Modeéle de conversion du CO

La conversion du CO en CO; se fait selon la réaction d'équilibre (1), équimolaire, et donc non influencée par la
pression.

CO +Hy0 <> CO;, + Hp @))
Cette réaction montre qu'a la steechiométrie, il faut une mole de H,O par mole de CO.

Considérons un gaz de composition donnée figure 1 (afin que la réaction de conversion du CO soit la plus totale
possible, on l'effectue avec un excés d'eau voisin de 10 %).

ham du composant | fraction maolaire | fraction massigue |
co 0,364922 0,4893814
H2 01344096 001298573
ooz 002284963 004515479
H2o 04018773 0,24692813
M2 007594142 01019568
Figure 1 : composition du gaz de synthése humide

A l'entrée dans I'unité de conversion du CO, le gaz contient non seulement des réactifs mais aussi des produits
(CO; et Hy) et Ny qui est inerte. La réaction réelle peut donc s'écrire sous la forme (2).

CO+oHy+BCO, +AHO +Ny<> (B+1-k)CO, +k CO+(a+1-K)Hy+(A-1+k)H,0+Ny  (2)

Nous avons établi un modéle de cette réaction en supposant qu'elle est a Température °C K

I'équilibre, la constante d'équilibre étant donnée par le tableau ci-contre. | 227 134
327 27.6

Entre 500 K et 1000 K, avec une précision de 'ordre de 0,5 %, Kp est 427 8.95

donné par I'équation (3), qui présente 1'intérét qu'elle s'inverse sans e 527 4.11

1
probléme particulier : il s'agit d'une équation du 2éme degré en T %; %?7)
3710,59 292 593
In(Kp) =-3,69088 + T + 2 3)

La réaction (1) mettant en jeu un nombre de moles constant, 1'équilibre est indépendant de la pression et n’est
fonction que de la température. D’aprés la loi d’action de masse, on a ici :
[CO,] [Hp] (1-K2 B+1-K)(@+1-k)

PZICOIH0] ~“(A-1+Kk  (h-1+K)k “)

Connaissant o, B, A et T, c'est-a-dire Kp, k est aussi donné par une équation du second degré.

En pratique cependant, T, Kp et k sont la solution d’un systéme de trois équations a trois inconnues,
malheureusement non linéaire. Les deux premicres sont (3) et (4), tandis que la troisiéme (5) correspond a
I’équilibre enthalpique du réacteur : la chaleur libérée par la réaction sert & échauffer les réactifs et les produits,
jusqu’a la température T.

Pour I’exprimer, il faut calculer la composition des produits de la réaction et la température adiabatique de fin de
réaction.

T,q est obtenue en €crivant le bilan énergétique de la réaction pour 1 kmole de combustible :

L'enthalpie des produits est égale a celle des réactants (m hy), plus la chaleur libérée pendant la réaction. Le
débit-masse total se conserve. La chaleur libérée sert a échauffer les produits jusqu'a la température T,q :

m hy(Taq) = mhy + Q Nyeact
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On peut éventuellement introduire un terme supplémentaire pour tenir compte de pertes du réacteur, le
rendement thermique ny,. Dans ces conditions, on ne parle plus de température adiabatique de fin de réaction,
mais plut6t de température de fin de réaction Trepct-

L'équation enthalpique s'écrit alors : m hy(Treac) = mhy + Q NyeactNeh  (5)

Treact peut étre obtenue par inversion de la fonction enthalpie.

Q NMreact € calcule facilement a partir de la réaction (1) ou (2) :
Q Nreact =- AH, = (1 - k) thO+ (1-k) thZO -(1-k) hfc02

Q Nreact = 41 170 (1 - k) kJ/kmole de CO

L’algorithme de recherche de la solution est une dichotomie pour k variant entre 0,01 et 0,999. Deux valeurs de
T sont estimées, 1’une a partir des équations (3) et (4), ’autre a partir de (5). On itére jusqu’a ce qu’elles soient
égales.

Avec une unité de conversion a deux réacteurs, la composition finale du gaz converti est donnée figure 2.

nom du composant | fraction molaire | fraction massigue |
co 0,04794129 0,06435771
H2 0,4513904 0,04361024
co2 0,3398304 0,7167755
H20 0,08489655 0,07329477
M2 0,07594142 0,1019568
Figure 2 : composition du gaz converti




