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TERMOMECHANIKI PRZEPLYWU WRAZ
Z REAKCJAMI CHEMICZNYMI

Szczeg6towy opis oraz analiza termomechaniki w dyzeie przez érodek po-
rowaty wraz z nagpujacym uwolnieniem sktadnikow chemicznych z ziarerdecia
stalego érodka (reprezentyggych biomas, wegiel) zostag zaprezentowane wraz
z pierwszymi wynikami symulacji przy wykorzystanipproszczonego modelu
odgazowania. Po wykonaniu podstawowych testow digywu ptynu oraz
transportu ciepta, dodatkowe funkcje rozktadu zgstaimplementowane w celu
modelowania ewolucji emisji oraz transportu skt&dmi chemicznych. Koncen-
tracja sktadnikéw chemicznych (jako wynik symulagjiyznaczona jako wynik
prostych reakcji wykazuje dabrzgodnd¢ z innymi metodami numerycznymi.
Modelowanie procesu pirolizy wykonane zostato z arglystaniem referencyjne-
go odgazowania ygla dato pierwsze jakciowe wyniki, przy pewnym zauwa-
zalnym wzrdcie kosztéw obliczeniowych. Dla wgzej dokladnéci oraz zmniej-
szenia ztaonacici obliczeniowej planujemy wykorzystanie uproszozgn opisu
kinetyki chemicznej dla zjawiska odgazowania statgzstek paliwa (ciato state
geometrii). W artykule wyjmiono przeptyw plynu z przejmowaniem ciepta przez
reaktywne néniki granulowane na poziomie reprezentatywnego efemo obg-
tosci (REV), w tym take oddziatywania mechaniczne ziaren statych spowaeow
ne ich rozszerzal$é cieplrn.

Stowa kluczowe:LBM, termomechanika przeptywu, modelowanie odgazaaan
reprezentatywny element ehjsci

1. Wprowadzenie

Ze wzgkdu na trendy w energetyce widoczne od kilku laapiog s¢ po-
trzeba wspierania projektéw zyganych z dogpnymi oraz bogatymi zi@mi
paliw kopalnych, jak réwniedotyczcych budowania biogazowni oraz optyma-
lizacji dziatania istnigjcych instalacji wykorzystgrych proces odgazowania.
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Nalezy nadmient, iz nie sposob by bylo wykonywaobliczenia numeryczne
szczegOtowych zjawisk chemicznych (rozpad molekggla) w jak najogol-
niejszym sensie (dla kdego rodzaju wgla oraz biomasy). Z tego powodu
wykorzystywane g metody i schematy numeryczne takie jak adzia wspot-
czesnej mechaniki ptynéwatlz modele uproszczonej chemii dla ktérej ziarna
biomasy oraz wgla zostaj podzielone na grupy (tzw. grupy funkcyjne) z kté-
rych kazda odpowiada za emispdpowiedniego produktu gazowego pirolizy
oraz kada dodaje pewien przyczynek do emisji sktadnikovwolgstych (opis
poniej). Model odgazowania zostat zaimplementowany wquzeniem przy
wykorzystaniu metody siatkowej Boltzmanna (LBM)zwijanej od kilku lat
metody z powodzeniem wykorzystanej do opisu zjaveigiplnych i przepty-
wowych [2, 4, 8] w przypadku ewolucji sktadnikéweshicznych, dodatkowa
funkcja dystrybucji zostata dodana odpowiednioldizdego sktadnika chemii
oraz odpowiadagego mu cztonwrodiowego. Wyniki jakéciowe uzyskane
przy wykorzystaniu powsszych modeli oraz metody LB stanawiezpdred-
nie poparcie tezyziLBM mozna z sukcesem wykorzysétprzy modelowaniu
przeptywu masy, transportu ciepta oraz ewolucjadkikéw chemicznych pro-
cesu odgazowania (biomasy orazgle, przy dodatkowej implementacji pro-
stego modelu oddziatywania ciato state - ciatoestat jest z powodzeniem mo-
delowane przy wykorzystaniu LBM [5]. Modelowanewjska (na CPU) trans-
portu ciepla oraz masy wraz z procesami odgazowesyieonywane g w
osrodku granularnym o losowym uteniu ziaren. Ze wzgtu na charakter
procesu, symulacja wykonywana jest na elemencie RE}tosci w 2D oraz
3D. Na koniec rozdziatu obok dyskusji pojawg sizasadnienie dalszych prac,
ktére g konieczne ze wzgtlu na znaczny koszt prowadzenia modelowania na
opisanym poziomie.

Koksowanie jest powszechnie stosowanym procesamnédogicznym
stosowanym w celu uzyskania czystszego chemiczaigaw(koksu), benzenu
oraz innych sktadnikéw gazowych powszechnie znajgkb gaz koksowniczy
oraz czsci smoliste. Z punktu widzenia termomechaniki pimdoksowanie
zachodzi w ztau granularnym (zasyp ziareregla), ktére wskutek ogrzewania
ulegap przeksztatceniu do jednolitego zéo porowatego. W trakcie trwania
procesu koksowania skomplikowane zjawiska zachaodz poziomie poje-
dynczego ziarna (pora); w alimie tej geometrii w skiad wchoglzprzeptyw
ptynu przez érodek, przewodzenie ciepta, uwalnianie giidw chemicznych
oraz plastyczne deformacje zéostalego oraz inne.

1.2 Zarys metody

W prezentowanej pracyzyta zostata metoda siatkowa Boltzmanbat{
tice Boltzmann Method, LBM), w homenklaturze ktérejegtas¢ oraz pedkaosé
przeptywu g§ rozwigzywane poprzez ewolucpestasci funkcji dystrybucii [7],
ewolucja pola temperatury jest liczona z wykorzgstm dystrybugj gestcsci



Modelowanie z wykorzystaniem metody siatkowe;j ... 593

energii wewstrznej (nternal Energy Density Distribution Function IEDDF

[2, 9], natomiast ewolucja sktadnikbw chemicznyelstjmodelowana przez
wykorzystanie oddzielnej funkcji dystrybucji (inneifla kazdego skiadnika
chemii) [1]; forma wszystkich rowmaw LBM dla wspomnianych modeli jest
identyczna. Wyczerpagy opis LBM dla przeptywu pltynu nima znalé¢ w
podanych cytowaniach oraz w referencjach, natomiaigj pracy tylko ogol-
ne rownania dla LBM zostanprzedstawione bez prezentacji szczegotow.
Pewnym innowacyjnym aspektem pracy fankcje réwnowagi dla ewolucji
chemii, ktore dla D3Q15, w tej pracy zostaty podaoeraz pierwszy (wedtug
najlepszej wiedzy autoréw).

Réwnania metody siatkowej Boltzmanna w postaci tatsiej dla czasu
oraz potaenia (na siatce regularnej) oraz przestrzendimsci (na dyskret-
nych kierunkach zalmych od modelu dyskretyzac€:) opisup ewolucg za-
danego fizycznego pola przy wykorzystaniu funkgjstatybucji 1f dla sktadni-
kéw chemicznych opisanych prz@z‘,k ). W naszym przipagymulacja
procesu odgazowania) modelowany jest przeptyw phransport ciepta oraz
ewolucja sktadnikéw chemicznych:

fi(x+eivt+ 5t) - fi(th) = _Tu_l(fi(xvt) - fieq(xvt)) + Qk7 (1)

gdzief z'eq reprezentuje stan rownowagi funkcji dystgjbadpowiedniego pola
usrednionego na siatce (x, t); czton rownowagi posiaas¢pujaca posta:

fieq = af); (Az' + Bie; -u+ Ci(e; - u)2 - Di(u)z) ’ (2)

gdzieu to lokalna gdkasé plynu natomiast wspotczynnilds  c¢Di  zade
tylko od schematu dyskretyzacji (D2Q9, D3Q15, itpmpletny opis dla
wszystkich rowna (wraz z tablicami wspotczynnikow dla rownania 2 grze-
plywu ptynu oraz transportu ciepta) w 2D oraz 3Dzm odnale¢ w [2, 7] z
kompletnymi referencjami. Warto zwrédgeszcze uwag iz rownanie 2 wyka-
Zuje taky samy posta wielomianu w przypadku kaej funkcji rozktadu jednak-
ze dla gstasci, energii wewntrznej oraz sktadnikéw chemicznych wspotczyn-
niki 4, B, C, D zaleza badz nie, od kierunki (por. [5,8]), natomiast réwnanie
ewolucji posiada zawsze analogigzyosta do réwnania 1, natomiast cztQr
odpowiada cztonomrodiowym (dodany w celu uwzgdinienia emisji sktadni-
kow chemicznych). W przypadku transportu masy,nsiea wyrzucanych ga-
zOw (strumié masy na powierzchni przeszkody, dla IEDDF) jessapy przez
Qr = %Y, k(x,t)prdt, W przypadku transportu ciepta cziarodiowy roz-
dziela s¢ na czton na powierzchni powoday zmniejszanie temperatury oraz
czion zrodtowy majcy wptyw na IEDDF w ohjtosci gazu. Rownanie (1) za-
wiera parametr nazywany czasem relaksacji, ktosigaa znaczenie fizyczne
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w wykorzystywanej metodzie; dla przyktadu, termigzizas relaksacji dla fazy
m posiada nagpujaca post& [3, 5, 7]:

3 A
=054+ - ——F——
B * 2 perOg)77L5t

gdziem € {s, f} (w zalgnoici od fazy) orazst = 1 C,y jest to pojemng
cieplna fazym Anjest przepuszczaldoia ciepln.

Usrednione wartéci pél makroskopowych w kalym wezle (temperatura,
gestas¢, napezenia na powierzchni ziarna, koncentracja sktadnikivemicz-
nych, itp.) g uzyskiwane poprzez catkowanie funkcji rozktadu ¢lyskretnych
kierunkach przestrzeni ¢gikosci siatkowej, €; ). Ewolucja skladnikéw che-
micznych w przypadku uwolnionych gazow jest modelow z wykorzysta-
niem LBM przy pomocy dodatkowej funkcji dystrybudiia kazdego rozpatry-
wanego sktadnika chemiczneko . W przypadku modeiega zjawiska, wy-
sokie r@nice koncentracji sktadnikbw mpa zaobserwowa poczatkowa kon-
centracja danego sktadnika (w ptynie) jest zala jako zerowa. Ze wzglu na
zaobserwowane niestabikod, wykorzystany zostat schemat zaproponowany
przez Di Rienzo i in. [1]. Zmodyfikowana poéttunkciji rownowagi dla sche-
matu D2Q9 w LBM zostala zaprezentowana w postasicpajacej:

e ka
O?k = 7(9 — 51),
e Y;
qbiil,..A;k = pg—k(l/] + 3ei ' u)7 (3)

e ka:
¢ii5,..,9;k = %(1/1 + 3e; - u)

modyfikacja dla D3Q15 zostata wykonana przez aworo

e ka
e Y;
(biil,,_,@;k = P9k: (¢ + 3e; - u), (4)
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gdzie ¢ff}€ jest funkgj dystrybucji odpowiadaga elementowik , w kierunke
Y = p*/p odpowiada stosunkowi minimalnegsjcici w catym obszarze do
gestasci w danym punkcie.

Di Rienzo i in. [1] take wprowadzili zalenos¢ na czas relaksaciji
T ~ (D /), (dla poréwnaniaTy ~ ¥ natomiaZe ~ @ ) gdzD;,  jest
wspotczynnikiem dyfuzji sktadnikiz . Ze wzglu na wysgpowanie zakrzy-
wionego interfejsu na granicy faz ptyn-ciato stalerozpatrywanej geometrii,
schemat brzegowy wgzego rzdu zostat wykorzystany w rozpatrywanym
modelu. Wyczerpuagy opis schematu numerycznego z pewnymi obliczeiniam
dla testowych przypadkow zostat zaprezentowany gy; [echemat brzegowy
(dla brzegbw zakrzywionych) zostat t&krozwinkty dla IEDDF [4]. Dla obu
funkcji dystrybucji gstasci oraz energii wewgtrznej na wlocie, nieznane war-
tosci funkcji rozktadu rozwizywane g z wykorzystaniem warunku Gradda [2];
natomiast na naptywie, nierbwnowagowe ragahie funkcji dystrybucji zosta-
to przyjete dla ekstrapolowanych waétd pél usrednionych (gstasci oraz tem-
peratury),

2. Model chemii

Podstawowy model odgazowaniayty w pracy zostat opisany przez So-
lomona i in. [6]. W swojej pracy autor wykorzystypedegcie grup funkcyj-
nych; w zwhzku z tym model ziarna ¢gla zostat podzielony na grupy, z kt6-
rych kazda odpowiada za emisflanego sktadnika gazowego orazscz smoli-
stych. Tabela 1 przedstawia zbiér grup wraz z wsgydinikami wytymi w
réwnaniach szybl&i przemiany odpowiedniego skladnika. Réwnanipada-
ne w formiek, = ki o exp(—(Er/R)/T) , gdzitE) to stata aktywacji. Petny
zbior grup oraz produktow jest w podany w [6].sdavytworzonych w czasie
0t gazow (z danej grupy funkcyjnkj ) opisana jesttgpagacym roéwnaniem
(jednorodnie rozionych na powierzchni),

(5Wk(ga,z) = kkYk (Wegiel)Mk(;t (5)

natomiast ilé¢ wytworzonych skladnikéw smolistych opisana jeswméniem
wynikajacym z sumowania po wszystkich grupach funkcyjnyldici smoty
wytworzonej w kadej z nich:

Wy (tar) = Z(dnk/dt)YkMtar57f (6)
k

gdzie wielk@¢ Y}, okresla udziat danej grupy (m@gej udziat w tworzeniu gz
sci smolistych) w okrélonym ziarnie wgla, natomiasdny /dt  jesicisle po-
wigzane z procesami transportu wejvma ziarna wgla.
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Tabela 1. Grupy funkcyjne oraz produkty gazowe veraawnaniem szykosci przemian
Table 1. Functional groups and gas products the reaction rate equation

grypa funkcyjna | gaz réwnanie szybkosci

COz | k1 = 0.81- 10" exp(—22500/T")

karboksylowa COg2 | kg = 0.65 - 107 exp(—33850/T)

CO3 | k3 =0.11 - 10% exp(—38315/T)

HyO | kg = 0.22 - 10" exp(—30000/T)

HoO | ks = 0.17 - 10 exp(—32700/T)
)
)
)
)

hydroksylowa

CO | ks = 0.14 - 10'® exp(—40000/T
eterowa CO | k7 = 0.15 - 106 exp(—40500/T
CO | kg =0.20 - 10™ exp(—45500/T
HCN | kg = 0.17 - 10M exp(—30000/T
HCN | kg = 0.69 - 103 exp(—42500/T)
NH3 kl[) =0.12- 1013 OXp(727300/T)
CHy | k11 = 0.84 - 10'% exp(—30000/T)
metylowa CHy | k12 = 0.75 - 10'* exp(—30000/T")
CH4 klg =0.34- 1012 OXp(*‘lOSUU/T]
tar | ky = 0.86 - 1015 exp(—27700/T)

Tabela 2. Wspotczynniki podstawowych produktow gazzh rozerwanianolekut smot
Table 2. Coeftients of basic gas products from tar moleculeskag

Skt | v Skt | v,

CO | 0.78:0.72222 | CO | 0.78 0.14222
H, | 0.78-0.02222 | H, 0.78-0.11334
tar | -1.0 tar 0.22

lloé¢ moli kazdej grupy w ciele statym okreslona jest na podstaeilez-
NOSCi wegiel)pr /My gdzie pr, M) to gestas¢ i masa molow:
danego skfadnika gazowego natomiV objetd¢ zajmowana przez ciatc
Szczegoty dotyeee modelu pirolizy mina odnalé¢ w [6]. Poza zjawiskan
odbywapcymi s wewmgtrz ziarna wgla (gdzie procesy chemii opisang
powyzej) w opisywanym modelu uwzglnione § jeszcze reakcje rozpadug-
sci smolistych. Dodalowe reakcje (reakcje homogeniczne) dogycazpadt
molekut smoty na gazy podstawowe (w tym opracow:  Ha,CHy)
ktére zachodz zgodnie z nagpujaca zaleznosciag [9]:

coCO(g) + vco,CO2(g) + veu, CHa(g)+

.
v, Ho(g) + Vpar, tardt 0

Wartcaici poszczegollnych wspotczynnikow zostaty podartabeli2, natomias
szybkas¢ reakcji wynosi

047 - 10° exp(—11230/T) Y7 @)
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gdzie Y; okresla koncentragj smoty; jak podaje Wurzenberger ok 22 %
smoty nie ulega przemianie i jest opisane tar.

3. Wyniki

Rysunek 1 przedstawia wyniki dwoch przypadkéw teych optywu jo-
jedynczej przeszkody. Lewy rysunek (kierunek pryeptjest od dotu do -
nej czsci) pokazuije linie statego &iienia dla kilku liczb Prandtla. Jad@mowa
zgodnd¢ z wynikami eksperymentalnymi jest tatwo zaualaa, dokfadni
analiza jest w taikcie przygotowania [4]. Gradienty pola temperatogy [o-
wierzchni od strony wlotu (ezty przeszkody posiadajstah temperatuy) s3
coraz weksze wraz ze wzrostem liczby Prandtla. PrawgdcRys. 1 przeda-
wia powkkszony element wokot cylindra, gdzie idoczniony jest proces o-
rzenia s¢ wiréw.

of

O =
=
—

Pr=0.05 Pr=0.72 Pr=3.00 Re = 500

Rys. 1. Przypadki testowe symulacji LBM; po lewepid statej temperatury dla kilku licz
Prandtla, po prawej: linie gdu wraz z wektorami pdkosci podczas tworzenia wirc

Fig. 1. LBM benchmark resu: thelines of constant tempearture for a few Prandtl inem (left)
and the current linewith velocity vector for éew Prandtl numberduring formation of vortice

(right)

W przypadku modelowania procesu pirolizy model ¢8ana i in. [6]) a-
implementowanyw opisywanym nargziu bazuje na pondle grup funkcj-
nych dla tacuchdéw weglowodorowych. Niestety, opisuje on ewokisiktadri-
kow chemicznych przez rozgdywanie rowna Arrheniusa dla kolejnyc
sktadnikéw chemicznych: dziegd w przytaczanym modelu co (vomenklau-
rze LBM) oznacza dziewt dodatkowych funkcji dystrybuciji, ktére (dla 3
oznaczag znacacy wzrost czasu obliczeniowego. Rysunek 2 (po leywefa-
zuje wynik dziatania modelu odgazowania w pewnayithczasowej w po-
stym ziazu granularnym (o wyskiej porowatdci). Rysunek 2 (po prawej)o-
kazuje w jaki sposOb szybkbodgazowania zaky od szybkéci nagrzewanii
poprzez zauwalne przesugcie wynikow; wykres pokazujestednione wyi-
ki w zaleznosci od sktadnika chemicznego (zielona linia, tutatén) wewnrgtrz
objetosci ziarna.
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Rysunek 3 przedstawia wyniki dla procesu odgazoavgrojedynczego
ziarna ogrzewanego strumieniem cieptego ptynu, vedkuozpadu molekut
dochodzi do odgazowania; w modelowaniu zjawiskaavgystano LBM w 3D
przy wykorzystaniu réwnania 4 opracowanego na @odst pracy Di Rienzo i
in. [1]. Przedstawiony wynik obrazuje w funkcji cze zachowanie masy dane-
go skiadnika chemicznego (opisanego w legendzieglnianego z wetrza
ciata (w pierwszych chwilach czasowych, podano¢ghggepy funkcyjnej), pod-
czas transportu w ptynie oraz catkowitej masy paepjaca przez powierzch-
nig wylotu przy wykorzystaniu zak@osci (na strumié@ masy w punkcie)

m= ft > ¢i,kei|ydt, gdzie sumowanie odbywagestylko po sktadowejy
wektora pedkosci siatkoweje; . Otrzymana masa danego skladnikagdste-
siona do catkowitej masy ziarna ciata stalego. Rgkud przedstawia wynik
odgazowania w 3D w przeptywie przez prostyoolek porowaty wraz z kon-
centracy jednego skladnika w ptynie. Wynik a@gni¢to na wzgtdnie rzadkiej
siatce 50x50x50, co powoduje wahania catkowitejynagdaje s, ze ilos¢ w
plynie jest mniejsza od tej jaka powinnatkybserwowana (liege mag odga-
zowanego skladnika oraz efekt przemiangscz smolistych); catkowita masa
jaka opuszcza obszar obliczeniowy prezentujel@psz zgodndé¢ z zalae-
niami. Praca nad petnym i poprawnym opisem odgam@vdla modelowania
3D g jeszcze w trakcie rozwoju.
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Rys. 2. Wyniki emisji gazéw z wetrza ziaren wskutek ogrzewania (po lewej) orazistopdga-
zowania w zalenosci od temperatury dla kilkkunastu ziaren (po prawej)

Fig. 2. The results of the emission of gases frbeninterior of the grains as a result of heating
(left) and the degree of degasification in dependeon a function of temperature for several
grains (to the right)

4. Podsumowanie

Praca przedstawia zarys metody oraz pewne szczégptgmentaciji narg
dzie do modelowania zjawisk cieplno przeptywowyctazvz zaimplementowan
chemy w ztozu granularnym. Dilugofalowym celem jest stworzenmrzgdzia
wspomagajcego modelowanie zjawisk odgazowania. W tym celdomane zosta-
ly obliczenia transportu ciepta oraz masy, natomistatnio emisji sktadnikow
(zgodnie z modelem odgazowania) w prostej geom@&@ibiok wynikéw z przypad-
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kéw testowych przedstawione zostaly pierwsze @eloove) wyniki symulaciji
odgazowania zbioru ziaren w 3D. Otrzymany wynik gmke realne mdiwosci
LBM w modelowaniu zjawisk zachogizych w pewnej reprezentatywne] etogci
zasypu (w tym przypadku)egla. Kolejnym krokiem w oggnigciu narzdzia zdol-
nego do modelowania pmzonych zjawisk podczas odgazowangddie przyspie-
szenie obliczé w 3D (poprzez uproszczenie chemii oraz zmiplatformy do obli-
czer z CPU na GPU) oraz uruchomienie modelu odksziajdastycznych ziaren
[5].

0.06
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0.05

0.04

0.03

m/ms
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0.01

0

Rys. 3. Stosunek masy gazéw produktow odgazowdéatiej szstki w 3D (fld — ilai¢ gazéw
w phynie, out — ilé¢ gazéw ktéra opicita obszar obliczeniowy)

Fig. 3. Ratio of gas mass of products released@sat of degasification of the 3D solid grain
(fld — the amount of gases in a fluid, out — theoant of gases left computational domain)

¥ .

Rys. 4. Rysunek chwili czasowej symulacji 3D; powatmia okréla koncentracje KO uwo
nionego z kilku ziaren, linie pdu kolorowane gzgodnie z temperatyptynu

Fig. 4. Time stamp of 3D simulation, isosurfacevggi@oncentration of D released from a few
grains, stream lines are coloured in accordande teihperature of the fluid
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LATTICE BOLTZMANN METHOD FOR THERMOMECHANICS OF
FLUID FLOW WITH CHEMICAL REACTIONS

Summary

A detailed description of thermomechanics of flflmlv through porous media with a re-
lease of chemical compounds from grains of sol@ farticles (biomass, coal, etc.) is presented
together with first simulation results of a simi@d model for degasification process. After the
basic tests for fluid flow and heat transport, &ddal distribution functions are implemented to
model the evolution of both emission and transpbchemical components. The concentration of
chemical components (as a result of the simulat®letermined as a result of simple reactions
shows good agreement with other numerical meth&dsmulation of the pyrolysis process with
the use of a simple reference model of coal ddgasin, gives first quantitative results along
with a notable increase of computational cost.tigher accuracy and reduction of the computa-
tional complexity we plan to use a simplified dgstion of the chemical kinetics of the phe-
nomenon of degasification of solid fuel particleslid geometry). In the article we account here
for fluid flow with heat transfer through reactigeanular media at the level of a representative
element of volume (REV) including also mechanicakiactions of solid grains due to their
thermal expansion.
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