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Latvijā aizvien aktuālāki kļūst energoapgādes drošības un neatkarības, vietējo kurināmo izmantošanas un atjaunojamo energoavotu daļas palielināšanas energoapgādē jautājumi. Kurināmā elementi ir viena no tām tehnoloģijām, kas bez vai ar mazu emisiju daudzumu un ar augstu lietderības koeficientu spēj ražot siltumu un elektroenerģiju. Tā kā daudzu kurināmā elementu veidu kurināmais – ūdeņradis tīrā veidā uz Zemes nav sastopams, tiek plaši pētītas ūdeņraža ieguves iespējas no citiem enerģijas avotiem. Viens no daudzsološākajiem ūdeņraža avotiem ir etanols, kas tiek saražots no atjaunojamām izejvielām. Etanolu var viegli saražot lielos daudzumos ar biomasas fermentācijas procesa palīdzību. Turklāt etanola zemākais sadegšanas siltums ir salīdzinoši augsts - aptuveni 8 kWh/kg.

Ar ūdeņradi bagātas gāzes ražošana kurināmā elementiem no spirtiem var notikt trijos dažādos pārveidošanas procesos: pārveidošana ar tvaika palīdzību (STR), daļējā oksidācija un autotermiskā pārveidošana (ATR). Šajā darbā tiek apskatīts ATR process, kas apvieno sevī divus pārējos procesus, jo kopā ar kurināmo sistēmā tiek ievadīts gaiss un ūdens. ATR process ir eksotermisks, un salīdzinot STR ar ATR procesu, pirmajam nepieciešams papildus siltuma avots, bet var tikt iegūta lielāka ūdeņraža koncentrācija iegūtajā gāzē. Savukārt, pateicoties tam, ka ATR nav nepieciešams papildus siltuma avots, tam ir vienkāršāka konstrukcija nekā STR procesa reaktoram. ATR procesa kontrolei tiek izmantoti vairāki parametri: ievadītā ūdens molārā daudzuma un oglekļa molārā daudzuma (kuru satur ievadītā degviela) attiecība (S/C), gaisa patēriņa koeficients (λ), kas tiek aprēķināts kā molārā ievadītā gaisa-kurināmā attiecība pret stehiometriski nepieciešamo gaisa-kurināmā attiecību. Procesa kontrole ir nepieciešama, lai uzturētu noteiktas temperatūras ATR reaktorā, kur vienlaicīgi notiek vairākās reakcijas, un šo reakciju rezultātā var rasties kā lietderīgi izmantojamais ūdeņradis (H2), tā arī nevēlamie blakusreakciju produkti – metāns (CH4), kas sasaista lietderīgo H2 un oglekļa monoksīds (CO), kas pat nelielās devās kaitē kurināmā elementa, piemērām, protonu apmaiņas membrānas kurināmā elementa, katalizatoram. CO samazināšanai pēc ATR tiek izmantoti vairākpakāpju ūdens-gāzes aizvietošanas reaktori.
Darbā ir teorētiski izpētīta būtiskāko ATR procesa parametru ietekme uz gāzes sastāvu, t.i. uz H2, CO un CH4 koncentrācijām iegūtajā gāzē, izmantojot izveidoto ATR procesa imitācijas modeli modelēšanas vidē „ChemCAD” (http://www.chemstations.net/). Aprēķinu veikšanai tika izmantots Gibsa brīvās enerģijas minimizācijas reaktors, kas tika rēķināts pie ķīmiskā līdzsvara nosacījumiem izotermiskam pārveidošanas režīmam. Mainot S/C no 0,5 līdz 3, un temperatūru ATR reaktorā (TATR) no 200ºC līdz 900ºC pie konstantas λ - 0,29 tika iegūtas gāzes sastāva izmaiņas ATR pārveidošanas reaktora izejā (1.att.).
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1.att. Gāzes sastāva izmaiņas atkarībā no TATR un S/C pie λ=0.29
1. attēlā var redzēt, ka tikai pie TATR vērtībām lielākām par 700ºC un pie augstākām S/C vērtībām ir novērojama ļoti zema CH4 koncentrācija iegūtajā gāzē. Pieaugot S/C, palielinās H2 koncentrācija, pie nemainīgas TATR, bet samazinoties S/C, ir novērojams, ka optimālā TATR, pie kuras var tikt iegūta maksimālā H2 koncentrācija, pieaug. CO koncentrācija pie lielākām S/C un noteiktām TATR vērtībām ir zemāka, bet palielinās, pieaugot TATR. Līdz ar to var secināt, ka H2 maksimizācijai, un vienlaicīgai CO un CH4 minimizācijai ir nepieciešams izvēlēties augstākas S/C vērtības un TATR diapazonā 550ºC - 700ºC.
Mainot λ no 0,1 līdz 0,7, un TATR no 200ºC līdz 900ºC, pie konstanta S/C-1,5 iegūtais gāzes sastāvs norāda uz to, ka, samazinoties λ vērtībām, CO, CH4 un H2 koncentrācijas palielinās. Bet samazinoties λ vērtībām, ir novērojams optimālās TATR, pie kuras var tikt iegūta maksimālā H2 koncentrācija, samazināšanās. Var secināt, ka izvēloties augstākas λ vērtības, var samazināt optimālo TATR vērtību, pie kuras H2 koncentrācija būs maksimāla un CO un CH4 – minimāla. Simulācijas rezultāti parāda, ka izveidotais ATR modelis var tikt izmantots, lai noteiktu būtiskāko iegūtās gāzes sastāvu ietekmējošo parametru, t.i. S/C, λ un TATR optimālo vērtību diapazonu. Izpēte parādīja, ka, lai iegūtu maksimālu ūdeņraža koncentrāciju pārveidotajā gāzē, S/C jāatbilst maksimālajai aplūkotajai vērtībai, t.i. 3, λ – minimālai vērtībai aplūkotajā diapazonā, t.i. 0,1, bet TATR jāatrodas diapazonā 550 – 700ºC.
