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Bedre forstaelse for dynamikken i kemitekniske processer
er ngglen til at forkorte udviklingstiden af nye processer og
forbedre produktivitet af eksisterende anlaeg. Procesindsigt er
klassisk set opnaet gennem forsggskampagner, hvor forskel-
lige parametre er varieret og deres effekt pa procesydeevnen
malt. Den klassiske tilgang er fordelagtig, da trovaerdigheden
af den opnéede procesforstaelse er stor og bredt accepteret.
Det er dog ogséa begrenset viden, der opnas ved sddanne
malinger, og selve forsgpgskampagnerne kan vere dyre at
udfgre eller i nogle tilfelde umulige, som f.eks. ved store
produktionsanleg.

Computational Fluid Dynamics (CFD) tilbyder derimod
deterministisk modellering af disse processer uden behov for
dyre og tidskravende forsggskampagner. Den opnaede viden er
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Figur 2. Sporstofkoncentration efter
20 sekunder som fglge af en pulsdo-
sering i toppen af reaktoren.

Figur 1. Strgmningsvekto-
rer for voesken i en 1000 L
bioreaktor.
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Figur 3. pH-profil efter en basepuls i toppen af bioreaktoren. Méilt
data (0) og CFD-forudsigelse (-) ved en mdleposition mellem de
to nederste omrgrere.

tilgeengelig i hele processen og ikke kun i det enkelte male-
punkt, hvilket giver en naturlig helhedsforstaelse.

Blanding og massetransport i en bioreaktor
Opblanding i omrgrte bioreaktorer har opnéet stor forsk-
ningsinteresse, da produktiviteten af de biologiske processer
er steerkt afh@ngige af, hvor god opblandingen i reaktoren er.
Dette skyldes, at substrater bliver tilfort reaktoren kontinuert
gennem processen og for at opna hgjst produktivitet, skal disse
substrater homogeniseres hurtigst muligt. Eftersom CFD-mo-
deller kan simulere de faznomener, der foregar under blan-
dingsprocessen, er dette vaerktgj ideelt til at forbedre indsigt og
forudsigelserne omkring blanding.

Store industrielle bioreaktorer, i stgrrelsesordenen af 100 m?,
benytter normalt flere omrgrere for at opna tilstreekkelig
opblanding af substrater. Alt efter hvilken konfiguration af
omrgrere der benyttes, vil strgmningsforholdene i reaktoren
@ndre sig.

En bioreaktor hos Chr. Hansen med et volumen pa 1.000 L
og tre Rushton-turbiner er blevet undersggt bade eksperimentelt
og med CFD-simuleringer. Strgmningsprofilerne, opnaet ved
hjelp af CFD-simuleringerne, viser seks karakteristiske recir-
kuleringslgkker, hvilket ses i figur 1. Recirkulationslgkkerne
dannes bade over og under hver omrgrer, hvilket resulterer i
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Figur 4. Masse-
overfgrselskoef-
ficient, k.a, i en
omrgrt 550 liter
pilot fermentor.

god opblanding omkring den individuelle omrgrer, men veske-
strgmningen mellem omrgrerne er begraenset. Dette tydelig-
ggres ved simulering af tilfgrsel af et sporstof i reaktorens top,
hvilket kraever mere end 30 sekunder for at blive homogent
blandet. Figur 2 viser denne tydelige kompartmentalisering ef-
ter 20 sekunders opblanding af sporstofpulsen, hvor der er klar
mangel pé vertikal blanding. Generelt er det muligt at forudsige
blandetiden i bioreaktoren vha. CFD, hvilket er et mal for, hvor
hurtigt en oplgsning bliver homogeniseret i reaktoren. Ekspe- ) — ) - )
rimentel validering af disse simuleringer blev foretaget ved Eg’rurl 6. Sffreimntlngsllmjerr:je ! vceikeioﬁenébllg) og! dgt pore()jse
tilfgrsel af en basepuls til bioreaktoren, hvorefter pH blev malt afalysatormateriale (red) i en tank henholdsvis med og uden

. . . . . blomsterformet veeg. Reaktorprofilen set ovenfra er vist i gran o
kontinuerligt og sammenlignet med CFD-simuleringen. Dette orange over ﬁgurer? P 9 9

ses 1 figur 3.

En anden essentiel parameter ved forskning i bioreaktorer er Denne undersggelse viser, at CFD er et brugbart verktgj
massetransport fra gas til vaske, hvilket skyldes et behov for til forudsigelse af vaskestrgmning og massetransport i biore-
ilt til processen, som leveres gennem lufttilfgrsel. Ilttilfgrsel aktorer i pilot skala under industrielle betingelser. Den naste
kan i nogle tilfelde vere udfordring bliver at implementere kemiske reaktioner i sam-

hastighedsbestemmende menkobling med de udviklede CFD-modeller for at illustrere
i processen og kvantifi- strgmningens indflydelse pé effektiviteten af reaktoren.
ceres som koefficienten

k a. Reaktordesign af en Rotating Bed Reactor

I samarbejde med Under udvikling af nye reaktorkonfigurationer er det vigtigt
Novozymes A/S blev ilt- at kunne undersgge geometriske aspekter i reaktordesignet
overfgrsel i en 500 L pi- uden at skulle bygge prototyper. Denne opgave kan med fordel

lot fermentor undersggt
ved brug af CFD, og det
var muligt at bestemme
den lokale masse over-
forselskoefficient k, a.
figur 4 ses et tversnit af
reaktoren, hvor k aer
plottet, og det er tydeligt,
at der overfgres mest ilt i
bunden af fermentoren.

kombineres med CFD-simuleringer for at fa indblik i eventuelle
gevinster ved et givent design uden brug af prototyper. Udvik-
lingen af reaktorvaeggen i en Rotating Bed Reactor (RBR) er et
sadan tilfaelde. >

The revolution in
ultra-fine grinding:
The new Emax
achieves finer and
faster grinding
results than any
other ball mill!

Figur 5.

Den undersggte

RBR placeret i en
glasbeholder med
blomsterformet vceg.
Voeskevolumenet er
omtrent 160 ml.

Solutions in Milling & Sieving
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En RBR bestar af en roterende kurv, som pakkes med kataly-
satormateriale, som for eksempel ionbyttermateriale eller immo-
biliserede enzymer. Nér kurven roterer, bliver vaeesken inde i det
pakkede materiale accelereret mod vaeggen og ny vaske suges
ind fra bunden. Dette medfgrer en konstant strgmning over ka-
talysatormaterialet. Reaktionshastigheden er direkte pavirket af,
hvor hurtigt vaesken transporteres over katalysatormaterialet. En
sddan RBR (SpinChem® S2, www.spinchem.com) blev simule-
ret ved hjelp af CFD for at undersgge effekten af udformningen
af reaktorvaeggen [1]. Et kvart udsnit af reaktoren, hvor kurven
er placeret i en reaktor med blomsterformet vag, ses i figur 5,
side 15. Denne blomsterform virker som prelplader i reaktoren,
og derved undgés dannelsen af en sugetragt.

Effekten af denne veegudformning blev undersggt ved at
simulere vaeskestrgmningen i en reaktor med og uden denne
vegudformning, som ses i figur 6, side 15. Det ses tydeligt fra
hastighedsvektorerne i strgmningsfeltet, at vegudformningen
medvirker til en flad vaeskeflade og et gget flow igennem det
porgse katalysatormateriale. Figur 7 viser gennemsnitsstrgm-
ningen gennem katalysatormaterialet ved forskellige udform-
ninger af vaggen i reaktoren, og der er en tydelig forggelse
af strgmningen i kurven ved denne blomsterformede vag.
Dette viser, hvordan CFD kan bruges tidligt i udviklingen af
reaktordesign, nar vaskestrgmningen har stor indvirkning pa
reaktionshastigheden.

Topologioptimering af en mikroreaktor

En tredje applikation af CFD er i kombination med optime-
ringsrutiner som f.eks. topologioptimering til forbedring af
reaktordesign og lignende. Topologioptimering er ofte benyttet
inden for udvikling af konstruktioner, og er karakteriseret ved
fjernelse af ungdigt materiale. I dette tilfeelde blev topologiop-
timering benyttet sammen med CFD til at bestemme den opti-
male fordeling af immobiliseret enzym i en mikroreaktor ved
hjelp af Evolutionary Structural Optimization (ESO) [2]. Dette
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Figur 7. Stramningen
gennem katalysator-
materialet ved forskellig
voegudformning.

blev gennemfort ved at flytte enzym fra ineffektive omrader til
omrader, der blev identificeret som hgjt produktive. Optime-
ringsrutinen bevirkede derfor, at koncentrationen forskellige
steder i reaktoren blev @ndret, mens den totale maengde immo-
biliseret enzym blev holdt konstant.

Det undersggte mikroreaktorkammer er en kvadratisk kanal
med fglgende dimensioner: 30 mm bred, 30 mm lang og 0,25
mm hgj. Enzymet blev immobiliseret pa toppen og i bunden af
den indre overflade i kammeret. Disse flader blev opdelt i sma
kvadratiske felter, som blev brugt til optimeringen. I udgangs-
punktet blev enzymet uniformt fordelt over begge overflader,
som vist i figur 8a. Den uniforme fordeling ved starten og
den endelige fordeling af enzym er vist i figur 8a og b, og de
tilsvarende produktkoncentrationsprofiler er vist i figur 8c og d.
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Figur 8. Enzymfordeling:

a) ved start og

b) efter optimeringsrutinen

c) den resulterende produktkoncentration ved start
af optimeringen og

d) ved afslutning af optimeringen.
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Den endelige fordeling er speciel i forhold til, at enzymet er
fordelt i omrader med lav opholdstid og i nzerheden af udgangs-
strgmmen. En 14,5% forggelse i produktivitet i forhold til den
uniforme fordeling blev opnaet ved hjelp af denne simple
optimeringsrutine. Det opnaede mgnster for enzymfordelingen
er et resultat af et optimum for massetransport, lokal reaktions-
hastighed, substratkoncentration og strgmningsforhold, hvilket
ville have veret utilgeengeligt uden brug af CFD. Eksperimen-
telle data har eftervist, at fordelingen af det immobiliserede
enzym i en saidan mikroreaktor har indflydelse pa reaktorens
ydeevne [3].

Topologioptimering som en del af reaktordesign tilbyder spe-
cialbyggede reaktorer, som er konfigureret efter det specifikke
behov for en given reaktor, hvilket f.eks. kan gge produktivi-
teten af reaktoren ved samme mangde katalysator. Endvidere
kan disse rutiner udfgres, inden eksperimentelt arbejde pabe-
gyndes, hvilket kan spare ressourcer til udvikling af prototyper
og derved timer i laboratoriet.

Fremtid
Udviklingen og applikationer af CFD-modeller er stgt stigende
bade i akademisk og industriel sammenhzng, hvilket kan
relateres til en forgget brugervenlighed og kommercialisering
af softwaren bag CFD-modellerne. Det betyder, at man ikke
behgver ekspertviden inden for fluiddynamik for at opné en
gget forstaelse af dynamikken i aktuelle kemiske processer.
Validering af resultater opnaet med CFD-modeller forbliver en
ngdvendighed i mange sammenhenge, og saerligt med henblik
pa at etablere troverdighed til simuleringsresultaterne.
Potentialet for CFD i kemitekniske sammenhange er fortsat
enormt, og det vil uden tvivl forblive et vaerdifuldt verktgj til
fremtidig procesudvikling og procesoptimering.

Forskningen preesenteret i denne artikel er stpttet af Innovati-
onsfonden gennem det strategiske forskningscenter BIOPRO2
(sagsnr. 4105-00020B), BIOINTENSE (sagsnr. 312148),
BIORAPID (sagsnr. 643056) og Novo Nordisk fonden (sagsnr.
120C0000819)
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Nyt om ...

... At stille
det biologiske ur

Nar man bliver @ldre, kommer det biologiske ur ofte ud af trit
med det normale 24-timers dggn. Det henger formentlig sam-
men med fgdens sammensatning og stofskiftet. Nogle forskere
mener, at man maske kan regulere denne disharmoni ved et
kosttilskud.

2 H/\/\NH2

SPERMIDIN

Israelske forskere har nu vist, at hos gamle mus kan et tilskud
af spermidin, N-(3-aminopropyl)butan-1,4-diamin i kosten
stille uret. Spermidin findes i soyabgnner, grgnne erter, bla
oste — og i sed.

Carl Th.

Circadian Clock Control by Polyamine Levels through a Mechanism that
Declines wih Age, Cell Metabolism 22, November 2015, DOIL: 10.1016/j.
cmet.2015.09.011
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