Modele de conversion du CO

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

CO +Hy0 <> CO, + Hy 1)

Cette réaction montre qu'a la steechiométrie, il faut une mole de H,O par mole de CO. En pratique, elle se fait
toujours avec un exces d'eau variable selon les cas.

Considérons un gaz de composition donnée figure 1.

nom du composant | fraction molaire fraction massique
(80 003018694 006006241
cOz2 0077995818 0,24383492
H2 0,3919335 0,05612304
CH4 " méthane 0003366578 0003836472
Hz0 04954514 0,6340248
M2 0001062407 0,002114077

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
(COs et Hy) et N, qui est inerte. La réaction réelle peut donc s'écrire sous la forme (2).

CO+aHy+BCO,+AHO+Ny<> (B+1-K)CO+kCO+(a+1-K)Hy+(A-1+K)H0+Ny (2

Nous avons établi un modele de cette réaction en supposant qu'elle est a I'équilibre, la constante d'équilibre étant
Kp.

Entre 500 K et 1000 K, avec une précision de I'ordre de 0,5 %, Kp est donné par I'équation (3), qui présente

I'inteérét qu'elle s'inverse sans e probléme particulier : il s'agit d'une équation du 2éme degré en T
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In(Kp) = -3,57414 +

La réaction (1) mettant en jeu un nombre de moles constant, I'équilibre est indépendant de la pression et n’est
fonction que de la température. D’aprés la loi d’action de masse, on aici :

_[COxJ[Hal  (B+1-K) (a+1-K)
KP=1COI M0 =~ (r-1+KK @

Connaissant a,, 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 premiéres sont (3) et (4), tandis que la troisiéme (5) correspond a
I’équilibre enthalpique du réacteur : la chaleur libérée par la réaction sert a 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.

Taq est obtenue en écrivant le bilan énergetique de la réaction pour 1 kmole de combustible :

L'enthalpie des produits est égale a celle des réactants (m h;), 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 Toq :

M hy(Tad) = M hy + Q Nreact
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On peut éventuellement introduire un terme supplémentaire pour tenir compte de pertes du réacteur, le
rendement thermique ng. Dans ces conditions, on ne parle plus de température adiabatique de fin de réaction,
mais plutdt de température de fin de réaction Teact.

L'équation enthalpique s'écrit alors : M ho(Treact) =M hy + Q NyeactNth  (5)

Treact PEUL étre obtenue par inversion de la fonction enthalpie.

Q Mreact S€ calcule facilement a partir de la réaction (1) ou (2) :
Q Mreact = - AHr = (1 - k) thO + (1 - k) thZO - (1 - k) hfco2

Q Nreact =41 170 (1 - k) kd/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, I’une a partir des équations (3) et (4), I’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 malaire | fraction massique
(870] 000084263453 0001676574
Co2 01073434 0,32585748
Hz 04212774 00603250
CH4 " méthane 0003366579 0003836472
H20 04661071 05964731
P2 0001062407 0002114077

Figure 2 : composition du gaz converti




