1. Procjena kombiniranog koeficijenta difuzije kumena u Kkatalizatoru za
krekiranje

Kumen (izopropilbenzen) Cesto se koristi kao moderna komponenta za izucavanje
reakcija krekiranja te za odredivanje relativne aktivnosti katalizatora. Reakcija se
odigrava na SiO,-Al,03 kao katalizatoru u temperaturnom podrucju od 300-600 °C.
Nema sporednih produkata. Potrebno je izraCunati kombinirani koeficijent difuzije 1
djelotvorni koeficijent difuzije kumena u smjesi benzina i kumena pri tlaku od 1 atm i
temperaturi 510 °C unutar pora katalizatora.
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Napomena: Obratiti paznju da je Dag ~ T2 1% (Chapman-Ensky) ili ~ T*" (Fuller)
te Dag ~ p~, dok je D ~ T2 09 (Knudsen). Pri nizim tlakovima D ag ¢e biti veéi od
Dy, pa ¢e difuzija u pore gotovo u potpunosti biti limitirana Knudsenovom difuzijom,



dok ¢e pri visim tlakovima Dag biti istog reda veli¢ine kao i Dk Sto ¢e dovesti do
smanjenja vrijednosti difuzije u pore.

2. Izra¢unavanje kombiniranog koeficijenta difuzije i djelotvornog koeficijenta

difuzije

a) Izracunati djelotvorni koeficijent difuzije tiofena u vodiku, D,, pri T=660 K i p=30
atm za katalizator ¢ija je specifi¢na povriina 180 m?/g, poroznost = 40%, gusto¢a
1,4 g/cm?, faktor zakrivljenosti pora, =4 te uz pretpostavku da je dominantni oblik
difuzije molekularna difuzija, D,5=0,052 cm?/s.

b) Uz iste podatke izracunati djelotvorni koeficijent difuzije tiofena u vodiku
primjenom kombiniranog koeficijenta difuzije (Bosanquet).
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3. Odredivanje znacajke djelotvornosti za neizotermno zrno katalizatora
(egzotermna reakcija)

Hidriranje etilena provodi se pri tlaku od latm na mijeSanom Cu-Mg oksidnom
katalizatoru u proto¢nom tipu reaktora. Tijekom reakcije izmjerena je temperaturna
razlika izmedu centra zrna i1 vanjske povrSine zrna katalizatora. Reakcijska smjesa
sadrZi 17% etilena (ostatak reakcijske smjese odnosi se na vodik) da bi se ostvarila
mala promjena ukupnog broja molova unutar porozne strukture katalizatora. Thielova
znacajka izraCunava se na sljedeci nacin:
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r, —brzina reakcije po jedinici mase katalizatora za vrlo mala zrna katalizatora
C,s — koncentracija reaktanta po vanjskoj povrsini zrna katalizatora

Odrediti vy, B, ¢ i =znacajku djelotvornosti n za kuglasto zrno katalizatora
karakteristicnih dimenzija 1,27 cm. Komentirati razloge za odstupanje izraCunate
vrijednosti n za katalizator dimenzija 1,27 cm u odnosu na znacajku djelotvornosti, 1
za fine, male Cestice katalizatora.

Zadane su sljedece vrijednosti:

veli¢ina zrna: d,=1,27cm

D, (za etilen u zrnu) = 3,0-10%cm?/s

A, =3,5-10 cal/ (cm-s °C)(djelotvorni koeficijent toplinske vodljivosti u zrnu)
p, =116 glcm’

V, =0,236¢cm’/g

S, =90 m*/g

AH =-32700 cal/mol (egzotermna reakcija)

T=80°C

p =latm

E. . =17,8cal/mol

[ p opa =1,8-10"°mol/(s g, )(kat. u obliku zrna)

My =810 mol/(s g,,, )(praskasti katalizator)
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Thielova znacajka:
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Vrijednost znacajke djelotvornosti ukazuje na egzotermnost reakcije (n > 1).

4. Izracunati Praterovu i Arrheniusovu zna¢ajku s obzirom na unutarfaznu
difuziju ako su zadani sljede¢i podaci:

AH =167 kJ/mol
2=0,36 W/mK

D, =8,0-10"cm?/s

¢, =1,34-10°mol/cm®
T, =630°C =903K

Fizicko znacenje Praterove znacajke, odnosno kolika ¢e biti maksimalna temperaturna
razlika izmedu povrSine zrna katalizatora i unutra$njosti zrna katalizatora? U kojim
situacijama se moze ocekivati takva temperaturna razlika?

Praterova znacajka:
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Maksimalna temperaturna razlika izmedu Tpovrsine Cestice 1 T u unutraSnjosti iznosi 0,5
°C (to ¢e se desiti ukoliko ne postoji jako difuzijsko ograni¢enje).

Arrheniusova znacajka:
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5. Odredivanje ¢ i n
Oksidacija propana koja se provodi u suvisku zraka opisana je sljede¢im izrazom:
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Izracunati znaCajku djelotvornosti za zrno katalizatora plocastog oblika debljine 30 um
s difuzijom koja se provodi samo sa jedne strane ploce katalizatora. Djelotvorni
koeficijent difuzije iznosi 2,0-107 m?/s. Povrsinska koncentracija propana iznosi 0,1
mol%, a ukupni tlak iznosi 1 bar. Provesti proracun u temperaturnom podrucju 500-
900 K, uz pretpostavku da D¢ ne zavisi 0 radnim temperaturama.
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500 0,097 0,097
600 0,585 0,000
700 2,117 0,459
800 5,554 0,180
900 11,760 0,085

Zakljucak: vidljivo je da s porastom temperature raste Thielova znacajka, dok se
istovremeno znacajka djelotvornosti znacajno smanjuje.



