Разложение полимера в окрестности частицы твердого катализатора с учетом теплового расширения

Ю.А. Чумаков, А.Г. Князева

Термическое разложение углеводородов представляет собой сложный процесс, который можно представить как ряд протекающих последовательно и параллельно химических реакций с образованием большого числа продуктов. Энергетические характеристики реакций определяют направления и максимальную равновесную степень превращения по ним исходных веществ.
В работе исследуется модель разложения углеводорода в окрестности одиночной частицы, нагреваемой СВЧ излучением, с учетом явлений теплового расширения, (приводящего к течению вещества), образования газовой полости в окрестности частицы и ее схлопывания.
Полагаем, что частицы, находящиеся в объеме реагента (гекскадекана), получают некоторое количество энергии от СВЧ излучения, а реагент оказывается для него прозрачным. Так как теплопроводность реагента чрезвычайно низкая инициирование реакции в окрестности каждой из частиц происходит независимо от других частиц.
Математическая постановка задачи включает уравнения теплопроводности для частицы и реагента, уравнение для концентрации суммарного продукта реакции в окрестности частицы, уравнение движения с учетом сил вязкости. В первом приближение полагаем, что плотность регента обратно пропорциональна температуре. «Появлению и схлопыванию» газовой полости будут соответствовать значительные локальные изменения плотности. 
Задача является симметричной, все величины зависят только от радиальной координаты. В центре частицы выполняется условие симметрии, а на границе расчетной области– условие отсутствия источников и стоков тепла и массы. 

Исследование показало, что большое влияние на распределение плотности реагента (и как следствие схлопывание газовой полости) оказывает коэффициент теплового расширения реагента, чем выше его значение, тем сильнее падает плотность реагента в окрестности частицы.
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The thermal destruction of hydrocarbons is complex process consisting of sequence of parallel and consecutive chemical reactions with generation a lot of products. The direction and maximum equilibrium conversion degree of initial products are defined by energy characteristics of reactions. 

The model of hydrocarbon destruction in the neighborhood of a particle heating by microwave radiation with allowance for thermal expansion (leading the substance melting), gas cavity formation in the neighborhood of a particle is studied.

The particles in the reactant (hexadecane) are suspected to receive energy by microwave radiation. The reactant is transparent for microwave radiation. As reactant heat conductivity is low compared to particle, the initiation of the reaction in the neighborhood of a particle occurs without reference to other particles. 
The mathematical formulation of the problem includes the equations of heat conduction for the particle and reactant, equation for concentration of reaction product in the neighborhood of a particle, motion equation with allowance for viscous force. The reactant density is considered to be inversely temperature. The considerable density local variations are supposed to induce generation of gas cavity.
The problem is symmetrical, that is all values depend on radial coordinate. The symmetry condition satisfies in centre of particle. The condition of thermal and mass flux absence is satisfied in the boundary of domain.
As investigation shows, the thermal expansion coefficient of reactant effects on density distribution. The high value of thermal expansion coefficient of reactant leads to density increasing in the neighborhood of a particle.
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