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半 连 续 式 反 应 器 的 计 算
,

周 镇 江 孙 岩

本 文推导 了一种半连续式反应 器反应速率 的计算方法
。

将 问题归纳成相应的微

分方程后 求解
。

所得复杂的解经过数学处理可 用不完全 G a m m a 函数表示
。

查不完

全 G a m m a 函数表即得到 唯一确 定解
。

特殊类型的微分方程解可直接积分求出
。

并

对原数值解法作 了改进
。

活塞流式
、

间歇与连续的搅拌釜式等反应器的设计计算方法己趋成熟 I`一 “ 」。 固定 床
、

移

动床
、

鼓泡塔和喷射型的各种混合相反应器的设计计算也有进展 16 一 ’ “ I
。

但半连续式反应器 由

于其操作为非稳态过程
,

反应转化过程 比较复杂
,

计算方法迄今未有进展
,

沿用数值解法 (主

要是试算法 )至今 11[
一 , 2 ]

。

半连续式反应能使连续滴加的组分在反应中保持较低的浓度和反应速度
,

限制热效应
,

抑制副反应的发生
,

从而改善产品分配
。

当进行反应的某物料溶解度有限时也需采用
。

因而

在生产和科研试验中经常遇到
。

由于数值法计算繁复
,

因而给半连续式反应器的应用带来不

便
。

笔者对半连续式反应器的计算进行了初步探讨
,

将问题归纳成 iR
。 。 at i方程后求解

。

根

据情况用不完全 G a m m a 函数处理或直接积分
,

得到了半连续式反应器反应速率的函数关系

式
。

同时对原数值解法作了改进 (见附录 )
。

推 导 过 程

半连续式反应器的反应形式一般为
:

反应开始时反应器内盛有一种反应物料 ( A )
,

与连

续滴加的另一种物料 ( B )进行反应
。

设反应开始时反应器内盛有 nA
。

摩尔的物料 A
,

体 积

为 V
。 ,

以 恒流量
v
连续滴加物料 B 进行反应

。
B 的浓度为 C B 。 ,

则对一任意二级反应
:

K
a A + b B

.

se 一
卜 g G + h H
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式 ( s a) 式 ( s b) 是一较复杂的函数关系式
,

需进一步处理才能应用
。
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式 ( 1 0 ) 即为半连续式反应器反应速率的函数关系式
。

式中的不完全 G a m m a 函数查表求

出确定的数值
。

这样便可求出任意时刻 t 的反应转化率
x 。

对于
n
为整数的情况

,

则可由分部积分得到的关系式
:
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直接解出积分部份
,

代入式 (5 a) 或 (5 b) 后由边界条件定出积分常数 C
,

可直接得到 x = f ( )t

的函数关系式
。

计 算 方 法 的 比 较

现以文献 t ’ “ ’ 所举问题为例
。

设一等温二级反应
:

K
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反应开始时反应器内加有 此 M ”」的物料 A
,

nA
。
二 2 〔K m ol 五 浓度为 2 〔K n , o1 / M ” 〕的物料 B
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反应过程中密度恒量不变
。

用函数法和数值法计算的结果列于下表
。
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x (数值法 ) 带

巨时〕
函 数 法 △ t = o

。
0 1〔时〕带辛 ! A t = O

。
1 〔时〕 { 么 t = 0

。
2 〔时〕

0
。

0 1

0
。

0 2

0
。

0 3

0
。

1 0

O
。

1 5

O
。

2 0

O
。

3 0

0
。

4 0

0
。

5 0

0
。

6 0

O
。

7 0

0
。

8 0

0
。

9 0

1
。

0 0

9
。

8 6 5 4 x 1 0一 5

3
。

8 9 4 5 x 10 一 4

2
。

3 4 04 x 1 0一 3

8
。

7 7 8 0 x 1 0
一 3

0
。

0 1 8 5 5

0
。

0 3 10 2

O
。

0 6 2 0

0
。

0 9 8 8 2

0
。

1 3 9 0

0
。

1 8 1 3

0
。

2 2 4 5

0
。

2 6 7 8

0
。

3 10 9

0
。

3 5 32

9
。

8 0 5 0 x 1 0
一 5

3
。

88 3 0 X 1 0
一 4

2
。

3 3 7 7 x 1 0 一 3

8
。

7 7 3 4 x 1 0
一 3

0
。

0 1 8 5 4

0
。

0 3 1 0 2

0
。

0 6 2 0 8

0
。

0 9 8 8 1

0
。

1 3 9 0

0
。

18 1 3

0
。

22 4 5

0
。

2 6 7 8

0
。

3 1 0 9

0
。

3 5 3 2

8
。

2 70 1 火 1 0
一 : 3

0
。

0 3 0 2 6

0
。

0 6 12 2

0
。

0 9 7 9 3

0
。

1 3 8 2

O
。

1 8 0 5

0
。

2 2 3了

O
。

2 6 7 1

0
。

3 1 0 2

0
.

3 5 2 6

0
。

2 7 8 9

0
。

0 9 5 1 7

O
。

17 7 9

O
。

2 6 5 0

0
。

3 5 0 8

带是笔者对计算法的改进方法
,
见附录

。

. 带中间 区间 的计算结 果未列入
。



结果表明
,

所提出的函数解法精确度高
。

数值解法划分的时间单元越大
,

(区间越少 )
,

与函数解法结果的偏差越大
; 时间单元划分得较小时

,

则与函数法的结果渐趋一致
。

可以认

为函数解法相当于数值解法的极限情形
,

即当划分的时间单元趋近于无穷小 (区间数趋 近 于

无穷大 ) 时
,

两者的结果趋近一致
。

结 论

1
.

所提出的函数法对半连续式二级反应速率的计算一般适用
。

由于本法在计算过程 中

未作任何近似
,

因此
,

其计算结果的精确度要比数值解法高
。

2
。

传统的数值解法要将整个反应时间划分为很多的小区间
,

在一个足够小的区间 内 用

差分方程近似代替微分方程
,

进行数次试算才能得出结果
,

而欲求任一区间的转化率
,

都需

从第一个区间开始
,

逐步进行试算
,

计算繁复
。

所提出的函数法
,

则可直接求出任意时刻的

转化率
,

计算简便
。

3
。

由于解析解本身是通过数学推导进行的
,

因而得到的公式能直接反映反应中 诸 因素

对反应结果的影响
,

而这恰恰是数值解法仅仅得到数值所不能比拟的
。

4
。

本文的讨论系以二级反应为前提
,

但在实际的反应中不一定是二级的
。

因 此
,

采 用

数值解法在计算机上进行求解也还是需要的
。

附 录

对原数值解法的改进

反应形式与前述相同
。

对于反应
:

K
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一
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将 整个反应时间划分为
n
个时间微元

,

在微元时间 dt 内对组分 A 作物料衡算
:

反应量 + 排出量 + 累积量 = 输入量
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,
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:
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。
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动力学方程式为
:
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对物料 A 和 B 作物料衡算
,

知在任一时刻
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、

(2 )
、
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。

要用三个方程式用叠代法反复计算
,

甚 为 繁

复
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。

由方程 ( 3) 可写出相邻两时间 ( i之 1) 的反应方程
:

〔( 一 r A ) V 」
; 一 ;

K n ` ““

一
,

(盘 t卜 1

一
a 一 x
曰 )

V
。

+ v t
: _ -

、 、 11,了

X

b一aK n * ““ 一
)

(
v C

n 。

-

一一
二一 t l 一

仁( 一 r A ) V 〕、 二
n A o

V
。

+ v t ;

又 仁( 一 r A ) V 〕石
; = 〔 ( 一 r 人 ) V 〕 , + 〔 ( 一 r A ) V 〕 ;一 ,

将 ( 4 a )
、

( 4 b )和 ( 5 )式代入差分方程式 ( 1 )
,

2

得
:

、zl
J

X
一

.下L

( 1一 x : )
C B ,

△一 杂黔
`
一

急粤乡
\ U n A o

V + v t i

a
j

b( , 一 x ; 一 :
)

(
+

-

一

—
一一

—
一 一一

v C 。 。 . _

八
石不一

t `一 ` 一 盖 ’ 一 ` 少
少

、

V + v t i _ x

令
K n石 b△ t

。 二 一 2云c而
一

a v C t;

b n A ,

a 和 日均为常数
,

代入 ( 6 a )式
,

得
:

“ x = 。

{
( 1 一 x ; ) (日t ;

V
;

一 x ;
)

- -

—
一

十

( 1一 x 、一 ,
) (日t ; _ , 一 x ;一 ,

)

V 卜 l }
= X l 一 X 卜 1

由式 ( 6 b) 整理可得
:

令

7 6

一
( 1 + 。t : 十

夸
,一 千

{
` i 十

丹
〔斌一 、 t

: 一 :

一 ( 1 · t: ` : 一 V
仓
一 )
一〕

}
= 0

B ; 二 1 + 日t ; + V ; / a

( 4 a )

( 4 b )

( 5 )

( 6 a )

( 6 b )

( 7 )

( 8 )



~
.

V
;

「
七 ` “ ` ’ 十 V瓜L

X `
卜 ` 十 “

一 ` -
V

; _, 、

l + t 卜 l 一
二 二 ) X 厄一 1 ( 9 )

将式 (7 )写成一元二次方程标准形式
:

x 1 2 一 B
i x , + C ; = o ( 10 a )
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改进后的计算程序比试算法简单
。 a 和 p都是已知常数

。

各时间微元相应 的 参数 B
,

可

玩!
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Od

预先算出
,

计算
x ;时代入即可

。

计算程序为
:
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这样就免去了原试算法的叠代逼近程序
,

一次计算就可以得到相应区间里准确的结果
。

试算法要用 ( 1 )
、

( 2 )和 ( 3) 式叠代逼近 3一 5 次
,

才能得到相近结果
。

主 要 参 考 文 献

〔 1 〕 K
。

S e h o e n e m a n n ,

H
。

H o f m a n n ,
C h e n l i e I n g

。

T e e h n 。 , 2 9 ,

N o 1 0 , 6 6 5一 6 7 4

( 1 9 7 5 )

仁2 〕 K
。

S e h o e n e m a n n ,
G e , m i e C il i m i q u e , 9 1 ,

N o 6 , 1 6 1一 1 7 6 ( 19 6 4 )

〔 3 〕 L
。

K
。

D o r a i s w a m y ,
B r i t

。

C h e m
。

E n g n g
。 , 6 ,

N o s , 3 1 5一 3 2 3 ( 19 6 1 )

〔 4 〕 渡会正三
, “ 工业反应装置

” (第二版 )
,

日刊工业新闻社

〔 5 〕 S
。

T
。

K h a n g … ; C h e m
。

E n g n g
。

S e i
。 , 3 1 ,

N o 7 , 5 6 9一 5 7 7 ( 1 9 7 6 )

[ 6 〕 J
。

C
。

R
。

T u r n e r ,
B r i t ,

C h e m
。

E n g n g
。 , 9 ,

N o 6 , 3 7 6一 3 8 3 ( 1 9 6 4 )

〔 7 〕 H
。

H o f m a n n , a l n t e r n a t i o n a l S e r i e s o f M
o n o g r a P h , o n C h e m i e a l E n g i

-

n e e r i n g ,, , 1 1 3一 1 2 2 ( 1 9 5 7 )

〔 8 〕 V
。

A
。

J u v e k a r … ; T r a s 。

I e h e nr E
, 5 5 ,

N o Z , 7 7 ( 1 9 7 7 )

〔 9 〕 三上纯司
, a

化学装置
,, , 1 9 ,

N o g , 1 1 ( 1 9 77 )

〔1 0〕 马宝歧
,

化工机械
, 3 , 2 0一 2 7 ( 1 9 7 9 )

[ 1 1〕 S
。

M
。

W
a l a s , a R e a e t i o n K i n e t i e s f o r C h e m i e a l E n g i n e e r s ,, ,

L o n d o n ,

( 1 9 5 9 )

〔1 2〕 陈甘棠
, “ 化学反应工程

” ,

P 64 一 67
,

化工出版社 ( 1 9 8 1 )



Ca l u ela ti o o nfS emi
一 c o nti nuo u sR ea eto r

Z 丙o uZ 无己儿一夕7口” gS左”y 口 n

b A st ra et

A a el u ela ti ngm eth od h a sb e e ni nf e r red fo rth e ra e eti vi ty a rti o o f s emi
-

eo nti o u nu s ra e eto rs。

W
u s emth i sp o rb l emup a a o s e r rs eP o nd i ngd i f f e re nti a l

eq ua ti o na nd o slv ei t
。

h T e eo mp l ex so l uti o nob ta i e nd a e nb e exP res s eb dy th e

i e no mP l et eGa m ma fu neti o nth o u rgh ma th ema ti ea lta e rt川 e nt s, a n d t h e u n i g u e

( l e f i n i t c s o l u t i o n e a n b e o b t a i n e d t h r o u g h 《 T h e T a b l e o f In e o m P l e t e G a m m a

工扩u n e t i o n 》
。

T h e s o l u t i o n o f d i f f e r e n t i a l e q u a t i o n f o r s P e e i f i e t y P e s e a n b e

i n t e g r a t e d d i r e e t ly , a n d a t t h e s a m e t i m e w e 11 a v e i m p r o v e d t h e o r i g i n a l m e -

t h o d o f r l t l n 、 e r i e a l s o l u t i o n 。

7 8


