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Аннотация. В работе рассматривается применение модели случайных 
пор (RPM) для расчета карбонизации СаO в изотермических условиях. Опы-
ты проводились с помощью термогравиметрического анализатора (ТГА) 
NETZSCH STA 449 F3.
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Abstract. The paper considers the use of a random pore model (RPM) for cal-
culating CaO carbonation under isothermal conditions. The experiments were car-
ried out using a NETZSCH STA 449 F3 thermogravimetric analyzer (TGA).

Keywords: conversion rate, carbonation, CO2, CaO, CaO carbonation model
For citation: Matyukhina A. K., Maslennikov G. E., Ryzhkov A. F. (2023). Ra-

schot kinetiki reaktsii karbonizatsii CO2 s ispol’zovaniyem eksperimentov TGA [Cal-
culation of the kinetics of the CO2 carbonation reaction using TGA experiments]. 
Ehnergo- i resursosberezhenie. Ehnergoobespechenie. Netradicionnye i vozobnovly‑
aemye istochniki ehnergii. Atomnaya ehnergetika. Danilovskie chteniya — 2021 [En-
ergy and Resource Saving. Power Supply. Non-traditional and Renewable Energy 
Sources. Nuclear Energy. Danilov Readings — 2021]. Ekaterinburg : Ural Univer-
sity Publishing House, 2023. P. 578–584. (In Russ).

Выбросы CO2 в атмосферу при производстве тепла и электроэнер-
гии на основе ископаемого топлива являются серьезной пробле-

мой во всем мире. Эффективным подходом к ограничению воздействия 
таких выбросов является внедрение современной технологии улавли-
вания и хранения углерода (Carbon Capture and Storage (CCS) — улав-
ливание и хранение углерода) [1]. Одним из перспективных методов 
является минерализация CO2 путем карбонизации материалов с по-
вышенным содержанием осно́вных оксидов.

В нашей работе рассматривается применение модели случайных 
пор (RPM) для расчета конверсии CaO [2]. Для этого были проведе-
ны эксперименты на термогравиметрическом анализаторе NETZSCH 
STA 449 F3.

Реакция карбонизации СaO описывается формулой:

	 CaO + CO2 → CaCO3.	  (1)

Конверсия CaO осложнена тем, что происходит в две стадии: ки-
нетическая (рис. 1, a–c) и диффузионная (рис. 1, d, e). [2]. Переход-
ный период между поверхностным кинетическим режимом и диффу-
зией в слое продукта характеризуется постепенным блокированием 
мелких пор продуктом CaCO3 [2].

Существует множество моделей конверсии CaO. Разработаны 
сложные общие модели карбонизации, достаточно точно описыва-
ющие процесс конверсии [2]. В данной работе для расчетов выбрана 
простая модель случайных пор RPM model (random pore model), при-
веденная в обзорной части статьи [2]:
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где X — степень конверсии CaO; t — время реакции, с; ks — констан-
та скорости реакции, м 4/(моль·с); S0 — начальная площадь поверхно-
сти CaO на единицу объема твердой частицы, м 2/м 3; C — концентра-
ция газа внутри частицы, моль/м 3; Се — равновесная концентрация 
газа, моль/м 3; ɛ0 — начальная пористость; β — параметр модели; Z — 
отношение молярного объема твердого продукта к молярному объе-
му твердого реагента.

                      а                                      b                                                    c

                                              d                                                      e
Рис. 1. Схема образования и роста твердых продуктов реакции на поверхности 

зерна [2]

Модель представляет собой кусочную функцию, для расчета требует-
ся задаваться критической степенью конверсии Xc, необходимой для раз-
деления расчетной области на кинетическую и диффузионную стадии.
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В расчете, с учетом того, что авторы не располагали подробными 
данными о структуре частицы, произведена замена
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Проведены три изотермических опыта при температурах 700, 
500 и 400 °С. Cравнение кривых полученных экспериментальных дан-
ных с расчетными кривыми представлено на рис. 2.
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Рис. 2. Сравнение экспериментальных данных и расчетных кривых

Для нахождения кинетических характеристик использовано урав‑
нение Аррениуса

	 k A ei i

Ea
RT

i

i= Ч , 	 (4)

где А — предэкспоненциальный множитель; Ea — энергия активации, 
Дж/моль; R — универсальная газовая постоянная; Т — температура, К.

Уравнение, описывающее вид кривой, имеет общий вид:

	 y ax b= - + , 	 (5)

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A3%D0%BD%D0%B8%D0%B2%D0%B5%D1%80%D1%81%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%B3%D0%B0%D0%B7%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%BE%D1%81%D1%82%D0%BE%D1%8F%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F
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	 ln k A
Ea
R Ti i

i= -
1 . 	 (6)

Построены графики зависимости модельных констант от темпе-
ратуры, они представлены на рис. 3. В результате определены параме-
тры А и Ea. Расчетные данные приведены в табл.
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Рис. 3. Зависимость ln (k1), ln (k2) и ln (Xc) от 1/T

Таблица
Кинетические данные расчета

Параметры 700 °С 500 °С 400 °С Аi Eai, кДж/моль
k1, см 3/(моль·с) 30 000 20 000 9 000 452,3·10 3 21,29

k2 расч 70 200 900 0,2234 –45,53
Xc 0,39 0,16 0,098 8,620 25,25

В работе рассмотрено применение простой кусочной модели RPM 
для расчета карбонизации СаO. Полученная модель удовлетворитель-
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но описывает процесс конверсии при низких и средних температурах, 
однако для высоких температур нужна более точная модель, учиты-
вающая заметную переходную область процесса. Такая зерновая мо-
дель на основе сжимающегося ядра (shrinking-core-based grain model) 
предложена в [3].
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