, och kan da beréknas med

p = Sh*D (19)
L d,
Dar DABéir diffusionskoefficienten, och dB dr bubblans diameter. Samt ddr Sh dr sherwoods tal, vilket

ar dimensionslost och berdknas enligt ekvation (20)

Sh = 0.31 * 6r'"° * s¢'° (20)

Dér Gr ar Grashofs tal och Sc dr Schmidsts tal, de bada dr dimensionsldsa och berdknas med
ekvationerna (21) och (22).

3
Gr = d *p,*g*Ap (21)
r=—7y—
K,

Diar p Léir densiteten for vitska, och (L ar viskositeten for vitskan.

Sc = - (22)
pD

Volymetriska massdverforingskoefficienten kLa ar en annan koefficient som baseras pa kL som
beskriver kL fast man tillimpar kontaktytans area till massdverforingskoefficienten. Detta 4r mer

relaterat till massoverforingsytan. Denna koefficient beskrivs med ekvation (23)

ka (23)
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2.5.3 Diffusionskoefficient

10 21 L T ! g1 ] it Table 5.8 Molar volumes (cm?® mol™") at normal boiling-point
{ 3 P
A ’“2’0 mot) — Gas Wilke, Chang [74] Hilderbrand, Scott [79] Sovova [78]
5 _ H; 14.3 28 6.0
40 0; 25.6 28 27.9
b— . BVZ N 31.2 35 31.6
/ co 30.7 35 29.2
[ L. 100 CO, 34.0 40 37.3
NO 23.6 = 23.0
140 N0 36.4 == -
SO, 44.8 45 43.1
NH; 25.8 — —
H,0 18.9 — 36.0
H.S 32.9 — 39.6
CoS 51.5 = —
1 ] Cl 48.4 — 53.0
/ 7 X /7 CH, - 39 38.6
£ 7 C;Hs — 55 50.2
[ Bt - — 72.0
| n-CyHuo - — 93.0
05 c I CaHy — 50 —
! I ! I i CH, — 2 32.5
0 20 40 60 80 100

Temperature (°C)

Figur 2. Hayduk och Laudie korrelation. Med molar volymen for CO2 kan diffusionskoefficienten
lasas av i figuren till vinster vid given temperatur.

4)

Vid berdkning av D M anvands Hayduk och Laudie’s korrelation, som kan ses i Figur 2. Dér
temperaturen av CO 5 kommer ligga pa 25 ° C som tidigare och volymflodet for gasen kommer ligga
mellan 30 — 40 cm’ /mol. Vid berdkning av D 4 sé dras det en linje runt 37 em’ /mol som gér nerat

med samma lutning till 25 ° C. Vilket gor att vi kommer f4 ett virde pdca 1.8 e 10 m /s

2.5.4 Flodeshastighet
For att berdkna flodet genom kolonnen anvinds foljande korrelation for "weeping velocity” (5).
2 (p,=p)edyg

_ AX (—1.6 t
Vo= (C—) + (0.37 + 140 « H () " e (g

“Weeping velocity” &r den minsta hastighet som kravs for att ingen vétska ska rinna ut genom hélen i
spargern. Diametern for hélen betecknas med de’ och AXbetecknar avstandet mellan varje hal.

Vitskans hojd i kolonnen betecknas med H Loch t betecknar spargerns tjocklek.

Vid berédkning av ekvation (24) fas den minsta mojliga hastighet pa gasen for att ingen vétska ska
rinna ut genom hélen i spargern. For att vara helt sdker pé att ingen vétska rinner igenom viljs en
hastighet som &r 15 % 6ver den beréknade.

Da hastigheten &r berdknad kan flédet for kolonnen dven fas fram genom ekvation (25).
Vi=v*A4 (25)

Daérefter kan flodeshastigheten for halen berdknas genom att tillimpa totala arean for halen i spargern
till flodeshastigheten i ekvation (26).
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o (26)
Vh =V ZAhé’\l

Dir XA pamotsvarar totala arean for alla hal tillsammans, och V.ﬂé')deshastigheten genom kolonnen.

2.6 Modeller for bubbelkolonn reaktorer

Tabell 1.
Liquid phase Gas Phase
CSTR ADM PFM
CSTR 1.1 1.2 1.3

Modellerna 1.1, 1.2 och 1.3 &r véldigt optimala for vétskefasen nér det kommer till bubbelkolonner.
Omblandningsgraden i bubbelkolonner 4r ofta hog, darfor dr antagandet att det forekommer “perfect
mixing” for vitskefasen rimlig(4) Darfor anvénder sig alla modellerna av CSTR (Continuous Stirred
Tank Reactor) for vitskeflodet baserat pé att det forekommer perfekt mixning. For gasfasen finns det
tre stycken huvudreaktorer som dr optimala for olika typer av gasfloden. Dessa dr CSTR, ADM och
PFM. CSTR innebér att gasflodet kommer fa “perfect mixing”, termen forutsétter att det inte finns
nagra rumsliga gradienter som t.ex. varierande koncentration, temperatur, kemisk potential eller
katalytisk aktivitet. ADM som star for “axial dispersion model” innefattar att gasflodet kommer fa
“partial mixing”, detta innebar att gasflodet kommer innefatta “back mixing” vilket betyder att det
kommer ske en omrorning av gasflddet i vitskan vilket dtercirkulerar gasen i vétskeflodet. Vid
anvindning av PFM(Plug Flow Model) sker “no mixing”, den forutsitter att gasflodets hastighet i
stort sett dr konstant.

Vid analys av de tre olika modellerna kollar man framst pa konverteringsgraden, U och effektiviteten,
detta gors genom berdkningar pa reaktorns kapacitet RAa och volymfléden.

Da reaktionen sker i forsta ordningen kan kinetiken for reaktionen, r 4 uttryckas med

r,= klchAL (28)
Dir k 1éir reaktionshastighetskonstanten for en reaktion i férsta ordning och ¢ 4 Lér koncentrationen av

koldioxid 1 vatksefasen samt € Lﬁnns med da reaktionen sker i vitskefasen. Da reaktionen sker 1

vitskefasen som antas ha “perfect mixing” och modelleras som en CSTR sa kan vi anvinda samma
reaktion uttryck i alla tre modeller. For uttrycket antas dven en konstant medelhastighet pa gasen, och
dven att reaktionen &r i det ldngsamma reaktions-absorptionsomradet.
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2.6.1 Modell 1.1

Modell 1.1 antar att bada faserna ar vl omblandade och kan ses som en CSTR. Gasfasen i modellen
kommer precis som vétskefasen att konstateras vara i “perfect mixing”. Denna modell kan beskriva
sin reaktors kapacitet i en forsta orders reaktion genom

= (L Ay, (29)
Rja=(g+ "ﬁ) " Cato

Dar kléir reaktionskonstanten, g ar gas-holdup for vitskan, CALe ar vitskefaskoncentration som star i

jamvikt med den initiala gas koncentrationen och Q som &r en variabel som utfés av ekvation (30).

RT 1 (30)

H+ka
L

1
Q

n 4
Vh
Dar VR ar volymen 6ver hela reaktorn.

Da reaktorns kapacitet har berdknats kan man nu fa fram ett virde pa konverteringsgraden, U. Detta
gors genom ekvation (31)

y ey (1)
Vh*CAO

Dér cAoéir den initiala koncentrationen for gasen, cAobeskrivs genom ekvation (32)

_ P (32)
Cho = ReT

*

Och dér ¢ L eféis fram genom ekvation (33)

C* — i
AL® H

(33)
Dar P , ar partialtrycket

2.6.2 Modell 1.2

Modell 1.2 som bygger pa en CSTR-ADM, déar ADM som ér forkortning for “axial dispersion
model” dr gas reaktorn. ADM innefattar att det kommer finnas axiel fordelning i gasfasen, detta leder
till att det tillkommer ett flertal parametrar vid berdkning dé det forekommer “partial mixing”. I borjan
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av berdkning av modell 1.2 kommer Bodenstiens nummer bli beréknat som 4r en dimensionslds
parameter inom kemisk reaktionsteknik, som beskriver forhallandet mellan méngden &mne som infors
genom konvektion med den som infors genom diffusion. Detta nummer kan beskrivas med foljande
korrelation.

ugel (34)

For berdkning behovs spridningen i gasfasen som kan beskrivas med denna korrelation.

e a0t e, plS (35)
E, = 510 ., D,
Stantons tal (St), ar ett dimensionslost tal for massoverforing.
L RT (36)

St =k ae—-e
L u

‘ H

Med hjilp av Bodenstiens nummer och Stantons tal kan quench talet q berdknas, vilket &r ett kvottal
som anvénds vid nésta berdkning.

1+4eSt (37)

Bo

Sammanstéllning av ovanndmnda tal for modell 1.2 kommer resultera i att talet N kan beréknas som
kommer behdvas for vidare berdkning.

Bog'a (38)

N=(1+q)2-e ’ —(1—q)2-er

Q for denna modellen berdknas genom foljande dér talet Q &r en variabel som utfas av ekvation (39)
som sedan sitts in i ekvation (40) for berdkning av reaktorns kapacitet.

Ve u . oy (39)
QZVR 'RT°(1_Tq'eZ)

v, Bo, (40)

H 4 2 *
= . e (1l ——qg ee o
A VR RT ( Nq )

AL®

24



_ Rav, (41)

Vi*c

2.6.3 Modell 1.3

Modell 1.3 som bygger pa en CSTR-PFM, kan beskriva sin reaktors kapacitet i en forsta orders
reaktion pa samma sétt som i modell 1.1.

Reaktorns kapacitet berdknas med ekvation (29) och byggs upp av parameter Q, samt
koncentrationerna som berdknas med ekvationerna (32) och (33)

. B (42)
Q=G—rqre-e")

Parameter Q beridknas med ekvation (42) dér alla virden sen tidigare dr kénda. D4 alla berékningar ar
gjorda kan konverteringsgraden, U berdknas genom ekvation (43).

R asV, (43)
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3 Resultat

3.1 Reaktordimensioner

Vid berdkning av reaktorns dimensioner blev Diametern r satt till 66 mm enligt max diametern i MRI
utrustningen. Dérefter beréknades vétskehdjden, H , som beskriver hur mycket av kolonnen som ar

H
vitskefylld utan ndgon gas. Detta gjordes enligt standardforhéllandet for bubbelkolonner: TL = 10.
Da kunde ett virde pad H L sdttas som finns i tabell 2. D4 ett vérde pa vitskehdjden for kolonnen var

bestdmd gjordes ytterligare undersokningar pé andra bubbelkolonner dér det framkom att ménga
kolonner har ett H ,som star for 80% av kolonnen(4). Dérifran kunde ett virde pé kolonnens lingd

bestdmmas, som finns 1 tabell 2.

Niésta problem var att berdkna antalet hal dér C OZSka floda ut fran spargern. Dér kraven 4r att alla hal

ska ha samma avsténd fran varandra. Vi gjorde en uppskattning pa 2 mm for att fa ett rimligt avstand
pa halen med en pitch pa 3. Detta motiveras med att vi vill ligga inom det rekommenderade intervallet
for pitch och att det ska finnas ménga héal men dnda kunna tillverka spargern enligt toleranser pa en

3D printer. For att sedan berékna ett rimligt avstdnd anvéndes: 2—){ = pitch dér en pitch rimligtvis
0

ligger mellan 3 — 50 sé uppskattades den i detta projekt till 3(4). Vilket resulterade i ett avstdnd
(AX) pa 6mm frén varandra. Detta innebér att det maste ske en berdkning pé hur man kan fa 2Zmm i
diameter hal att bli jimnt fordelade dver en platta som har en diameter pa 66mm. For att berdkna
detta gors det ytterligare en ring runt varje hél pd 3mmut fran spargerhalet vilket ger oss en ring pa
8mm i diameter. D4 kan en berdkning utforas for att f4 halen jimnt férdelade med hjilp av

66"

korrelationen: n = =
(2*8)

H
Tabell 2. Sammanfattning av resultat fran reaktor och sparger dimensionering enligt TL = 10.

Parameter Virde

Reaktorns diameter, dR 66 mm

26



Vitskehojd, H B 660 mm

Kolonnhgjd 756 mm

Diameter pé spargerhél 2 mm

Pitch 3 mm

Antal hél i sparger, n 53st
3.2 Bubbelegenskaper

Det forsta som utfordes innan berdkning var olika antaganden som behdvdes for att fa rimliga svar. Da
gashélen pa spargern dr en av de viktigare parametrarna for bubbeldiameter anviandes en
sparger-haldiameter pa2mm. Eftersom hélens storlek ska vara relevanta till reaktorns storlek, som
motiverades ovan. For utforande av berdkningen anvéndess ekvation (1) tillsammans med antagandet

av sparger diameter och fysikaliska vérd pa H 20 & CO ) vid 25 C.F ysikaliska vérden aterfinns i

bilagan.. Detta resulterar i en bubbeldiameter pé 4.458mm.

3.2.1 Gas Hold-up

Beridkning av gas hold-up gors genom anvindning av hdjdenpa kolonnen och viétskenivén i kolonnen.
Dessa virden betecknas med LB och LR, dér LR =H r Vid berdkning av gas hold-up anvinds ekvation

(3) och (4). Dessa parametrar ar berdknade enligt standardforhéllandet for kolonnhdjden och
diametern. Vid en berdkning ddr man bortser fran forhéllandet mellan hojd och diameter kommer gas
holdup att 6ka da langden pa reaktorn och vitskehojden 6kar. Dvs, om standardforhéllandet mellan
vitskehojd och diameter istéllet skulle vara 20, s& hade resultatet for gas holdup varit storre. Varden
for Gas holdup ar berdknade och visas i tabell 3.

Tabell 3. Sammanfattning av resultat fran Gas holdup baserade pa vérden fran tabell 2.

Paramterar Virden
LB 756mm
LR 660mm
g, 0.127

€ 0.873
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3.3 Masstransport

3.3.1 Massoverforingskoefficient

Massoverforingskoefficienten dr en konstant som relaterar till massoverforingshastigheten samt
andringen i koncentration. I fallet for detta projekt sker masstransporten som tidigare konstaterat pa
vitskesidan, alltsd berdknas den enligt ekvation (19). Massoverforingskoefficienten dr bestdmd av ett
flertal dimensionsldsa tal, sasom Schmidts, Grashofs och Sherwoods tal. Dessa ar beroende av vilken
vétska man berdknar pé, d& de berdknas med viskositet, densitet samt diffusivitet.

Vid berdkning av massoverforing for vitskesidans area kLa, som sker genom ekvation (23) tillampar
man kontaktytan till massoverforingskoefficienten kL. Dir det enda stora paverkan till skillnad fran

massoverforingskoefficienten ér arean, dér en storre area resulterar i ett storre varde pa k L0

Vid berédkning utfés virden som visas i tabell 4.
Tabell 4. Berdknade virden pa massoverforingskoefficienterna.

Parameter Virde

Schmidsts tal, Sc 4.97 * 102

Grashofs tal, Gr 10.86 * 10°

Sherwoods tal, Sh 11.7
massoverforingskoefficienten , kL 4.729 * 10 *m /s
Volymetrisk massoverforingskoefficienten , kLa kLa — 335610 °m /s

3.3.3 Flodeshastighet

Vid berékning av flodeshastigheten behdvs forst “Weep velocity” bestimmas. Detta d4 man far ett
virde pa minsta hastigheten som krivs for att inte f4 ndgon nadgon vitska som rinner igenom spargern.
Hastigheten &r som tidigare ndmnt den minsta hastighet som krévs for att ingen vétska ska rinna ut
genom hélen i spargern. Darfor sdkes en hastighet lite over, dér ett vérde pa 15% Over den berdknade
hastigheten bestimdes.

Flodeshastigheten Gver hela kolonnen bestdms da ett véirde pa hastigheten samt arean har beréknats,
detta gors genom ekvation (24). Da flodeshastigheten &r spridd Gver flera sma hal i spargern behdvs
en flodeshastighet dven bestdammas for sparger halen. Detta gors da enligt ekvation (25) och virde
presenteras i tabell 5

Tabell 5. Sammanfattning av resultatet frén hastighetsberdkningar.

Parametrar Virden

28



Weeping Velocity, VC 27.7m/s

Hastighet(15% 6verVC) U 31,85 m/s
Flodeshastighet, v 0.109m’ /s
Flodeshastighet over sparger hél, V;l 1.81*10 " m’ /s

3.3.4 Reaktionshastighetskonstant

I berdkningen for reaktionshastighet behdvs endast tva okdnda parametrar bestimmas, dessa ar
koncentrationen for joner, ¢, samt laddningen, Z - Vid berdkning av cianvéinder man ldsligheten och

molmassan for Ca(OH) 2och med hjélp av vetskapen av att Ca(OH) , dren 2:1 elektrolyt kan vi
dirmed konstatera att OH koncentrationen kommer bli tva ginger storre. Nir C a(OH)2 reagerar och

16ses upp som i reaktion (2) kommer det resulterai OH en laddning pd Z =— 1. Med dessa tva
parametrar kan konstantan bestimmas med hjélp av ekvation (11), (12) och (13). Dér utrdknade
virden visas i tabell 6.

Tabell 6. Sammanfattning av resultat fran reaktionshastighetskonstant déirkioanvéinds for berdkning av

k.
1

Parameter Viirde Enhet
Koncentrationen, C 0.209 mol/l
Laddningen, Z -1 -

Jonstyrka, I 0.105 mol/l
Reaktionshastighetkonstant vid 7.97 ¢ 10° mol/s

utspidda forhallanden, k.~

Reaktionshastighetkonstant, k1 7.97 mol/s
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3.4 Modeller for bubbelkolonn reaktorer

3.4.1 Modell 1.1

Modell 1.1 bygger som tidigare ndmnt upp pa CSTR for bade vitske-, och gasflodet. Dess reaktor
kapacitet dr endast beroende av den volymetriska massoverforingskoefficienten, samt
koncentrationen. D& koncentrationen &dr konstant dr det endast massoverforingskoefficienten som kan
variera, dar det som kan paverka massoverforingskoefficienten dr arean. Dvs. en storre area hade gett
en hogre reaktor kapacitet. Virde for Q, RAa och U berédknades enligt ekvation (29), (30) och (31) och

visas 1 tabell 7.

Tabell 7. Sammanstéllning av resultat for modell 1.1 vid anvéndning av standardforhallandet

HL

= =10

Parameter Virde
Q 7.510°
Reaktorns kapacitet,R a 51 e 10 > mol /m3 s
Konverteringsgrad, U 77.6%

3.4.2 Modell 1.2

Under modell 1.2 framkommer nya védrden sdsom Bodensteins tal, quench kvoten, N samt
spridningshastigheten i gasfasen, E ¢ Detta da modell 1.2 innefattar axiell spridning, vilket resulterar i

att det tillkommer parametrar vid berdkning. Da bubbelkolonnen har sma matt kommer
spridningshastigheten att bli for liten, vi antar darfor ett rimligt virde pa E ¢

Vid berdkning av ekvation (34)-(41) som géller for modell 1.2 fas viarden ut som placeras i tabell 8.

Tabell 8. Sammanstillning av resultat for modell 1.2 vid anvéndning av standardforhéllandet

% =10
Parameter Virde
Spridningskoefficient, E c 0.01
Bodenstiens tal, BoG 0.512
Quench, q 8
N 624.5
Q 9.03 * 107
Reaktorns kapacitet,R a 6.11 * 10 *mol /m3 s
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Konverteringsgrad, U 93.2%

3.4.3 Modell 1.3

Modell 1.3 som bygger pd en CSTR-PFM, ddr CSTR anvénds for vétskeflodet och PFM f6r gasflodet
kommer ha en berdkning lik modell 1.1. Vid berdkning av reaktorns kapacitet anvinder man sig av
stantons tal som &r en massoverforingsparameter som &r beroende av den volymetriska
massoverforingskoefficienten, Langden pa kolonnen samt medelhastigheten for gasflodet.

Virden som berdknats for modell 1.3 presenteras i tabell 9.

Tabell 9. Sammanstéllning av resultat for modell 1.3 vid anvéndning av standardforhallandet

HL

= =10

Parameter Virde

Q 9.486 * 10
Reaktorns kapacitet,R a 6.42 * 10 mol/m’ s
Konverteringsgrad, U 97.9%

3.4.3 Modell variation med avseende pa hojd och medelhastighet

Under berdakningen for reaktor kapacitet och konverteringsgrad for samtliga modeller konstaterades
tidigt att vissa parametrar, som géar att variera, viger tyngre pa resultatet. De parametrar som
konstaterades var hojden pa kolonnen, samt medelhastigheten. Darfor gjordes en kidnslighetsanalys pa
dessa tvé parametrar dér resultatet for konverteringsgrad plottades upp vid fordndring av hdjd, samt
gasens medelhastighet for samtliga modeller.

I Figur (3). presenteras fordndringen i konverteringsgrad mot fordndringen i hojd pé kolonnen. Genom
att kolla pa figuren kan man konstatera att en hogre hojd pa kolonnen resulterar i en hogre
konverteringsgrad. Detta d& gasfasen kommer fardas genom vitskefasen under en lédngre period, om
man antar att hastigheten ar konstant, vilket kommer resultera i en hogre konverteringsgrad.

I Figur 3. presenteras dven skillnaden i gasens medelhastighet och hur skillnaden kommer paverka
konverteringsgraden. Man kan hér konstatera att en lagre medelhastighet leder i modell 1.1 till en
hogre konverteringsgrad. Detta kan forklaras med att en hogre hastighet kommer leda till att gasfasen
snabbare pressas genom vétskefasen, vilket leder till mindre chans for reaktion.
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Figur (3). Samband mellan konverteringsgrad & hdjd pé kolonn och samband mellan
konverteringsgrad & gasens medelhastighet i modell 1.1

Figur (4). presenterar samma samband som Figur 3. fast for modell 1.2. Man kan hér konstatera att
precis som modell 1.1 kommer en hogre hojd leda till stérre konverteringsgrad. Vid en hogre
medelhastighet for gasen ser det ddremot lite annorlunda ut. Fér modell 1.2 visar det sig att en hogre
medelhastighet for gasen kommer leda till en storre konverteringsgrad. Detta, trots att det verkar lite
ologiskt kan forklaras med att det blir en bittre “back mixing” mellan gasfasen och vitskefasen.
Diremot dr modell 1.2 inte speciellt anvéndbar for bubbelkolonnen som experimentellt kommer
anvénds, detta da bubbelkolonnen &r sé pass liten. Under modell 1.2 férekommer det problem for
dimensionerna som anvénds, da bubbelkolonnen é&r liten blir Spridningskoefficienten, E G orimligt

liten. Darfor antogs ett viarde som var rimligare. Detta resulterar ddremot att modellen inte dr passande
for bubbelkolonnen som berdkningarna ar gjord pa.
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Figur (4). Samband mellan konverteringsgrad & hdjd pé kolonn och samband mellan
konverteringsgrad & gasens medelhastighet i modell 1.2

Sambandet mellan konverteringsgrad och hojd pa kolonn, samt samband mellan konverteringsgrad

och gasens medelhastighet for modell 1.3 presenteras i figur (5). Det gar hér att konstatera att precis
som i de tidigare modellerna kommer en hogre hojd leda till en hdgre konverteringsgrad. Precis som i
modell 1.1 kommer dven en lagre gas medelhastighet leda till en hogre konverteringsgrad.
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Figur (5). Samband mellan konverteringsgrad & hojd pa kolonn och samband mellan
konverteringsgrad & gasens medelhastighet i modell 1.3
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4 Slutsats

Under arbetets gang har genom matematisk modellering och datainhdmtning analyser gjorts pa olika
utfall for dimensionering av en bubbelkolonnreaktor. Reaktordimensionerna ér satta att de ska kunna
konstrueras for analys i en MRI.

Genom framtagning av korrelationer for bubbelkolonn, bubblornas egenskaper, masséverforing mm.
har en analys pa modellerna gjorts. Modell 1.1 och 1.3 visar sig vara mer passande for kolonnen som
berdkningarna har gjorts pa. Detta dd modell 1.2 har for 14g flodeshastighet, da dimensionerna for
kolonnen &r s& pass sma. Det resulterar i att vi far en spridningskoefficient E o Som blir {or liten,

dérfor har ett antagande pa vérde istéllet gjorts da det inte finns korrelationer for mindre
flodeshastigheter. Man kan darfor konstatera att modell 1.2 inte &r passande. Modell 1.3 stoter ocksé
pa lite problem vid berdkning da den férsummar for mycket parametrar som spelar roll. Darfor far
modellen en konverteringsgrad som &r hogre dn den borde vara.

Vid fortséttning av projektet rekommenderas det att experimentellt testa det teoretiska som rapporten
gar over. Under det experimentella bor man dven se hur dndring av flodeshastighet paverkar
konverteringsgraden for att se om simuleringen stimmer dverens med verkligheten. Man bor dven
titta ndrmare pa tryckfallet Gver spargern, samt experimentera med andra motjoner.
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5 Bilaga

Tabell 10.

CO2 HZO CaOH2 CaCO3 OH Enheter
Densitet 1.836 995.2 | 2211 2711 kg/m3
Viskesitet 1 1 494 * 10| 89 * 10| Pa =s
Molmassa 44 18.2 74.09 100 32 g/mol
Loslighet 0.1449 0.155 0.0013 g/100ml
Koncentration 0.021 0.042 |mol/l
Ytspiinning 0.072 N/m
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