Noter til kinetik og katalyse, Lars Haastrup Pedersen

2) Masse- og mol-balancer for batch og kontinuerte processer
Massebalance

For enhver proces galder loven om massens konstans. Det betyder, at massen
af det substrat, som tilferes processen, kan genfindes som produkt eller som en
uomsat rest, ndr processen er lobet til ende. Til processen kan opstilles en
massebalance, der beskriver udviklingen af masse (M) over tid:

dM/dt = Ming — Myg + Mannet - Mforbrugt

Massebalancen er geeldende for et afgrenset system. Systemet kan vare
lukket, sa der ikke passerer masse over granserne mellem systemet og dets
omgivelser eller abent safremt udveksling af masse med omgivelserne er
muligt.

Som eksempel pa et lukket system kan navnes en batch proces, som foregér i
en lukket reaktor, hvor al substrat tilferes systemet fra starten af processen og
al produkt fjernes, nér processen er lgbet til ende. Omsettes en del af
substratet til varme, der afgives til omgivelserne kan man ikke tale om et
fuldstendig lukket system.

Pé illustrationen ses en bioreaktor beregnet til dyrkning af mikroorganismer
(Brock Biology of Microorgansims, 1997).

{_-5-"\
|Matar|
Gl
Steam — =—= = J_ PH
|[Sterilg| (7 —

||seal =h

o 0o Ll

Viewing & 4 ]Tﬁ_lf
port o

|~ pH controller

— Acid-base reservoir
», and pump

Exhaust

Impeller
Coaoling
water out
Cooling
jacket
Culture broth
Cooling
waterin : .
: parger
=E (air bubbles)
Steam —= » =— Bterile air

Harvest

Der er ingen tilledning af substrat og processen benavnes derfor en batch
proces ogsa selvom en del af substratet omsaettes til varme og en del af
substratet ved en aerob proces omsattes til CO,, der udledes som afgangsgas.
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Mol-balancer
P& samme made som massebalancer knytter der sig til enhver proces en
generel mol-balance, hvor udviklingen i mol over tid for stoffet A kan
udtrykkes

mol/tid: akkumuleret = tilledt — udledt + genereret - konsumeret

dNa/dt = Faginda —Faua +Ga-Ka

System

Faoind Faud

Ga (genereret)

I K4 (konsumeret)

For en given reaktion A + B — C + D vil vi betragte omsatningen af substrat
til produkt enten som en netto konsumption af substrat eller som en netto
produktion af produkt.

For substratet A som forbruges med reaktionshastigheden ry = k [C, fas
KA =TIA V=k[C A A/

hvor

ra: volumetriske reaktionshastighed (mol/l min)
Ca: koncentration af stoffet A (mol/l)

V: reaktorvolumen (1)

Safremt reaktionen ikke forleber under helt identiske betingelser overalt i
reaktoren som folge f.eks. af variation i reaktorvolumenets temperatur, vil der
veere tilsvarende variation i reaktionshastigheden og vi betragte
reaktionshastigheden i mindre delvolumener, som indenfor det enkelte
delvolumen er ensartet.

Opdeling af reaktor volumenet

AV, — AV,

TAl TA2

\Y%

For delvolumenet opskrives konsumptionshastigheden AKa; =1y AV,
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Er det samlede reaktor volumen delt op i ialt @ delvolumener er den totale
konsumptionshastighed

KA= 2 AKAi =2 I'AiAV_i hvor i=1.... 0

Ved opdeling af reaktoren i et antal infinitisimalt delvolumener dvs. @ — o
og AV — 0 kan den totale konsumptionshastighed opskrives

Kp=[rAdV

Betragtes konsumptionen af A kan den generelle mol-balance dermed
opskrives

dNa/dt = Fagind — Faud - Ka
= Faoind — Fau -] raidV
Batch reaktor

For en batch reaktor , hvor der hverken tilledes eller udledes stof, opskrives
mol-balancen for stoffet A

dN/dt= - [ rpdV

Safremt reaktionsbetingelserne er ens overalt 1 reaktorens volumen skrives
mol-balancen

dNA/dt = -1aV eller 1/V dNA/dt = -14
Er volumenet konstant fas d(Na/V)/dt =d(Cp)/dt = -1a
Kontinuert reaktor (Continuous Stirred Tank Reactor, CSTR)
Det specielle ved flow systemer er at der hele tiden tilferes substrat til

reaktionen og hele tiden udledes uomsat substrat og dannet produkt en en
reaktor med konstant volumen.

For en CSTR kan mol-balancen opskrives som folger
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dNA/dt = Frgind — Faud - taidV
Er processen 1 ligevaegt (steady state) bliver
dNA/dt= 0dvs Fagind— Fauwd = II’AidV

safremt der ikke er variation i reaktionsbetingelserne gaelder | radV =1,V
dermed bliver mol-balancen for en CSTR

V= (Faoind—Faua)/Ta

Plug Flow Reaktor (PFR)
I en PFR @ndrer koncentrationen af stoffet A (Cy) sig i reaktorens langde-
retning. Dermed er reaktionshastigheden (ra) en funktion af lengderetningen

med undtagelse af 1. ordens reaktioner, hvor ra er uathaengig af Ca.

Betragtes den generelle balance dNa/dt = Faging — Faud - [ eadV
for delvolumenet AV med leengden Ay fas: dNa/dt = Fay) — Fagay) - TanyAV

I

Areal (Ar) i i

AV = Ar Ay

}
Fag) —W» Faay)

]

ved ligevaegt (steady state) fés

FA(y) - FA(y+Ay) - rAAyAV =0 =
FA(y) - FA(y+Ay) = rAAyAV A AV = Ar Ay =>
- (Fag+ay) - Fag)/ Ay = tapyAr

dvs

- dFA(y)/ dy = I'AAyAI' A Ay —0
- dFA(y) =TaAny dv rdV =Ar dy =>
- dFA(y)/ dVv = rAAy

Mol-balancen for en PFR kan dermed opstilles: dF5/ dV = -1,
En oversigt over mol-balancerne for de tre systemer er séledes

System Batch CSTR PFR
mol-balance | ANa/dt= -1AV | V= (Faoind—Faud)/1a | dFA/dV=-14
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