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Развивается двухтемпературная осесимметричная модель для анализа синтеза сложных окси-
дов методом горения углерода. Определяющая система уравнений включает сохранения ве-
щества, импульса и энергии для газовой и твердой фаз в прямоточном и трехзонном реакторе.
Излагаются результаты исследования резкого роста температуры – “неправильного поведе-
ния” реактора в процессе синтеза микронных порошков титаната бария с рассмотрением
тепловой и массовой дисперсии. Определяющие уравнения с параметрами подобия в безраз-
мерной форме применены к численному моделированию воздействия как газодинамическо-
го и межфазного сопротивления, так и осевой и поперечной дисперсии при синтезе микрон-
ных частиц титаната бария в прямоточном и трехзонном реакторе. Делается вывод о преиму-
ществах трехзонного реактора в моделировании синтеза микронных частиц в режимах
“неправильного поведения” прямоточного реактора. Сопоставлены результаты расчетов
прямоточного и трехзонного реакторов при одинаковых величинах дисперсии, коэффициен-
та извилистости пор, диаметра частиц, локальных величин чисел Пекле.
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Одной из наиболее удивительных динамических характеристик реактора с уплотненным сло-
ем является его неправильное поведение [1–16], при котором переходное повышение темпера-
туры вызывается быстрым снижением температуры подаваемых реагентов в нижней части вер-
тикально расположенного реактора. Впервые возникновение такого явления в реакторе с уплот-
ненным слоем было предсказано в работах [4, 5]. Неправильное поведение наблюдалось в
эксперименте [6] в реакторе с уплотненным слоем, в котором протекала гомогенная жидкофаз-
ная реакция. Температурное возмущение переходного режима может перевести реактор в неже-
лательное состояние или привести к выходу из строя. Неправильное поведение вызвано разни-
цей в скорости распространения концентрационных и температурных возмущений в реакторе.
Внезапное охлаждение сырья в нижней части снижает конверсию в верхней части реактора. По-
вышенная концентрация реагентов вызывает кратковременное повышение температуры в ниж-
ней части реактора [3], где использовалась одномерная псевдогомогенная модель для получения
простых критериев, предсказывающих условия, при которых возникает неправильное поведе-
ние. Эта модель игнорировала осевое рассеивание тепла в реакторе, а также транспортные со-
противления между катализатором и жидкостью. Получено резкое возрастание температурного
фронта с нереально высокой пиковой температурой. Оказалось, что модель не может предска-
зать воспламенение реактора из низкотемпературного установившегося состояния в высокотем-
пературное установившееся состояние, когда существует множество стационарных состояний,
которые экспериментально наблюдались в [2]. Влияние межфазового тепло- и массопереноса на
неправильное поведение реактора рассмотрено в [7]. Повышение температуры в процессе реге-
нерации дизельного сажевого фильтра при внезапном понижении температуры на входе в
фильтр изучено в [9–11]. Переходный режим в реакторах изучался в [12–17].
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Исследование межфазного тепло- и массообмена, дисперсии тепла и вещества проводилось в
ряде работ [18–23], где приведены дополнительные ссылки. Были предложены модели усредне-
ния на основе взаимно-проникающих континуумов. При таком подходе утраченная детальная
информация о микромасштабах (напр., конфигурация межфазных границ) присутствует в виде
коэффициентов тепло- и массопереноса. Отмечалось, что в усредненных уравнениях наряду с
молекулярной диффузией тепла и вещества важную роль играет дисперсионный механизм теп-
ло- и массопереноса и пористость реагентов и продуктов синтеза в реакторе. Причиной концен-
трационной и тепловой дисперсии являются флуктуации массового и теплового потока, тогда
как диффузия массы и тепла вызвана случайным молекулярным движением. Различные модели
тепловой дисперсии представлены в [21, 22]. Наряду с упомянутыми моделями усреднения раз-
вивается также прямое моделирование течения в пористой структуре – см., например, [23]. В [1–10]
показано, что осевая дисперсия тепла уменьшает величину температурного отклонения, продле-
вает переход к новому устойчивому состоянию и может привести к некоторым особенностям:
например, дисперсия может создавать волну температуры, которая первоначально движется в
восходящем направлении. Дисперсия также может воспламенить реактор из низкотемператур-
ного состояния, что приведет к катастрофическим последствиям [1, 2]. Исследовалось воздей-
ствие межфазных транспортных сопротивлений при массовой и тепловой дисперсии возмуще-
ния, вызывающие неправильное поведение реактора. Показано, что эти возмущения могут рас-
пространяться только в нижнем направлении вертикально расположенного реактора с подачей
реагентов сверху, в отличие от диффузионного механизма, при котором возмущения могут рас-
пространяться как в восходящем, так и в нижнем направлениях [7].

Следует заметить, что потоки тепла, вещества реагентов и продуктов через пористую среду су-
щественно зависят от структуры пористой среды и особенностей межфазного взаимодействия.
Размеры пор, как правило, неравномерно распределены в реакторе синтеза и меняются во вре-
мени. Это обстоятельство обусловливает важность моделирования изменения пористости смеси
реагентов и продуктов в процессе синтеза мелкодисперсных порошков методом горения. Мате-
матические модели синтеза и спекания порошковых смесей основаны на совместном описании
тепловых и химических процессов объемных изменений в условиях неоднородного нагрева [24–
29]. Химические превращения происходят с изменением объема и сопровождаются появлением
механических напряжений и деформаций дополнительно к напряжениям и деформациям вслед-
ствие высоких градиентов температуры. В работах [26, 27, 29] проведены теоретические и экспе-
риментальные исследования формирования структуры и физико-механических свойств матери-
ала при спекании с целью получения минимальной пористости. Изучение кинетики синтеза ти-
таната бария рассмотрено в [30–33]. В связи с требованиями промышленного производства
керамики на основе возникает необходимость сбалансировать потребление энергии, время син-
теза и качество конечного продукта, такого как форма и распределение частиц.

Цель данной работы – оценить влияние межфазного, теплового и массового сопротивления
в каждой фазе на неправильное поведение при синтезе сложных оксидов в прямоточном реакто-
ре методом горения углерода (CCSO) [30]. На основе осесимметричных моделей [31] анализиру-
ется влияние межфазного, теплового и массового сопротивления в газовой и твердой фазах на
неправильное поведение проточного реактора синтеза микронных частиц титаната бария при
осевой и поперечной дисперсии тепла и вещества в проточном и трехзонном реакторе. Прово-
дится расчет переходных режимов Результаты позволяют сделать вывод о преимуществах трех-
зонного реактора, в сравнении с моделью проточного реактора в режиме “неправильного пове-
дения”. Прекурсором синтеза  служит  [33]. Формулируются осредненные потоки
массы компонент: C, , BaO, , , зависящие от температуры газовой и
твердой фазы при заданном межфазовом теплообмене, переменном коэффициенте пористости.
Результаты моделирования титаната бария в прямоточном и трехзонном реакторе получены на
основе макроуравнений сохранения при тепловой и массовой дисперсии, записанных в безраз-
мерных переменных. Проведено моделирование синтеза титаната бария методом CCSO в осе-
симметричном проточном и трехзонном реакторе при размерах частиц реагентов и продуктов,
превышающих микрон. Отметим, что при микронных размерах синтезируемых частиц характер-
ные величины чисел Кнудсена малы и эффекты скольжения и скачков температуры газа на гра-
нице пор пренебрежимо малы. Однако для субмикронных размеров частиц и пор становится су-
щественным влияние слоев Кнудсена в газе около поверхности пор и необходим учет эффектов
скольжения [34].

3BaTiO 3BaCO
3BaCO 2TiO 3 2 4BaTiO ,Ba TiO
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1. ОПИСАНИЕ МОДЕЛИ

Кинетическая схема синтеза титаната бария. Рассмотрим схему синтеза  с прекурсором
 [30–33]

(1.1)

Компонентами газа и твердой фазы являются ,  и C, BaO, , , ,
 соответственно. В реакции  синтез продукта  контролируется диффу-

зией ионов бария через слой титаната бария [33]. В реакциях (1.1) для компонент твердой фазы
реагенты не смешиваются на молекулярном уровне, диффундируют и движутся в пределах твер-
дой фазы,  – тепловой эффект горения углерода. Реакции с тепловым эффектом ,  предпо-
лагаются эндотермическими.

Уравнения в безразмерных переменных. Далее переходим к безразмерным переменным, отме-
ченным тильдой; характерные величины имеют индекс ноль [25, 31]

(1.2)

Здесь [25]  м,  с,  мс–1,  м2 – характерная площадь реак-
тора,  м3 – характерный объем реактора,  кг м–3,  Вт ⋅ м–1 ⋅ K–1,

 м2 ⋅ с–1,  м2 ⋅ с–1,  м – характерный диаметр частицы,

 Па,  кг м–3, ,  – давление газа, , ,  – плотно-
сти компонент O2, N2,  газовой фазы, , , , , , ,  – плотно-
сти компонент C, , BaO, , ,  твердой фазы,  + ... + ρ6S,

,  – температура газа и твердого углерода. Температура газа и твердой фазы находится по
формулам: ,  соответственно;  – безразмерный пара-
метр, характеризующий энергию активации; , ,  – газовая постоянная, энергия активации,
тепловой эффект горения,  – коэффициент теплообмена, ,  – теплоемкости, ,  – ко-
эффициенты теплопроводности,  – коэффициент диффузии, Ma, Re – числа Маха и Рей-
нольдса, ,  – тепловое и диффузионное число Пекле, индекс air относится к параметрам
для воздуха при нормальных условиях,  – давление, ,  координаты и вре-
мя,  – аналог числа Рейнольдса для твердой фазы. Система уравнений приводится ниже в без-
размерных переменных (1.2), символ тильда опускается.

Базовые уравнения. Ниже приведены основные уравнения осесимметричной модели [25].
Уравнения сохранения суммарной массы газовой и твердой фаз
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Уравнения сохранения массы компонент O2, , N2

(1.3)

Компоненты тензора массовой дисперсии имеют вид

Здесь ,  – постоянные,  – коэффициент извилистости пор.
Уравнения сохранения массы компонент твердой фазы, включая диффузию оксида бария ,

зависящую от концентрации титаната бария  согласно кинетике синтеза (1.1)

(1.4)

Здесь  – коэффициент диффузии мигрирующей компоненты BaO,  – параметр, харак-
теризующий зависимость диффузии от плотности титаната бария. Массовые потоки для компо-
нент твердой фазы C, BaO, , , ,  (1.3, 1.4) приводятся в [25].

Уравнение движения газа в порах [25, 31]

(1.5)

где слагаемое распределенного сопротивления газа в порах , , ,

uj – компоненты скорости в декартовой системе координат,  – давление газовой фазы.
Уравнение баланса тепла в газовой фазе, включающее дисперсию [24],

(1.6)

В правую часть уравнения (1.6) включен тепловой поток  химического превращения. Тен-

зор тепловой дисперсии [25] учитывает продольную и поперечную дисперсию – ,

где , .
Уравнение баланса тепла в твердой фазе

(1.7)

2CO

( ) →
∂χρ  χ+ ∇ ⋅ χρ = ∇ ⋅ ρ ∇ − ∂  

1 1
1 mg 1

1

Dg g
g g S g

S

C M
C C J

t Pe M
u

( )∂χρ  χ+ ∇ ⋅ χρ = ∇ ⋅ ρ ∇ = − − ∂  

3
3 3 2 1 3

1

, 1
Pe

g
g g mg

C
C D C C C C

t
u

( )( ) ( )( ) = = ξ + ϕ = ξ + ϕ 
 

1
1 1 1 2 2 2

2

0
, Pe , Pe

0
m

mg m m m m m m
m

D
D D D D D

D

− − −⋅ ⋅
= = = ρ ρ = ρ ρ = ρ ρ

v 1 1 1
1 2 1 1 2 2 3 3Pe , Pe , , ,p p
m m g g g g g g

m m

u d d
C C C

D D
( ) ( ) ( ) ( )ϕ = + ϕ = +1 1 0 1 1 1 1 2 2 0 2 1 2 2Pe Pe Pe ln Pe , Pe Pe Pe ln Pem m m m m m m mb b b b

0b 1b ξ
BaO

3BaTiO

( )

∂ρ ∂ρ= − = −
∂ ∂

∂ρ = − + + −β ρ
∂

1 2
1 2

3 3 3
2 3 4 3 0 5

2 4

, ,

( ) exp

S S
S S

S S S
S S S S D S

S S

J J
t t

M MJ J J J Ds
t M M

∂ρ ∂ρ ∂ρ= − − = − + = −
∂ ∂ ∂

4 5 5 6 5
3 5 3 4 5 4 5

4 4

, ( 2 ), ( )S S S S S
S S S S S S S

S S

M MJ J J J J J J
t t M t M

0Ds βD

3BaCO 2TiO 3BaTiO 2 4Ba TiO

( )

( ) ( )

− −∂χρ
+ ∇ ⋅ χρ + ∇ = ∇ ⋅ +

∂
 = μ ∇ + ∇ − ∇ ⋅
  

2 1Ma Re ,

2
3

g
g V

T

p S
t

u
uu τ

τ u u u I

( ) = − ηj jj uVS η = α + ςuj j j = 1,2,3j

( )= ρ + β1g gp T

( ) ( )→
 ∂ ρ χ + ⋅ ∇ + χ = ∇ ⋅ χ ∇ − κχ − χ − + χ  ∂   

TgD
1g

g pg g g g S g g g S r
Tg

T
c T c T J T T T Q

t Pe
u

→=r S gQ QJ

rQ
λ =  λ 

1

2

0
0

g
Tg

g
D

( )( )λ = λ ξ + ϕ1 1 1Peg g t ( )( )λ = λ ξ + ϕ2 2 2Peg g t

( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

→
∂ ρ − χ + ⋅ ∇ − − χ = ∂ 

 λ= ∇ × − χ ∇ + κχ − χ − + − χ 
 

1 V 1

1 1 1

S
S S solid S S S S g

S
S g S r

Ts

Tc T c T J
t

T T T Q
Pe



ИЗВЕСТИЯ РАН. МЕХАНИКА ЖИДКОСТИ И ГАЗА  № 3  2022

ГАЗОДИНАМИЧЕСКИЕ И ТЕПЛОВЫЕ ЭФФЕКТЫ СИНТЕЗА 21

Коэффициент теплообмена между газовой и твердой фазами в (1.6), (1.7) описывается с помо-
щью формулы Левека [31, 35] в виде . Здесь , ,

 – локальные числа Рейнольдса и Пекле [31]. Справедливость модели распреде-
ленного сопротивления пористости в уравнении движения (1.5) подтверждена согласием резуль-
татов с экспериментом [25, 30, 31, 34].

Граничные условия в проточном реакторе. Приведенный на рис. 1 реактор состоит из внешней
зоны 1 ( , ), в которую поступает поток смеси кислорода и азота, и пористой
зоны 2 ( , ), которая является двухфазной средой реагентов, продуктов газа
и мелкодисперсных частиц реагентов, а также продуктов синтеза.

Граничные условия на входе x = 0 в зоны реактора

Граничные условия на выходе  из зон реактора

 

Граничные условия на наружной стенке реактора 

Граничные условия на оси симметрии реактора

Граничное условие на внутренней границе 

Начальные условия для каждой из трех зон
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Рис. 1. (а) Схема проточного реактора и (б) осесимметричные области моделирования синтеза в трехзонном
реакторе: зона 1 – канал подачи смеси  и ; зона 2 – область смеси частиц реагентов и продуктов синтеза
титаната бария и компонент газовой смеси; 2а – нагретая область, содержащая продукт синтеза и продукт го-
рения; 2b – холодная область, содержащая реагенты синтеза и горения; 2с – фронт горения углерода; зона 3 –
канал отвода смеси  и . Фронт горения движется слева направо, кислород поступает слева.
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Граничные и начальные условия для трехзонного реактора. Граничные условия на входе в зоны

Граничные условия на выходе из зон

Граничное условие на наружной стенке

Граничные условия на оси симметрии реактора
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Условия на внутренней границе первой зоны 
 либо условие охлаждения 

Условия на внутренней границе второй зоны  те же, что и выше
, либо условие охлаждения 
, либо условие охлаждения 

Условия на внутренней границе третьей зоны  те же, что и выше
; , : , либо условие охлаждения 

Начальные условия для каждой из трех зон

Предполагается свободный теплообмен на границе r = 1 и выходе из реактора  при ко-
эффициенте теплообмена .

2. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ
Моделирование синтеза в проточном и трехзонном реакторе на основе (1.1)–(1.7) 1юпроведе-

но методом конечных элементов с адаптацией в зонах больших градиентов, ранее успешно при-
мененного в моделировании процессов горения в химических реакторах синтеза микронных по-
рошков [25, 31, 34] и позволяющего выявить сложные структуры нестационарного горения [36].
Верификации кодов служит решение данным методом задач синтеза ферритов с применением
горения углерода [25, 30, 31], где получено удовлетворительное согласие с экспериментами по
температуре фронта горения. В данной работе анализировалось влияние числа расчетных ячеек
на точность моделирования. Представленные данные расчетов достаточно слабо зависят от раз-
меров ячеек. Использовались сетки,  и  расчетных ячеек, получены
близкая скорость движения фронта горения и устойчивый выход на стационарный режим как
для прямоточного, так и для трехзонного реактора при различных сетках.

Анализировалось влияние числа расчетных ячеек на точность моделирования. Представлен-
ные данные расчетов достаточно слабо зависят от размеров ячеек. Приводятся результаты для:
проточных реакторов P1, P2, P3 и трехзонных реакторов T1, T2, имеющих следующие геометри-
ческие параметры

Р1: , , ; Р2: , , ;
Р3: , , 
Т1: , , ; Т2: , , 

Рассматривалась холодная начальная смесь , реактор Р1 и горячая начальная смесь
 = 0, реакторы Р2, Р3, Т1, Т2. Расчет проводился при неизменной пористости . Варьи-

ровался поток кислорода  на входе в реактор Р1, Р2, Т2 и  ра входе в реактор Р3,
Т1. Инициация горения в реакторе Р1 проводилась тепловым потоком на ходе . В реак-
торах Р2, Р3, Т1, Т2 . Все параметры трехзонного реактора T2 совпадают с соответствую-
щими параметрами проточного реактора Р2. Все параметры трехзонного реактора Т1 совпадают
с соответствующими параметрами проточного реактора Р3.

Представленные результаты моделирования синтеза титаната бария на основе уравнений (1.2)–
(1.7) в реакторе с порами микронного размера проведены при следующих безразмерных пара-
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метрах (ср. [25]): , , , , , Ma = 0.2,
, Q = 60. Инициация горения производится тепловым потоком , ,

; , . Задавался поток кислорода  на интервале време-
ни  поступающий с сечения ,  – см. рис. 1б. В начальный момент времени
задавались плотности компонент твердой и газовой фазы. Скорость газа равна нулю в начальный
момент времени и на внешней границе , .

Рассмотрены холодная начальная смесь  и горячая начальная смесь . Варьиро-
вался поток кислорода , , ,  на входе в реактор. При избыт-
ке кислорода углерод успевает полностью прореагировать. Расчеты массовой и тепловой диспер-
сии проведены для начальной пористости . Горение холодной начальной смеси иници-
ировалось потоком тепла на входе в реактор , .

На рис. 2–6 представлены результаты расчетов с массовой и тепловой дисперсией
, , , ,

Pe1m = , , ,  (см. (1.5), (1.8)) для одинаковых па-

раметров размеров частиц.

Данные расчетов проточного реактора при интенсивном потоке кислорода на входе ,
 в переходном температурном режиме неправильного поведения представлены на рис. 2

и 3 полем температуры в момент времени t = 2 (рис. 2а и б) и динамикой температуры газа в кон-
трольных точках реактора с координатами: (0, 0.5), (0.1, 0.5), ( ),  (кри-
вые 1–9), . На рис. 2 иллюстрируется переходный режим для холодной начальной смеси

. В момент времени  прекращается пополнение окислителя на входе ,
, , , и горение поддерживается накопившимся ранее кислородом. В мо-

мент  в средней части реактора начинается переходный режим значительного разогрева
(рис. 2, кривые 6–8), вызванное этим понижением концентрации реагента температурное воз-
мущение передается в направлении входа в реактор x = 0,  (рис. 2, линии , ,
и-5). Аналогичный переходный режим иллюстрируется на рис. 3, где представлены результаты
расчета для Р2 (горячая начальная смесь) . Отметим появление вторичного воспламене-
ния. На интервале времени 0 < t < 0.6 температура успевает понизиться почти до величины, за-
данной в начальный момент времени, и при  развивается значительный перегрев, при ко-
тором тепловое возмущение, как и ранее, распространяется в направлении входа в реактор ,

 (рис. 3, кривые 1–5). Переходные процессы на рис. 2, 3 получены как для свободного

теплообмена с внешней средой ,  с коэффициентом тепло-

обмена , так и при задании температуры на выходе, равной температуре внешней сре-
ды. Результаты качественно совпадают.

Рисунки 2, 3 иллюстрируют развитие перегрева в проточном реакторе при интенсивном при-
токе окислителя , , при холодной (рис. 2) и горячей (рис. 3) смеси реагентов в

начальный момент времени. Для холодной смеси , рис. 2, горение инициировалось теп-
ловым потоком , , который разогревал область синтеза около входа в реактор
до безразмерной температуры  10–20 (кривые 1–3). К моменту  (рис. 2) реактор успел
прогреться, и прекращение притока кислорода ,  приводит к понижению концен-
трации окислителя, замедлению горения и, как следствие, к неправильному поведению – появ-
лению перегрева [1–11], который отчетливо виден на кривых 4–9. Повторный разогрев смеси ре-
агентов и продуктов синтеза во входной области реактора иллюстрируется линиями 1–3 для ин-
тервала времени t > 0.9. Переходный режим неправильного поведения проточного реактора при
горячей начальной смеси реагентов  показан на рис. 3а. Разогрев до  (линия 1) и
распространение волны горения (линии 2–9) на интервале времени 0 < t < 0.8 сменяются повтор-
ным воспламенением 4 и движением теплового фронта с резким разогревом в направлении
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к выходу из реактора 5–8. Температурное возмущение распространяется также в направлении ко
входу в реактор 1, 2 на интервале t > 0.8. Рисунок 3б иллюстрирует стабильный режим трехзон-
ного реактора Т2 при тех же параметрах. Отметим отсутствие перегрева и выход на начальную
температуру. Устойчивый выход температурного фронта на стационарный режим, показанный
на рис. 3 для интервала , указывает на отсутствие накопления погрешности с ростом вре-
мени расчета.

< ≤0 5t

Рис. 2. (а) Неправильное поведение прямоточного реактора Р1,  (холодная начальная смесь). ,
, , , , . Температура в реакторе в момент времени . Палитра справа –

температура газа. (б) Динамика температуры газа в контрольных точках с координатами , ,
,  – кривые 1–9.
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Рис. 3. (а) Неправильное поведение прямоточного реактора Р2 (горячая начальная смесь), . Динамика
температуры газа (кривые 1–9) в контрольных точках с координатами (0, 0.5), , ,

; (б) Динамика температуры газа в точках с координатами (0, 0.5), , , в
трехзонном реакторе Т2 на интервале времени 0 < t < 5.
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Сопоставление расчетов на рис. 3, 4 проводится при одинаковых величинах физико-химиче-
ских параметров и начальных данных для проточного и трехзонного реактора.

В случае горячей начальной смеси инициация горения производится достаточно интенсив-

ным потоком кислорода ,  на входе в реактор. Интересно отметить, что в про-

точном реакторе Р1 (рис. 2) и Р2 (рис. 3) перегрев при холодной начальной смеси происходит
сильнее, чем при горячей начальной смеси.

На рис. 4 представлен расчет для проточного реактора Р3 (а) и трехзонного реактора Т1 (б).

Приводится температура  в точках с координатами (0, 0.5), (0.1, 0.5), ( ), .

Отметим стабильный режим работы трехзонного реактора Т1. Расчеты на больших отрезках вре-
мени рис. 4б не показали повторного возрастания температуры как в проточном реакторе,
рис. 4а.

Сравнение переходного режима в проточных реакторах (рис. 3 и 4) с динамикой температуры
в трехзонных реакторах при одинаковых параметрах на входе, на стенке, в начальный момент
времени и свободном теплообмене с внешней средой и одинаковой тепловой и массовой дис-
персии показывает устойчивый режим синтеза в трехзонных реакторах, в то время как в проточ-
ных реакторах при уменьшении подачи окислителя происходит развитие перегрева.

Данные на рис. 5 иллюстрируют особенности синтеза титаната бария в проточном реакторе
Р2 в режиме перегрева. Для сравнения приводятся результаты расчета устойчивого синтеза в
трехзонном реакторе Т2. Показана динамика изменения плотности реагентов твердой фазы и
продукта синтеза. Отметим неустойчивый характер синтеза в проточном реакторе, появление

локальных неоднородностей на рис. 5а и б. На больших интервалах времени  расчет синтеза
в прямоточном реакторе приводит к нереалистичным величинам плотности реагентов и продук-
та синтеза титаната бария.

Сравнение продукта синтеза  в момент времени  в проточном Р2 и трехзонном

Т2 реакторе представлено распределениями  в реакторах Р2 и Т2 на рис. 6а и б соответ-
ственно. Палитра распределений плотностей позволяет видеть степень неоднородности синте-
зируемого продукта.

Проведен сравнительный анализ работы проточного и трехзонного реактора при синтезе
микронных частиц титаната бария методом горения углерода для горячей смеси реагентов. Рас-
смотрены осесимметричные проточные реакторы P1, P2, P3 длинной L=2, с радиусом рабочей

части , протоком  и трехзонный реактор T1 с размерами L = 2, ,  и

T2 с размерами L = 6, , . Инициация горения углерода производилась тепловым
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Рис. 4. (а) Расчет для проточного реактора Р3 и трехзонного реактора Т1. (б) Температура в трехзонном реакто-

ре Т1. Температура в точках с координатами (0, 0.5), , , .
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потоком , ; ;  на небольшом интервале времени и потоком кисло-

рода , , ,  различной интенсивности, заданными на входе в реактор. Ана-

лизируются процессы синтеза титаната бария при холодной и горячей начальной смеси реаген-

тов. Первоначальный нагрев смеси реагентов ускоряет процесс синтеза, но как показали наши

исследования, приводит к появлению вторичной моды работы проточного реактора со значи-

тельным разогревом и влияет на стабильность работы проточного реактора. В случае горячей на-

чальной смеси реагентов при дефиците кислорода в проточном реакторе P2 и P3 углерод успева-

=( )f fq t Q ≤ ≤ 10 t t =( ) 0fq t > 1t t

2O f < ≤ 20 t t =2O 0f > 2t t

Рис. 6. Сравнение продукта синтеза  в момент времени  в проточном Р2 (а) и трехзонном Т2 (б)

реакторе. (а1, б1) – палитра распределений плотности .
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ет прореагировать только на участке 0 < x < L/3. Получены два фронта горения с максимальной

температурой  K и  K в реакторе Р3 и  K и  K в реакторе
Р2, рис. 3 и 5. Показано, что дисперсия может создавать температурное возмущение, воспламе-
няющее реактор из низкотемпературного состояния, что приведет к катастрофическим послед-
ствиям. Сопротивление тепломассопереносу между газовой и твердой фазой приводит к устано-
вившейся множественности мод в проточном реакторе, аналогичной для реактора с уплотнен-
ным слоем [3, 7]. Появление второй моды обусловлено понижением концентрации окислителя

вследствие прекращения притока кислорода ,  и замедления горения. В расчетах при

дефиците кислорода в момент времени  происходит резкое понижение температуры,
это увеличивает концентрацию O2 вверх по потоку, что, по-видимому, приводит к резкому воз-

растанию температуры в момент времени  и к переходу реактора на новый устойчи-
вый высокотемпературный режим работы [1, 2]. Отмеченный неустойчивый режим не проявля-
ется в работе трехзонного реактора при тех же первоначальных параметрах (рис. 4 и 5). Синтез
титаната бария проходит устойчиво и значительно эффективнее, чем в прямоточном и в трехзон-
ном реакторе с холодной начальной смесью реагентов. Отсутствие перегрева в работе трехзонно-

го реактора связано с теплоотводом через канал , .

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Развита двухтемпературная модель проточного и трехзонного реактора при осевой и попереч-
ной дисперсии в режимах нестабильной работы проточного реактора. Концентрационное и тем-
пературное возмущение приводит проточный реактор в нежелательное состояние или к разгону,
неправильное поведение вызвано разницей в скорости распространения концентрации и темпе-
ратурных возмущений в реакторе. Подтвержден вывод о реакторе с уплотненным слоем о том,
что внезапное охлаждение сырья снижает конверсию в верхней секции реактора. Повышенная
концентрация реагента вызывает переходное повышение температуры в нижней части реактора.
Заметим, что в реакторе без протока расчеты не показали перегрева, указывающего на непра-
вильное поведение.

Результаты подтверждают прогнозы, что внезапное снижение температуры подачи в реакторе
приводит к незначительному отклонению температуры, когда конверсия в реакторе очень низ-
кая или очень высокая, но может привести к заметному отклонению температуры для реактора
с промежуточным уровнем конверсии.

Результаты позволяют сделать вывод, какой тип модели следует использовать для эффектив-
ного прогнозирования неправильного поведения.

Работа выполнена по теме государственного задания № госрегистрации АААА-А20-
120011690135-5.
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