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ABSTRAK

Nama : Hendro
Program Studi : Teknik Kimia
Judul : Pemodelan Computational Fluid Dynamics (CFD) Reaktor Pelat

Sejajar untuk Reaksi Dekomposisi Katalitik Metana

Menentukan karakterisitik reaktor pelat sejajar dapat dilakukan dengan
pemodelan dan simulasi dengan menggunakan pemrograman komputer,
Computational Fluid Dynamics (CFD). COMSOL Multiphysics adalah salah satu
program CFD. Fokus penelitian ini adalah mengenai pembuatan model yang dapat
mengintegrasikan tiga persamaan (neraca massa, energi dan momentum).
Sehingga dapat digunakan untuk memperoleh informasi mengenai hidrodinamik,
pola aliran serta fenomena perpindahan dan mengetahui pengaruh kondisi operasi
terhadap kinerja reaktor pelat sejajar. Kecepatan fluida dipengaruhi perbedaan
tekanan, tekanan parsial hidrogen serta faktor friksi dengan dinding dan pelat.
Konversi terbesar adalah 37.84% pada area pusat reaktor (y = -0.003). Temperatur
dipengaruhi akibat adanya reaksi dan panas furnace.

Kata kunci: computational fluid dynamics; dekomposisi katalitik metana; reaktor
pelat sejajar
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ABSTRACT

Name : Hendro

Study Program : Chemical Engineering

Title : Computational Fluid Dynamics (CFD) Modeling of Parallel
Plate Reactor for Catalytic Decomposition Reaction of
Methane

Determining the characteristic of parallel-plate reactor can be done with
modeling and simulation using computer programming, Computational Fluid
Dynamics (CFD). COMSOL Multiphysics is one of CFD programs. The focus of
this research is about creating a model that can integrate three equations (mass,
energy and momentum balance). So it can be used to obtain information on the
hydrodynamic, flow pattern, transport phenomenon and determine the influence of
operating conditions on the performance of parallel-plate reactor. Fluid velocity is
affected by pressure drop, the partial pressure of hydrogen and friction factor with
the wall and the plate. The biggest conversion is 37.84% in the central area of the
reactor (y = -0.003). Temperature is affected due to the reaction and heat from the
furnace.

Keywords: computational fluid dynamics; catalytic decomposition of methane;
parallel plate reactor

viil

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



DAFTAR ISI

JUDUL L.ttt I
HALAMAN PERNYATAAN ORISINALITAS ... i
HALAMAN PENGESAHAN. ...ttt v
KATA PENGANTAR ...ttt sttt ettt eese s Y
HALAMAN PERNYATAAN ....oootitiiiiiiteriei e stenastis s ssesasse s nes Vi
ABSTRAdS . SUN .. [ W, AU B Vii
ABSTEEUSE ... LA ... " AR, ..................... viil
DAL ... N ... . A ............. IX
DR GRSl B oV A ... Xi
BRETARSTABEL ... N ... ... e . Xiv
SRR QLdFOL ........... % T 4. W, .. A ... XV
Y. ......... .. ... . ... ... ... 1
EERRTULUAN ... 4. B0 W ... 0 1
BT Belakang ... 57 B B 0 ... NI .................. N............. 1
b2 BN Usan Masalal ... W .............. 3
1.3 LLidfanPENElptian oy AR Wl—— N o B 3
1.4 Batasan Weaglalh, ... JSREE. ... . PP mmmm ... 4
1.5:SIstematika Penelitian .. .. e et et e 4
BAB Il...... w0 g0 B ....... S ..., 6
TINJAUAN PUSTAKA ettt e e e nnbae e e e sarnee e 6
2.1 Computational Fluid Dynamics (CFD).......cccccccviiieiiiiiiievie e 6
2.2 Metode Elemen HiNQQa.......ccoeiiiiiieiiiesic st 7
2.3 Reaksi Dekomposisi Katalitik Metana...........c.cooviiininieienencecseeeseeens 9
2.3.1 Kondisi Operasi Dekomposisi MEetana.............cocvveverenenenenenesceeeeeen, 10
2.4 Reaktor Katalis TerStruKtU ...........cooiiiiiieiieiiee e 11
2.5 Katalis Terstruktur Pelat ... 13
2.6 Neraca Massa, Energi dan MOmentum ..........cccevviieneeresiee e e esie e 15
2.6.1 NEIaCa IMASSE .....c..veeiieiirieieesie et 15
2.5.2 NEIACA ENEITI..c.uiiiiiiiiiiicie ettt ettt 16
IX

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



2. 5.3 NEraCa IMOMENTUM ..ot ettt e et e e e e e e e e e e e e e e eeaees 17

BAB T e 20
METODE PENELITIAN ..ottt 20
3.1 Rancangan Penelitian ..........ccccveiiiieiie e 20
BAB IV e ———————— 23
PEMODELAN DAN SIMULASI......cce et 23
4.1 Penyusunan Model MatematiS.......cccueeiverreiieieene e 23
I I N =T Tt T =T 23
4.1.2 Nejifitn (REEEEE. .. NEUR_— N . (SN W 25
4.1.3 Neracay\MamMENUm......... coekanatinart. . ... asllsuiatinesnss o flannnmatnnd s inecoeesereennensannenne 26
4.1.4 Kondisi Batas Skala REAKION .........ccceueieiiiiiieniisiesesissiesesiesie st eeseeneeees 28
. SR RISES " y,  N  BR  E—— A . .......... 29
4.2 Proses Pengerjaan dalam COMSOL MUItIPNYSICS ueeuvervenveiveriinienieninieeeienes 31
BRSO U Geometri . Ny, W 4. ............... e, .. A ... 31
4,22 Pemasukkan miggell....... . Si. . e e R et et et e 36
4.3 Verifikasi Model dan GEOMELIT .. cc........oivaiieriininiinienesinse e ssnasne e s eveesneneas 47
R ................... 0 ... ST B Y 49
RLASHIES MU LASI .. . . ................... Ol 49
S5 LELaIN L JEETepaton” aunuiiy S E—_— N W 50
5.2 Profil Konsentrasi Metana-Hidrogen ...........ccc.cccviieivciiiiieiiicnc e 62
5. JUEFO TSN .. . ST ... . .................... 71
BAB VI.. Yl 0. S . ...... S0 B ... 76
KESIMPULAN ..., Ml et s rere e e e s ree e e s sear e e e s s 76
6.1 KESIMPUIAN ..o e s 76
B.2 SAIAN oot b e e e er e 77
DAFTAR PUSTAKA Lottt ste et e e s ae e e ennaeeenes 78
LAMPIRAN L.ttt e e e e e e et e e e e st e e e s naa e e e e snaaeeeennnes 81
A, Pembuatan GEOMELIT .......ccuiiieieiie e 81
B. Penentuan KondiSi Batas...........ccooieiiiiiiiiiiiie e 85
X

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



DAFTAR GAMBAR

Gambar 2. 1 Program COMSOL ..ot 9
Gambar 2. 2 Substrat Anyaman Kawat (Gauze) Baja Sebelum (a) dan Setelah
Dibentuk (b) (Muharam, 2007). ........cceiiiiieiieie e 11
Gambar 2. 3 Hasil SEM Nanotube Karbon (Muharam,2007). .......c.ccccoeevevvrinenee. 12
Gambar 2. 4 Berbagai Bentuk Material Monolit. ...........cccooeiiiinieiinnccnee, 14
Gambar 3. 1 Diagram Alir Penelitian ... 20
Gambar 4. 1 Tampilan Awal COMSOL .........ccoceiiiiiiieceeie e 32
Gambar 4. 2 Tampilan COMSOL Setelah Dimasukkan Multiphysics................. 33
Gambar 4. 3 Desain REAKIO .........cccuuieiieieeie et neas 34
Gambar 4. 4 Desain Reaktor Dalam COMSOL..........cccoovviiiiiennsiesiesesie s 36
Gambar 4. 5 Subdomain Settings pada COMSOL .......cccoeeiiieiieeienee e, 37
Gambar 4. 6 Constant pada COMSOL ..o 38
Gambar 4. 7 Scalar pada COMSOL.........ccoiiiieniiiiiiiiiiesee e 39
Gambar 4. 8 Subdomain Settings Neraca Massa ............cccccoveeviveereeseesiesseseene. 40
Gambar 4. 9 Subdomain Settings Neraca Energi..............c.cccooevvivenvecinecnesnnene. 41
Gambar 4. 10 Boundary Settings Neraca ENergi ...............ccoeivvevrevesreececceseeene. 42
Gambar 4. 11 Boundary Settings NEraca MaSSa..........cove e eressuesurnsereesreseseseniens 44
Gambar 4. 12 Subdomain Settings Neraca Momentum.............ccccoevreiiiciinnnnns 45
Gambar 5. 1 Titik-Titik Sampel yang digunakan dalam Simulasi........................ 49
Gambar 5. 2 Hasil Simulasi untuk Kecepatan Inlet (a), Outlet(b) ..........ccccvveneee 50
Gambar 5. 3 Hasil Simulasi untuk Kecepatan secara Aksial ..............cccccovennnnn. 51
Gambar 5. 4 Pola Aliran Kecepatan Fluida (dari kanan menuju Kiri) .................. 52
Gambar 5. 5 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekanan (b) pada Titik z =

0,0 et b et he bt reea et e et nrenes 53
Gambar 5. 6 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekanan (b) pada Titik z =

0,0 ettt e et bttt ne et e et nne s 54
Gambar 5. 7 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a), (c), (¢) dan Tekananan (b), (d),

(F) di @ntara Pelat.........cooiieiiiee e 57

Xi

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



Gambar 5. 8 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekananan (b) pada Titik

YZ0,02925 ... ettt re s 58
Gambar 5. 9 Perubahan Kecepatan terrhadap Panjang Reaktor (z=0-0,32;
T=800K; PZLALM) ittt 59
Gambar 5. 10 Perubahan Kecepatan Terhadap Jari-jari Reaktor (y=0-0,04;
T=800K; PELALM) 1ottt 60
Gambar 5. 11 Fluks Momentum dan Distribusi Kecepatan pada Aliran dalam
Tabung............c .. SR ... [ .. S W .................ccocconnmenennenns 60
Gambar 5. 12 Peningkatan Boundary Layer pada Aliran Laminar....................... 61

Gambar 5. 13 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metana Inlet (a), Outlet (b)...... 62
Gambar 5. 14 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Hidrogen Inlet (a), Outlet (b)... 63
Gambar 5. 15 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metana (a) dan Hidrogen (b)

SRR ARSIAL ... ... R ... ..o ... 64
Gambar 5. 16 Perubahan Konsentrasi Metana Terhadap Panjang Reaktor 65
Gambar 5. 17 Perubahan Konsentrasi Hidrogen Terhadap Panjang Reaktor ....... 65
Gambar 5. 18 Perubahan Konsentrasi Metana Terhadap Jari-jari Reaktor........... 67
Gambar 5. 19 Perubahan Konsentrasi Hidrogen Terhadap Jari-jari Reaktor........ 67
Gambar 5. 20 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metaba (a) dan Hidrogen (b) pada

Titlk ze¥ Q0T o  nuy S Wm— . B 69
Gambar 5. 21 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metaba (a) dan Hidrogen (b) pada
TitHEe P .. SN, . . .. .................... 70
Gambar 5. 22 Selektivitas Model Reaktor ..o 70
Gambar 5. 23 Hasil Simulasi untuk Temperatur Inlet(a), Outlet (b) ..........ccc.c..... 71
Gambar 5. 24 Hasil Simulasi untuk Temperatur secara Aksial ............c.cccceevuene. 72

Gambar 5. 25 Perubahan Temperatur Terhadap Panjang Reaktor (z=0-0,32;

T=800K; PELALM) ettt ettt nraeneenee e 73
Gambar 5. 26 Perubahan Temperatur Terhadap Jari-jari Reaktor (y=0-0,04;

T=800K; PZLAtM) .ttt 74
Gambar 5. 27 Patahan-Patahan pada Grafik Perubahan Temperatur.................... 74

Gambar 5. 28 Profil Temperatur diantara Dua Pelat pada Keadaan Steady State. 75

xii

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



Gambar A.
Gambar A.
Gambar A.
Gambar A.
Gambar A.
Gambar A.
Gambar A.

Gambar B.
Gambar B.
Gambar B.
Gambar B.
Gambar B.
Gambar B.
Gambar B.

1 Awal Geometri REAKLOL ......oovvveeeeeeeeeeee 81

2 Awal Geometri Pelat........cccoieieiiiiiece e 81
3 Awal GeomMELrT SIMELIIS.....ccviiiiiieieee s 82
4 Awal Geometri %2 yang SIMELIIS .....oovvvveiieiiee e 82
5 MeShing GEOMELIT Ya....ccveceieiieiie e 83
6 Proses Perubahan Menjadi 3 DImMenSi.........cccccevvvevveieieeneesie s 83
7 Geometri Reaktor 3 DIMENSI.......c..civvieiiereiiiiiieieesese e 84
1 Kondisi Batas untuk Skala Gas dan Padat.............cccocvrerieninennnne. 85
2 Kondisi Batas untuk Input dan QUIPUL .......ccceiireeiininneniiceeee 85
3 Kondisi Batas untuk pelat, simetri dan wall .........c.....ccocevviininnnnnne 86
4 Kondisi Batas untuk Input dan Qutput .........ccccceiiviieiciene e, 86
5 Kondisi Batas untuk pelat dan SImMetri.........c.cccoceveiiiiieieiieesnenene 87
6 Kondisi Batas untuk Input dan QUIPUL .............cceveieneiinc e 87
7 Kondisi Batas untuk pelat, simetri danwall ...........cccccooiiiiinnnnnnnne 88
Xiii

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



Tabel 2.

Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.
Tabel 4.

Tabel 5.

DAFTAR TABEL

1 Perbandingan Kinerja Reaktor...........cccccvevuviieieevi i 12
1 DIMENST PIAL.......cciiiiiiie e 35
2 Pengaturan Subdomain Neraca Massa..........cccccvvevveriesieeieeiesneseennens 39
3 Pengaturan Subdomain Neraca ENergi .......cccccevvvieenvniniieenenieseenns 40
4 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Energi..........cccccceevvvniieieiiiesnennns 41
5 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Massa...............cccccvevveiveiieciieiiennns 43
6 Pengaturan Subdomain Neraca MOMentum ..........cccccooovevveieiicinennn, 45
7 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Momentum .............ccecvevveiveinennnns 46
8 Kategori Error Menurut COMSOL..........ccoiiiiiiniiieiesie e 47
1 Hasil Simulasi KONVersi Metana ...............ccuveieeieeeieesiesessessseesnneens 66

Xiv

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



DAFTAR SIMBOL

c,= konsentrasi A

v = kecepatan superficial

Dyp = koefisien difusivitas gas A
terhadap B

x,v,27,0,¢ =arah

C, = kapasitas panas

p = Mmassa jenis campuran

T = temperatur

k = konduktivitas termal

u = viskositas

p = tekanan

Peap = tekanan kritis senyawa

T =suhu

T 4 p = temperatur Kritis senyawa

M, p = massa molekul relatif

XV

Um = Viskositas campuran

W; = viskositas komponen i

y; = fraksi mol komponen i

M; = massa molekul relatif
komponen i

k = konduktivitas termal

C, = kapasitas panas

M = massa molekul relatif

pp = densitas

R = konstanta ksetimbangan gas
Cpmix = kapasitas panas campuran
Cp;,j = kapasitas panas komponen
x; ; = fraksi mol komponen

Mr,;, = massa molekul relatif

campuran
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BAB |
PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Perkembangan nanoteknologi secara global telah berkembang pesat sejak
tahun 1997. Salah satu nanoteknologi yang paling berkembang adalah
nanokarbon. Nanokarbon adalah material padat yang terdiri atas ikatan rantai
karbon berbentuk bulat maupun pipa dan memiliki ukuran kecil yaitu dalam skala
nanometer. Nanokarbon dapat diperoleh melalui beberapa cara yaitu arc
discharge, penguapan graphite, laser ablation, perengkahan langsung metana atau
dengan teknologi plasma (Ermakova, 2002).

Nanokarbon yang paling banyak diteliti dan dikembangkan dari semua
jenis karbon yang dihasilkan adalah karbon nanotube (CNT). Hal ini dikarenakan
struktur dan sifat fisiknya yang unik dan dapat digunakan sebagai penyimpan
hidrogen, nanoscale transistor, flat-panel display, superkapasitor, nanoprobes,
sensor (Daenan, 2003), dan katalis.

Proses produksi CNT secara komersial umumnya menggunakan proses
arc-discharge penguapan graphite dan dekomposisi plasma yang menghasilkan
karbon berbentuk amorph akan tetapi proses ini membutuhkan energi yang sangat
besar dan memerlukan pemurnian produk sehingga biaya produksinya sangat
mahal dan sulit di scale-up (Li, 2000). Salah satu rute alternatif untuk
memproduksi hidrogen dan karbon nanotube bermutu tinggi secara ekonomis dan
simultan adalah melalui proses dekomposisi Kkatalitik metana dengan reaksi
sebagai berikut (Grujicic, 2002):

CH; > C+2H; AHajgg = + 75 kJ/mol

Pengembangan reaktor merupakan hal penting untuk mencapai hasil reaksi
yang diinginkan, termasuk reaksi dekomposisi katalitik metana. Beberapa
penelitian telah dilakukan dalam merancang reaktor untuk produksi skala besar

1
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diantaranya dengan menggunakan jenis reaktor fixed bed, spouted bed atau
fluidized bed atau reaktor katalis terstruktur. Namun, terdapat beberapa kendala
dalam penggunaan jenis reaktor-reaktor tersebut, seperti kenaikan pressure drop
pada penggunaan reaktor jenis fixed bed (Purwanto, 2005) serta konversi metana
yang rendah untuk penggunaan reaktor spouted bed (Muradov, 2001) dan reaktor
fluidized bed (Muradov, 2001; Wang, 2002; Weizhong, 2004; Morancais, 2007).
Produksi CNT melalui metode dekomposisi metana dengan menggunakan reaktor
katalis terstruktur juga dapat memproduksi hidrogen dengan kemurnian tinggi.

Penggunaan reaktor katalis terstruktur pertama kali dikembangkan dengan
memakai struktur bentuk wire mesh (gauze). Namun, penelitian membuktikan
bahwa jenis struktur ini mempunyai masalah pada pressure drop. Katalis
terstruktur bentuk pelat sejajar dapat menanggulangi masalah tersebut meskipun
luas permukaannya lebih kecil dibandingkan katalis terstruktur bentuk gauze.
Dalam segi kualitas, CNT yang terbentuk dengan katalis terstruktur pelat sejajar
juga lebih well-aligned jika dibandingkan dengan katalis terstruktur gauze.

Namun, untuk mendapatkan dimensi reaktor berstruktur katalis pelat
sejajar yang optimal terkendala berbagai hal, yaitu dalam hal biaya dan waktu.
Hal biaya meliputi penyediaan umpan dan perancangan reaktor. Sedangkan hal
waktu meliputi lamanya waktu penelitian yang dibutuhkan. Untuk mengatasi
permasalahan ini, diperlukan suatu cara yang dikenal dengan pemodelan dan
simulasi dengan menggunakan pemrograman komputer.

Sejak pertengahan tahun 2008, tim riset CNT Universitas Indonesia sudah
mulai melakukan penelitian dengan reaksi pelat sejajar untuk reaksi dekomposisi
katalitik metana dan penelitian pada tahap studi kinetika agar dapat digunakan
pada range kondisi operasi yang lebih lebar. Kemudian persamaan yang diperoleh
dari penelitian kinetika dikombinasikan dengan prinsip peristiwa perpindahan
dengan Computational Fluid Dynamics (CFD), salah satu cara melakukan
simulasi agar dapat dilihat fenomena-fenomena yang terjadi pada suatu sistem.

CFD telah banyak digunakan dan teruji mampu menyelesaikan pemodelan
yang rumit. Salah satu contoh aplikasi CFD adalah COMSOL, suatu program

yang menggunakan metode elemen hingga (finite element method = FEM) untuk
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menyelesaikan model. FEM adalah sebuah teknik numeris untuk menyelesaikan
persamaan differensial parsial dan persamaan integral.

Penerapan program COMSOL telah dilakukan pada penelitian sebelumnya
(Firstian, 2010), tetapi masih memiliki beberapa hambatan sehingga hasil yang
dicapai belum optimal, yaitu perihal kinerja reaktor yang dikehendaki (konversi
CH,, selektivitas H,, yield H,). Hambatan yang ada disebabkan sulitnya untuk
mengintegrasikan tiga persamaan (neraca massa, energi dan momentum) sehingga
dibuat asumsi dalam dua bentuk model terpisah, yaitu neraca massa dengan
neraca energi dan neraca massa dengan neraca momentum. Penyebab lainya
berupa tingkat kehalusan meshing pada geometri reaktor yang digunakan. Hal
tersebut dapat terjadi dikarenakan keterbatasan hardware pada komputer yang
digunakan untuk simulasi CFD tersebut.

Pada penelitian kali ini, fokus diarahkan pada pembuatan model yang
dapat mengintegrasikan tiga persamaan (neraca massa, energi dan momentum)
sehingga diharapkan akan menghasilkan kinerja konversi CHy,, selektivitas Ho,

yield H; yang lebih tinggi.

1.2 Rumusan Masalah
Perumusan masalah pada penelitian ini adalah:

Bagaimana mendapatkan model reaktor yang valid dengan menggunakan
COMSOL terhadap reaksi dekomposisi katalitik metana pada reaktor pelat sejajar
yang selanjutnya dapat digunakan untuk memperoleh kondisi operasi

optimumnya.

1.3 Tujuan Penelitian
Tujuan utama dari penelitian ini adalah:
e Mendapatkan model reaktor yang valid dalam reaksi dekomposisi katalitik
metana reaktor pelat sejajar

e Mengetahui kinerja reaktor yang dapat digunakan sebagai dasar scale-up
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1.4 Batasan Masalah

Batasan masalah yang akan dibahas pada tulisan ini adalah sebagai

berikut.

1.
2.
3.

Reaktor yang digunakan adalah reaktor dengan katalis terstruktur pelat sejajar.
Sistem yang digunakan steady-state.

Kinerja reaktor yang dipertimbangkan adalah konversi (CH,), selektivitas
(Hy), yield (Hy).

Pemodelan mengintegrasikan tiga persamaan (neraca massa, energi dan
momentum)

Data kinetika intrinsik yang didapatkan dari penelitian Kinetika bubuk yang
dilakukan melalui pendekatan reaktor diferensial (Wulan, 2010.)

Metode numerik yang digunakan adalah metode elemen hingga yang dibantu
dengan software COMSOL.

Validasi dengan membandingkan terhadap data eksperimen yang telah
berjalan (Iskandar, 2009).

1.5 Sistematika Penelitian

BAB | Pendahuluan
Berisi latar belakang, rumusan masalah, tujuan penulisan, batasan

masalah, dan sistematika penulisan.

BAB Il Tinjauan Pustaka
Berisi studi literatur secara umum dan secara khusus mengenai hal-

hal yang berkaitan dengan penelitian.

BAB Il Metode Penelitian
Berisi penjelasan mengenai prosedur penelitian secara umum
seperti diagram alir penelitian, penjelasan diagram alir, serta
angkah-langkah yang diperlukan dalam pembuatan model
menggunakan COMSOL.
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BAB IV PEMODELAN DAN ANALISIS
Berisi penurunan model matematis dan langkah-langkah

pengerjaan dalam COMSOL Multiphysics.

BAB V HASIL SIMULASI

Berisi analisis dari hasil simulasi dan variasi beberapa variabel.

BAB VI KESIMPULAN DAN SARAN
Berisi kesimpulan dari hasil penelitian serta saran untuk penelitian

selanjutnya.
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BAB |1
TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Computational Fluid Dynamics (CFD)

Computational Fluid Dynamics (CFD) adalah sebuah analisa dari suatu
sistem meliputi aliran fluida, transfer energi, pembakaran serta reaksi kimia yang
menggunakan simulasi yang berbasis komputasi (Coker, 2001). Contoh
penggunaan dalam ruang lingkup teknik kimia meliputi:

e Polimerisasi

e Aliran multifasa dalam reaktor
e Pemodelan Reaksi

e Sedimentasi

e Separasi

e Jaringan pipa kompleks

e Mixing

CFD mengandung tiga elemen penting, yaitu yaitu pre-procesor, solver
dan post-procesor. Pre-procesor terdiri dari pemasukan sebuah masalah dalam
program CFD menggunakan format yang sesuai. Beberapa langkah dalam pre-
procesor meliputi:

e Menentukan geometri sistem yang akan disimulasikan.

e Menentukan grid.

e Menentukan fenomena-fenomena fisik dan kimia yang terjadi di dalam
sistem yang dibuat geometrinya.

e Menentukan sifat fisik dan kimia fluida yang digunakan dalam simulasi.

e Menentukan kondisi batas yang tepat

Keakuratan dari CFD sangat bergantung pada jumlah sel pada grid.
Semakin banyak jumlah sel yang dibuat semakin akurat perhitungan yang
dilakukan olen CFD. Namun dengan tingginya jumlah sel, maka spesifikasi
komputer yang digunakan juga lebih tinggi.

Elemen kedua yaitu solver, atau penyelesaian masalah (perhitungan). Ada

tiga metode numerik yang digunakan oleh CFD, yaitu metode finite different,

6
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metode elemen hingga, dan metode spektral. Dalam melakukan perhitungan,
ketiga metode ini mengikuti langkah-langkah berikut :
e Pendekatan dari aliran-aliran yang tidak diketahui secara sederhana.
e Diskritisasi atau pemotongan-pemotongan menjadi beberapa elemen
yang setiap elemennya memiliki persamaan.

e Solusi dari persamaan aljabar

Elemen ketiga adalah post-procesor, yaitu untuk melihat berbagai macam
solusi yang telah dihitung pada tahap solver. Solusi ini dapat berupa beberapa
bentuk meliputi: gambar vektor, gambar permukaan 2D maupun 3D. Penggunaan
CFD yang tepat adalah ketika penggunanya mengerti fenomena fisik dn kimia
yang terjadi pada model tersebut. Teknik modelling yang baik diperlukan dalam
menentukan asumsi-asumsi sehingga kompleksitas masalah menjadi sederhana.
Pengetahuan tentang algoritma solusi numeris yang cukup juga diperlukan.
Konsep matematika untuk menentukan kesuksesan algoritma meliputi

konvergensi, konsistensi dan stabilitas.

2.2 Metode Elemen Hingga

Metode elemen hingga atau Finite Element Method (FEM) adalah suatu
teknik numeris untuk mendapatkan solusi tepat baik dari persamaan diferensial
parsial maupun persamaan integral. Solusi ini didasarkan dengan mengeliminasi
seluruh persamaan diferensial (steady state) ataupun mengubah persamaan
diferensial parsial tersebut menjadi sistem dari persamaan diferensial biasa, yang
kemudian diintegrasi secara numeris menggunakan metode Euler, Runga Kutta,
dan lainnya.

Dalam menyelesaikan persamaan diferensial parsial, tantangan utamanya
adalah membuat suatu persamaan yang mengindikasikan persamaan yang
dipelajari. Ada banyak metode untuk melakukan hal ini dengan segala keuntungan
dan kesulitannya sendiri. Metode elemen hingga merupakan pilihan yang baik
untuk menyelesaikan persamaan diferensial parsial rumit.

Metode elemen hingga pertama kali dibuat untuk menyelesaikan masalah
elastisitas kompleks dan analisis struktur dalam teknik sipil dan aeronautical.
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Metode elemen hingga dikembangkan oleh Alexander Hrennikoff (1941) dan
Richard Courant (1942).

Berbagai macam spesialisasi dalam teknik mesin (seperti aeronautical,

biomekanikal dan industri otomotif biasanya menggunakan metode elemen hingga

terintegrasi dalam mendesain dan mengembangkan produk mereka. Metode

elemen hingga dapat menggunakan visualisasi detil ketika strukturnya bengkok

ataupun diputar dan menunjukkan distribusi tegangannya. Perangkat lunak metode

elemen hingga menyediakan pilihan simulasi yang luas untuk mengontrol

kompleksitas model dan analisis dari suatu sistem.

FEM dapat menangani beberapa masalah meliputi (Burnett, 1987):
Berbagai masalah matematika dan fisika meliputi persamaan kalkulus
seperti diferensial, integral, dan variasi dari persamaan-persamaan
Masalah boundary-value (seperti masalah steady state), masalah eigen
(fenomena resonansi dan stabilitas) dan masalah initial-value (difusi,
vibrasi dan propagasi gelombang)

Sifat fisik (seperti densitas, permeabilitas, konduktivitas yang bervariasi
pada sistem

Masalah dapat berupa linear dan non-linear

Selain FEM, ada sebuah metode untuk menyelesaikan persamaan

differensial, yaitu Finite Difference Method (FDM). Perbedaan antara FEM dan
FDM adalah:

FDM adalah suatu pendekatan ke persamaan differensial, sedangkan FEM
adalah pendekatan ke hasilnya

FEM dapat mengatasi masalah dalam geometri rumit, sedangkan FDM
hanya dapat menyelesaikan geometri dasar seperti persegi panjang dan
lingkaran.

FDM lebih mudah jika dibandingkan dengan FEM

Kualitas pendekatan FEM jauh lebih tinggi dibandingkan FDM

Salah satu perangkat lunak yang menggunakan metode finite element

sebagai dasar perhitungan adalah COMSOL Multiphysics, dengan tampilan
COMSOL ditunjukan pada Gambar 2.1. COMSOL Multiphysics adalah perangkat
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lunak yang dapat menganalisis dan menyelesaikan berbagai aplikasi fisika dan
teknik, terutama yang berfenomena ganda, yang dikenal sebagai multiphysics.
COMSOL dapat dijalankan dalam berbagai sistem operasi (Windows, Mac,
Linux, Unix). COMSOL Multiphysics juga dapat memasukkan sistem persamaan
diferensial parsial ganda. Ada beberapa alasan yang mendasari penggunaan
COMSOL dalam penelitian ini, yaitu: program ini merupakan program user
friendly yang membuat penggunanya mudah dalam memasukkan modelnya
sendiri dan parameter-parameter koefisien lainnya, kondisi batas, kondisi awal
dan hubungannya dengan fenomena fisika lain. Kedua, program ini dibuat
berdasarkan MATLAB, sehingga seluruh kegunaan pemograman yang diperlukan
untuk menyusun model bertingkat kesulitan tinggi tersedia. Ketiga, program ini
berdasar pada gambar geometri dan fenomena-fenomena yang terjadi pada model

tersebut.

COoOMSOL
MULTIPHYSICS

Gambar 2. 1 Program COMSOL

2.3 Reaksi Dekomposisi Katalitik Metana
Reaksi dekomposisi katalitik metana adalah reaksi pemutuskan
ikatan C-H dari metana menjadi komponen yang lebih sederhana yaitu hidrogen

dan karbon dengan reaksi (Grujicic, 2002):

CHs < C +2H; AH g5 =+75 k/mol 2.1)

Nilai energi bebas Gibbs (AG,°) untuk reaksi perengkahan metana
berkurang dengan kenaikan temperatur dari positif menuju negatif. Pada
temperatur yang lebih besar dari 800 K, harga AG, menjadi negatif (Stenfield,

1995). Nilai AH; yang positif pada Persamaan 2.1 menandakan reaksi bersifat

endotermis. Akan tetapi, suhu yang tinggi memerlukan energi yang tinggi pula

sehingga kurang efisien. Temperatur reaksi memegang peranan penting dalam
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tinjauan ekonomi suatu proses industri. Proses yang dilakukan pada temperatur
yang lebih rendah akan lebih menguntungkan jika kita bandingkan dengan proses
bertemperatur tinggi. Hal ini disebabkan energi yang dibutuhkan lebih sedikit.
Oleh karena itu, untuk menurunkan temperatur reaksi perlu ditambahkan katalis
yang dapat menurunkan energi aktivasi.
Perkembangan penelitian dekomposisi katalitik metana secara umum dapat
dibagi menjadi 2 jenis, yaitu:
1. Dekomposisi metana secara termal (thermal cracking) yang
menghasilkan hidrogen dan karbon hitam.
2. Dekomposisi katalitik metana dengan menggunakan katalis logam
transisi (Fe, Co, dan Ni) yang menghasiikan jenis material karbon yang
memiliki ukuran partikel nanometer yang biasa disebut dengan

nanokarbon.

2.3.1 Kondisi Operasi Dekomposisi Metana
Kondisi operasi yang baik akan menghasilkan produk akhir dekomposisi

metana yang baik juga. Untuk reaksi dekomposisi katalitik metana, dua kondisi
operasi yang paling mempengaruhi adalah temperatur dan tekanan.
1. Temperatur Operasi

Reaksi dekomposisi katalitik metana membutuhkan temperatur yang
cukup tinggi. Semakin tinggi temperatur maka gas metana akan semakin cepat
terdekomposisi. Hal ini akan mempengaruhi produk dari reaksi ini sendiri baik
dalam segi kualitas maupun kuantitas. Namun di sisi lain, suhu tinggi akan
mengakibatkan katalis lebih mudah mengalami sintering dan karbon yang
terbentuk akan semakin banyak sehingga deaktivasi katalis juga semakin cepat
terjadi.

Meskipun memiliki dampak negatif, penggunaan temperatur tinggi
menyebabkan jumlah karbon yang terbentuk menjadi lebih banyak. Hasil uji
produk membuktikan bahwa CNT hanya akan terbentuk pada temperatur lebih
tinggi daripada temperatur terbentuknya karbon nanofiber pada umumnya.
Karbon yang terbentuk pada temperatur yang lebih tinggi juga akan

mempunyai bentuk yang lebih teratur dengan ketebalan yang seragam
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(Resketenko, 2003), tetapi penambahan temperatur juga akan menyebabkan
diameter dan ketebalan dinding dari nanotube yang telah terbentuk semakin
mengecil (Sinnots, 1999), sedangkan yang diharapkan adalah nanotube karbon
dengan dinding yang tebal. Semua hal ini membuat tidak ada temperatur
tertentu yang mutlak untuk reaksi ini. Temperatur optimal untuk reaksi
dekomposisi metana agar terbentuk produk CNT yang diharapkan berada pada
temperatur antara 650-750°C.

2. Tekanan Operasi

Pada reaksi dekomposisi metana, tekanan operasinya adalah tekanan rendah
atau tekanan atmosferik. Hal ini dikarenakan reaksi dekomposisi metana
adalah reaksi endotermis dimana penambahan tekanan malah akan menggeser

kesetimbangan reaksi kea rah kiri (menambah reaktan).

2.4 Reaktor Katalis Terstruktur

Muharam dan Widodo, 2007 telah melakukan riset menggunakan reaktor

katalitik terstruktur (wire mesh) skala kecil (1 cm diameter) untuk reaksi

dekomposisi metana, seperti terlihat pada gambar 2.2. Kemudian dengan metode

dip-coating, Ni, Cu dan Al,O3 dilapiskan sebagai katalis. Ni berfungsi sebagai inti

aktif, Cu sebagai promotor dan Al,O3 sebagai penyangga.

5 cm - .
=
5
=
c,[ -§

[ESEe

(@) (b)

Gambar 2. 2 Substrat Anyaman Kawat (Gauze) Baja Sebelum (a) dan Setelah Dibentuk (b)
(Muharam, 2007).

Hasil penelitian menunjukkan bahwa katalis Ni-Cu-Al mampu bertahan

sampai 1400 menit (24 jam) untuk reaktor mikro dengan penurunan laju alir yang
relatif kecil sekitar 10%.
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’ € I -
s,
Gambar 2. 3 Hasil SEM Nanotube Karbon (Muharam,2007).

150 nm

Kualitas CNT yang dihasilkan dari metode ini cukup baik dengan diameter
30-50 nm dan ketebalan dinding 10-20 nm (Gambar 2.3) dan kemurnian hidrogen
mencapai lebih dari 99%. Untuk reaktor skala lab mampu beroperasi selama 33
jam dengan yield CNT sebesar 200 gr C/gr katalis dan kemurnian hidrogen 95%.

Perbandingan kinerja reaktor-reaktor yang digunakan untuk sintesis CNT

terangkum pada Tabel 2.1.
Tabel 2. 1 Perbandingan Kinerja Reaktor

Peneliti | Tahun Jenis Konversi Pressure Lifetime Aglomerasi
Reaktor drop katalis &
penyumbatan
2000~ Spouted 7% Rendah - Tidak
Muradov bed
2001  Fluidized 20% Rendah - Tidak
bed
2003 2-stage 20-40%  Rendah V18 Tidak
Qian, fluidized jam
dkk bed
Siang- 2006  Fixed bed 47% Tinggi ~1jam Ya
Pao, dkk
Muharam | 2007 Reaktor 95% Rendah ~ 24 Ya setelah
dan katalis jam waktu yang
Purwanto terstruktur lama

Berdasarkan keunggulan-keunggulannya, dipilih reaktor katalis terstruktur
untuk dekomposisi metana menjadi CNT dan hidrogen. Meskipun penelitian yang
dilakukan baru sampai tahap skala bench, metode ini sangat berpotensi untuk

menghasilkan CNT dan hidrogen. Konversi reaktor jenis ini juga paling besar
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dibandingkan reaktor lainnya. Selain itu, pressure drop reaktor rendah dan
kualitas CNT yang dihasilkan cukup baik.

2.5 Katalis Terstruktur Pelat

Katalis terstruktur didefinisikan sebagai katalis yang dibentuk dengan
struktur tertentu sebagai alternatif pengganti katalis bentuk konvensional yang
masih mempunyai kekurangan dalam aplikasinya. Penggunaan katalis terstruktur
ini memiliki keuntungan dibanding dengan katalis bentuk konvensional seperti
bubuk, antara lain: aliran yang seragam, pressure drop yang rendah, distribusi

katalis yang teratur, dan tidak sensitif terhadap fouling akibat debu.

Ada beberapa jenis katalis terstruktur yang sering digunakan, diantaranya
(1) katalis monolitik yang terdiri dari struktur yang mempunyai kesatuan yang
seragam, dengan saluran-saluran sempit yang teratur baik paralel maupun zig-zag,
(2) katalis membran yang tidak hanya mempunyai interaksi terhadap dinding akan
tetapi terjadi juga perpindahan massa melewati dinding yang permeabel (difusi)
yang memiliki pori-pori yang kecil, dan (3) arranged catalyst, yaitu katalis
terstruktur yang memberikan perpindahan massa yang relatif cepat melalui zona
reaksi yang tegak lurus terhadap aliran dan biasanya untuk reaksi katalitik dua
fasa.

Katalis terstruktur wire mesh (gauze) yang digunakan pada penelitian
sebelumnya merupakan jenis arranged catalyst. Riset mengenai penggunaan
reaktor gauze untuk dekomposisi katalitik metana dilakukan pertama kali oleh
Muharam dan Purwanto pada tahun 2007, untuk menyelesaikan permasalahan-
permasalahan di atas, khususnya permasalahan pressure drop. Riset pertama kali
dilakukan dalam skala kecil dengan menggunakan reaktor mikro dengan katalis
heterogen Ni-Cu-Al yang mana logam Ni sebagai inti aktif, logam Cu yang baik
sebagai structural promoter, dan logam Al sebagai textural promoter. Namun,
ternyata reaktor gauze memiliki kekurangan yaitu luas kontak yang kecil dan
bentuk nanokarbon yang tidak sejajar.

Untuk memperbaiki kekurangan dari katalis terstruktur wire mesh (gauze),

digunakan katalis terstruktur bentuk pelat dari jenis katalis monolitik. Kata

Universitas Indonesia
Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



14

monolit berasal dari bahasa Yunani dimana mono berarti tunggal dan lithos berarti
batu (Heiszwolf, 2010).

Dalam ruang lingkup teknik kimia, monolit adalah sebuah blok keramik
yang berisi sejumlah saluran kecil dan parallel, seperti ditunjukan pada Gambar
2.4. Pada bagian dinding dari katalis monolit tersebut dapat dimasukan sebuah
lapisan aktif sebagai tempat terjadinya reaksi kimia. Semakin banyak saluran yang
terdapat pada katalis monolit tersebut, semakin besar pula area kontak antara
lapisan katalis dan fluida yang mengalir pada saluran tersebut. Pressure drop pada

katalis monolit ini juga sangat rendah karena salurannya lurus dan paralel.

Gambar 2. 4 Berbagai Bentuk Material Monolit.

Aplikasi dari katalis monolitik yang terkenal adalah three way catalyst
yang digunakan pada kendaraan bermotor. Monolit ini membersihkan gas
keluaran dari kendaraan bermotor. Reaktor monolit ini dapat diletakan langsung
pada pipa keluaran dari suatu kendaraan tanpa mengubah unjuk kerja dari mesin
kendaraan tersebut. Hal ini didukung oleh rendahnya pressure drop pada reaktor
monolit. Lapisan katalisnya meliputi platinum, yang mengubah hidrokarbon,
karbon monoksida dan nitrogen oksida menjadi senyawa yang tidak berbahaya
(karbon dioksida, air dan nitrogen).

Informasi diatas menunjukkan bahwa katalis ini memungkinkan untuk
mengontrol selektivitas dari reaksi yang kompleks, mempunyai hambatan difusi

internal yang kecil, pressure drop yang lebih kecil 2-3 kali dari reaktor fixed bed.
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2.6 Neraca Massa, Energi dan Momentum

2.6.1 Neraca Massa
Neraca massa merupakan aplikasi dari hukum kekekalan massa, yaitu

massa tidak dapat diciptakan ataupun dihancurkan. Kesetimbangan massa hampir
selalu menjadi syarat untuk perhitungan lain dalam masalah teknik kimia baik
yang sederhana maupun yang kompleks. Untuk membuat sebuah kesetimbangan
massa, pertama-tama kita harus menentukan sistem yang akan kita buat
kesetimbangannya, kemudian menguraikan batas-batasnya. Pada neraca massa,
ada beberapa istilah yang digunakan, yaitu (1) sistem, merupakan bagian atau
keseluruhan proses untuk analisis; (2) kondisi batas merupakan suatu kumpulan
kondisi yang ditentukan untuk menyelesaikan suatu persamaan diferensial di batas
domain; (3) sistem terbuka merupakan sistem dengan adanya massa yang keluar
dan masuk melalui kondisi batas; (4) sistem tertutup merupakan sistem tanpa
adanya perpindahan massa selama jangka waktu yang diinginkan.

Neraca massa sendiri dibagi menjadi dua menurut alirannya, yaitu (1)
unsteady state (keadaan tidak tunak) dimana nilai variabel-variabel yang berkaitan
berubah berdasarkan waktu; dan (2) steady state (keadaan tunak) dimana nilai dari
variabel-variabel yang berkaitan tidak berubah terhadap waktu. Keadaan tunak
menyebabkan tidak adanya nilai dari akumulasi sehingga akan mempermudah
persamaan tersebut.

Fenomena-fenomena yang terjadi pada neraca massa adalah konveksi,
difusi dan reaksi dengan persamaan pada koordinat silinder:

9ca ( aca 19ca fﬂ) = (11( fﬂ) 1 9%cq ach)

6t+ Ur ar+v9rae+vz az = Dap e ar +r2 692+622 +5‘3 (2.1)
T > 3 4

dengan,

*1 = suku akumulasi z =arah z

*2 = suku konveksi r=arahr

*3 = suku difusi 6 =arah 0

*4 = suku reaksi

c,= konsentrasi A

v = kecepatan superficial

D,4p = koefisien difusivitas gas A
terhadap B

Pemodelan computational ...
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Sedangkan untuk koordinat lainnya,

e Koordinat persegi:

dca ( dca dca aﬂ)_ (ach d%cy BZCA)
ot + | Uy ox + v y 9y + v, oz ) = DAB 922 + 992 + 922 +RA (22)

e Koordinat bola:

aCA+( aCA-I_ 16CA 1 aCA) _
ot \"ar TV %0 T sine ag)
10 20cy 1 a : dca 1 ach
Das (T_ZE(T‘ 6_r) [ r2 sinH%(Sln 6%) + r2sin2 0 6¢2) (23)

2.5.2 Neraca Energi
Sama dengan neraca massa, heraca energi merupakan aplikasi dari hukum

kekekalan energi yang berbunyi energi tidak dapat diciptakan dan tidak dapat
dihilangkan. Menurut Himmelblau, ada enam jenis energi, yaitu (1) kerja (work)
adalah suatu bentuk yang menunjukkan perpindahan antara sistem dan sekitarnya.
Kerja bernilai positif ketika dilakukan pada sistem. (2) Kalor (heat) adalah bagian
dari aliran energi total yang mengalir melewati kondisi batas yang disebabkan
oleh perbedaan suhu antara sistem dan sekitarnya. (3) Energi kinetik adalah energi
yang dimiliki oleh suatu sistem karena kecepatannya relatif terhadap sekitarnya.
(4) Energi potensial adalah energi yang dimiliki oleh suatu sistem karena gaya
yang disesakkan pada massanya oleh medan gravitasi atau elektromagnetik
terhadap permukaan referensi. (5) Energi internal adalah pengukuran makroskopik
dari energi molekuler, atomik, dan subatomik yang semuanya mengikuti kaidah
konservasi tertentu. (6) Entalpi merupakan kombinasi dari dua variabel pada
kesetimbangan energi.

Fenomena-fenomena yang terjadi pada neraca energi adalah konveksi dan
konduksi dengan persamaan pada koordinat silinder:

vg OT . 1 02T | 9°T
PCvWPC( At Zaz) "[rar( )ﬂ‘z@ ﬁ]+
1 2 3

(2 + G o)
) ufe i)+ (e 2+ (54 2) ] o

4
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dengan,

*1 = suku akumulasi

*2 = suku konveksi

*3 = suku konduksi

*4 = suku transformasi kecepatan aliran menjadi panas
= kapasitas panas

p = massa jenis campuran

T = temperatur

k = koduktivitas termal

u = viskositas campuran

Sedangkan untuk koordinat lainnya,

e Koordinat persegi:
PGy (Gr+ Ues + vy 5ot v, 50) = k[ + 35+ 2] +2u{(aﬂ)2+(aﬂ)2 +

Z 9z 0x2 ' dy? = 0z2 ox oy
av,\ 2 vy . 0uy)\? (6vx 6vz)2 (avy E)vz)z
(62)}_{_”{( y+6x) A | . az+ay (2.5)

0z dx

e Koordinat bola:

o, $ VAN VAN )Y, A, o)
'DC( e r +r66+rsin96¢ Sk r2 or l or +r251n969 Slnede +

1 ov, 10vg &)2 ( 1 I3U¢ vr | Vg cote)
r2sin? 6 6¢2] e {( ) F (r a6 N T R rsin@ d¢ + + r +

()l e e GO+ 5 (5) + el
“{[rar( +r a0 ” rsin96¢>+r6r T o r 00 \sin@ +rsin9 fJo)

(2.6)

2.5.3 Neraca Momentum
Tidak seperti energi, momentum didefinisikan dengan persamaan yang

lebih sederhana yaitu massa dan kecepatan (p=mv). Momentum adalah besaran
vektor, yaitu besaran yang memiliki arah. Momentum sebuah partikel dapat
dipandang sebagai ukuran kesulitan untuk mendiamkan benda. Persamaan neraca
momentum akan memberikan gambaran terhadap apa yang terjadi pada suatu
sistem melalui pola alirannya. Sifat fisik yang akan menggambarkan resistansi
aliran dari fluida ini dikenal dengan viskositas.
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Fenomena-fenomena yang terjadi pada neraca momentum digambarkan
dengan persamaan pada koordinat silinder:
=  Komponenr

ov, o, vyov, 7V} v,
PW”(W?*?%‘?*"Z%

2
op 0 (10 10%v, 2 0vy 0%v, @2.7)
‘—”[ (‘— ”’r)*?zaez‘r—z%+v

4

=  Komponen 0

dvg dvg Vg 0dvg VpVg dvg
+o( )

P3¢ K +769+ r i’ 0z
1 2
_1op
- _rdg (2.8)

3

N 0 16( ) +162v9 zavr+azv9+
K ar\ror & n2d@% 12 00 0z2 &59_9

4

= Komponen z

dv, dv, vgdv, av,
P ot +p(vr Frm——T az)
1 2
op 10 / 0, 1 0%y, 0%y,
;&Jr“[?E(rW)J’r_Zaez T2z | T 0
3 4 5
dengan,
*1 = suku akumulasi k = konduktivitas termal
*2 = suku konveksi u = viskositas campuran

*3 = suku gaya tekanan
*4 = suku gaya viskositas
*5 = suku gaya gravitasi
p = Mmassa jenis campuran
C, = kapasitas panas

T = temperatur
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Sedangkan untuk koordinat lainnya,
e Koordinat persegi:
o Komponen x

vy vy

0vy ok _
p(6t+ Vx e T yay+vzg)_
o Komponeny

v
—Z + v,

v
y
Vx ax +

o (6vy g

o Komponen z

vy, v, v, avz) oy
p(6t+ x6x+ y6y+vzaz —
e Koordinar bola:
o Komponen r

v,
p (E Ty

617,-
br or

Ug avr
r 00

I3 r sin6 d0¢

r2 sin@ % (Sl

o Komponen 6

_+‘u(6 vy_l_a vy+

vy %_vé%) __
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0%v, . 0%vy, . 0%V,
u(Gm+ 5E+52) + pgx (210)

dx2 dy? Vy) t P9y (2.11)

2 2 2
+u(SE+E+22) +pg, (212)

dy? 0z2

.u( 26r2(r UT)+

r ar

0%v,

vy 1
L %) + 12 sin26 6¢2) +PYr (2'13)

S N vve V6 COLO\ _ _1p

p Un or r 060 r sinf d¢ r r T rae
10 ( 5 avg) T o 1 0%vg |, 2 Ovy

H (rz or (T‘ or i 2 99 \sing 96 (179 Slne) 12 sin%26 d¢? r2 06

o Komponen z

2cosf 0vg

r2sin%6 64)) tPGo (2'14)

vy 6v¢. vg 6v¢. vy OV | VrVg  Vglg ) _ 1 dp
'0( + U ar t r 06 T sinf d¢ r cotd ) = T sinf d¢
10 ( 5 6v¢) 19 ( 1 1 0%vg 2 v
— — r —
H (r2 or ( or T 72 99 \ sin6 96 (U¢ Slng) 12 sin20 0¢? + 12 sinf 3¢ +

Pemodelan computational ...,

2cosf 0Ovg

r2 sin%0 a¢) t PY¢e (2 15)
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BAB Il
METODE PENELITIAN

3.1 Rancangan Penelitian
Diagram alir pada penelitian ini ditunjukkan oleh Gambar 3.1.

Mulai

}

Studi literatur

l

Penentuan batasan

l

Pembuatan geometri

l

Penyusunan model -

l

Verifikasi model

l Tidalk
Running

Yai

Simulasi

l

Analisis

l

Selesai

Gambar 3. 1 Diagram Alir Penelitian
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Beberapa langkah yang dilakukan dalam penelitian ini yang meliputi:

. Studi literatur mengenai reaksi dekomposisi katalitik metana, reaktor pelat
sejajar beserta katalis, dan Computational Fluid Dynamics (CFD) - program
COMSOL.

Penentuan batasan model untuk reaktor katalis terstruktur yang terdiri dari
neraca massa, neraca energi dan neraca momentum. Penentuan batasan model
ini bertujuan untuk menyederhanakan pemodelan dengan memasukkan
asumsi-asumsi yang telah ditetapkan sebelumnya, yaitu persamaan-persamaan
neraca dalam kondisi steady/tunak karena pemodelan hanya menyimulasikan
keadaan fluidanya saja yang berupa dekomposisi terhadap gas metana.
Pembuatan geometri, yaitu geometri reaktor dan geometri pelat sejajar.
Geometri reaktor terbuat dari silinder sedangkan geometri pelat sejajar terbuat
dari susunan balok. Kedua geometri ini dibuat se-riil mungkin dimana seluruh
ukuran mengacu pada reaktor hasil scale-up (Iskandar, 2009) yang memiliki
panjang efektif sebesar 32 cm.

Penyusunan model dari hasil penurunan rumus pada langkah penentuan
batasan model. Model ini dimasukkan ke dalam ruang kerja COMSOL
Multiphysics sehingga model hasil penurunan tersebut dapat dijalankan pada
program COMSOL Multiphysics. Persamaan-persamaan ini dimasukkan
dalam beberapa bagian dalam COMSOL Multiphysics, yaitu subdomain
settings untuk persamaan neraca massa, energi dan momentum, boundary
settings untuk kondisi batas neraca massa energi dan momentum, serta
constants dan scalar expressions untuk persamaan-persamaan lainnya seperti
koefisien difusi, konduktifitas termal dan lainnya.

. Verifikasi model. Setelah geometri dan model dimasukkan, langkah berikut
yang dilakukan adalah verifikasi model, yang terbagi menjadi dua tahap, yaitu
pada tahap pertama dipastikan apakah dengan model yang telah dimasukkan
program COMSOL Multiphysics dapat dirunning. Jika ya, maka langkah-
langkah dalam metodologi penelitian ini dapat dilanjutkan. Namun jika tidak,
maka kembali ke langkah penyusunan model (4) untuk memperbaiki
kesalahan dalam pemasukan model ke dalam COMSOL. Kesalahan-kesalahan

ini biasanya terjadi karena kesalahan tanda model, adanya variabel yang
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belum dimasukkan, pemasukan terkaan awal (initial value), serta faktor
satuan. Untuk kesalahan dalam pemasukkan tanda model dapat dilihat dari
hasil output pada COMSOL, contohnya seperti pemasukkan laju reaksi, ketika
salah pemasukkan tanda maka yang terjadi adalah penambahan konsentrasi
metana. Ketika adanya kesalahan variabel yang belum dimasukkan, COMSOL
Multiphysics akan berhenti melakukan perhitungan dan memberitahukan
bahwa suatu variabel tidak ada dalam ruang kerjanya. Ketika terjadi kesalahan
terkaan awal, biasanya COMSOL tidak dapat menyelesaikan perhitungan
dengan pesar error bahwa hasil tidak konvergen. Kesalahan yang juga sering
dilakukan adalah kesalahan pada faktor satuan. COMSOL Multiphysics tidak
dapat menggunakan satuan ber-pangkat setengah (seperti bar” pada konstanta
Arrhenius). Untuk itu penggunanya harus secara kreatif membuat satuan-
satuan tersebut tidak berpangkat setengah tanpa mengubah nilainya.

Pada tahap selanjutnya dilakukan verifikasi terhadap data eksperimen yang
telah dilakukan (Iskandar, 2009), yaitu data konversi metana ketika sudah
steady (saat telah mencapai kestabilan dalam eksperimen). Verifikasi
menggunakan kriteria konversi karena hal tersebut merupakan data yang
paling mudah diperoleh pada tahap eksperimen. Karena pada tahap
eksperimen terbentur dengan masalah biaya dan waktu.

. Simulasi. Metode penyelesaian yang digunakan oleh solver pada COMSOL
umumnya secara simultaneous dan untuk simulasi dengan geometri reaktor
bentuk katalis trstruktur pelat tidak dilakukan running terhadap fraksi jarak.
Untuk metode sequential juga dapat diterapkan, tetapi harus
menggunakan/membuat program yang kemudian dimasukan pada bagian
solver script sehingga persamaan dapat diselesaikan secara bertahap dimulai
dari neraca massa —> neraca energi - neraca momentum yang di-looping
hingga program berhenti pada saat kriteria konvergensi yang diingikan telah
tercapai (dimana hasil output persamaan sebelumnya menjadi dasar pada input
persamaan selanjutnya).

. Analisis. Setelah menjalankan seluruh variasi, grafik hubungan antara
konsentrasi metana, hidrogen, temperatur dan laju alir di-plot untuk kemudian

di analisis dengan menggunakan teori-teori yang telah ada.
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BAB IV
PEMODELAN DAN SIMULASI

4.1 Penyusunan Model Matematis

Pemodelan dilakukan untuk mensimulasikan fenomena yang terjadi pada
reaktor pelat sejajar mengenai reaksi dekomposisi katalitik metana. Model-model
yang digunakan merupakan penurunan dari persamaan umum Yyang telah dibahas
pada bab sebelumnya serta dengan asumsi yang digunakan, pembuatan geometri
pada program COMSOL dan mengintegrasikan model-model tersebut dalam
COMSOL.

Persamaan model matematis ini terbagi menjadi tiga bagian neraca yaitu
massa, energi dan momentum yang kemudian disederhanakan dengan mengikuti

fenomena-fenomena yang terjadi dalam reaktor pelat sejajar.

4.1.1 Neraca Energi

Neraca terbagi menjadi dua bagian yaitu untuk skala reaktor dan skala
katalis, yang dihubungkan dengan transfer energi antar fasa pada lapisan batas.

4.1.1.1 Skala Reaktor

Seperti yang tertulis pada Tinjauan Pustaka, Persamaan neraca energi
untuk koordinat silinder adalah:

oT 0T vgdT 6T>

’OC”E + pC, (WE*‘ A 56—?+U26—z

1

2
10 oT N 1 62T+62T
r or (r ar) r2900%2  0z2

3
o (c’ivr)z N [1 <av9 N )]2 N (avz>2 (4.1)
M1\ ar \ag T 0z
4 <au9 N 1 avz)z N (avz N avr)z N 10v, N 0 (vg) ? N
Mz "7 a0 or | 0z o0 T or\ry g

4
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dimana *1 adalah suku akumulasi, *2 adalah suku konveksi, *3 adalah suku
konduksi, *4 adalah suku disipasi panas dan *5 adalah generasi panas.
Penyederhanaan persamaan di atas dilakukan dengan menetapkan asumsi berikut:
e Steady state (tidak ada akumulasi), pengaruh penambahan transformasi
energi kinetik menjadi energi panas pada sistem dianggap terlalu kecil
sehingga dapat diabaikan, dan tidak ada generasi panas. Setelah
mengaplikasikan asumsi maka suku *1, *4 dan *5 dapat diabaikan,
sehingga persamaan tersebut menjadi:

pCy (vra .- o8 A (4.2)
2 3

0T vy oT E)T) 1 6( (')T) 1 0%T 09°T
= e [ ——
ror\ or

4.1.1.2 Skala Katalis

Skala katalis juga diturunkan dari persamaan 4.1. Dengan memasukkan
aliran steady state, tidak ada konveksi pada skala katalis, pengaruh penambahan
transformasi energi kinetik menjadi energi panas pada sistem dianggap terlalu
kecil, dan tidak ada generasi energi di dalam padatan katalis, maka persamaan
neraca energi skala katalis menjadi:

16(6T> i\ O

°="[m NI (4.3)
3

4.1.1.3 Neraca Energi pada Lapisan Batas

Pada lapisan batas, neraca mewakili transfer energi antara skala reaktor
dan skala partikel katalis. Persamaan inilah yang menyebabkan profil di skala
reaktor juga dipengaruhi oleh perubahan profil di skala katalis. Dalam persamaan

matematis, fluks energi pada lapisan film adalah sebagai berikut :

oT 10T aT
=+ = 4.4
<0r+r60+az) 4o 44
Reaksi terjadi pada permukaan Katalis, sehingga membuat adanya konsumsi
energi yang dibutuhkan reaksi dimana,
14
qo = flux x AH = (rate xi> x AH (4.5)
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4.1.2 Neraca Massa
Neraca terbagi menjadi dua bagian yaitu untuk skala reaktor dan skala

katalis, yang dihubungkan dengan transfer massa antar fasa pada lapisan batas.

4.1.2.1 Skala Reaktor

Persamaan untuk koordinat silinder adalah:

dcy ( dcy N 1dcy acA)
ot L T %
1 %
A 10 ( 60A> N WV o +62cA LR (4.6)
= TAB\ror f or re 002 = 9z2 f‘/

3

dimana *1 adalah suku difusi, *2 adalah suku konveksi, *3 adalah suku difusi dan
*4 adalah suku generasi massa. Sama seperti persamaan energi, penyederhanaan
persamaan di atas dilakukan dengan menetapkan asumsi berikut:

e Steady state (tidak ada akumulasi) dan tanpa generasi massa. Setelah
mengaplikasikan asumsi maka suku *1 dan *4 dapat diabaikan sehingga
persamaan menjadi:

2 2
(5 ora ) =% a5 o) o

2

3

4.1.2.2 Skala Katalis

Skala katalis juga didasarkan pada persamaan (2.2), dimana dengan
mengaplikasikan bahwa aliran steady state, tidak ada difusi fluida di dalam
katalis, dan tidak adanya konveksi, maka persamaan menjadi:

R, =0
)
4

(4.9)

4.1.2.3 Neraca Massa pada Lapisan Batas

Sama seperti neraca energi, persamaan transfer antar fasa inilah yang
menyebabkan profil di skala reaktor juga dipengaruhi oleh perubahan profil di
skala katalis. Fluks massa pada lapisan film adalah sebagai berikut:

dcy, 1dc, Odcy
_ _ hl A 4.10
N D(0r+r06+az>+c‘4'v (4.10)
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Karena reaksi terjadi di permukaan katalis, maka nilai N merupakan fluks laju

4 (4' )

dimana W/A merupakan loading katalis.
Untuk persamaan laju reaksi, digunakan persamaan kinetika intrinsik hasil

penelitian tim CNT Teknik Kimia (2010) yaitu:

¥ Ky
(kM : pCH4 - K ‘MK ’ pliz]
L N ; [ oferd (4.12)
R W 3/2 2
[ Kr sz Kr K,14/2 K2 szj

4.1.3 Neraca Momentum
Pada persamaan momentum, hanya terjadi untuk skala reaktor karena

katalis berada dalam keadaan diam. Persamaan untuk neraca momentum pada

silinder adalah:
= Komponen r

6vr+p( v, v_‘g%_v_g_i_v 6vr>

&P P
T 2
—
- or (4.17)
3
= 0 16( )+162vr 26v9+82vr+
Hlor\rary ™ | 772907 "12 700 T 022 | &
4
= Komponen 6
6v9+ ( 6v9+v90v9 VyVg avg)
Pt TP\ ar "7 a9 T T gy
1 2
_1op
(4.18)

r g

3
0 (10 10%vy 2 0v, 0%v
! : - + 00y
5

ar\7or t2 902 7209 T 922

4
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= Komponen z
v, v, vgdv, dav,
PW“(WWT%”@)

1

2
ap  [10 ( avz> Lot 0%, (4.19)
r or r or r2 002  0z2 &5%

—
3 4

Persamaan ini dapat disederhanakan dengan asumsi sebagai berikut.

e Steady state (tidak ada akumulasi) dan pengaruh gravitasi terhadap
kecepatan terlalu kecil serta tidak ada faktor gaya lainnya. Setelah
mengaplikasikan asumsi maka suku *1 dan *5 dapat diabaikan sehingga
persamaan menjadi:

= Komponenr
dizr Voo, 2 v,
P\ Vr

9% .4 50 AV

2
op

_or (4.20)
3

0 (10 10%, 20 9%v.
+ ,u[ ( (rvr)> — ol + "

el T 2502 1290 T o2

4

= Komponen 0

( dvg +v9 dvg vV 6179)
P\ 9r T 7 98 T

2
_1op
r (4.21)
3
0 (10 10%vy 2 0v, 0%y
+“[§<m“"e>> ti2 507 1790 T or

4
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= Komponen z

0v, vgdv, dav,
P(”r?*?%*”w—z)

2

_ap 1a(aw)+1a%&+y% (4.22)
0z K r or r or r2 002 = 0z2
3

4

4.1.4 Kondisi Batas Skala Reaktor

Untuk menyederhanakan model, umpan masukan reaktor dianggap tetap,
baik dalam konsentrasi, temperatur maupun kecepatannya, sehingga berlaku

persamaan pada z = 0 adalah:

C=0Go (4.23)
vy (4.24)
u,v,w=1u (4.25)

Pada dinding reaktor, tidak ada massa yang keluar sehingga tidak ada
gradien konsentrasi, sedangkan untuk neraca energinya, temperatur dinding diatur
pada temperatur tertentu (dikarenakan oleh furnace) dan untuk neraca momentum,
tidak ada aliran masuk maupun keluar pada dinding, sehingga persamaan yang

berlaku pada r = R adalah:

dc

ir N 0 (4.26)
T =Tya (4.27)
u,v,w=>0 (4.28)

Untuk bagian akhir dari reaktor tersebut, tidak ada massa maupun energi
yang keluar, sehingga tidak ada gradien konsentrasi dan temperatur, sedangkan
untuk neraca momentum, tekanan akhir diasumsikan hampir sama dengan tekanan

awal. Persamaan yang berlaku pada z = L adalah:

dac
=0 (4.29)
dT
=0 (4.30)
P =P (4.31)
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Pada permukaan Katalis, terjadi reaksi pembentukan karbon, hidrogen,
pengurangan metana serta penambahan panas. Sehingga pada permukaan katalis

berlaku persamaan transfer antar fasa baik massa maupun energi.

4.1.5 Parameter Proses

Selain penurunan persamaan serta kondisi batas, ada beberapa parameter
proses yang perlu diketahui secara trial and error. Variabel-variabel ini
bergantung pada suhu, tekanan serta konsentrasi, sehingga agar mencapai hasil
yang akurat, variabel-variabel tersebut harus dicantumkan dalam model. Variabel-
varabel terikat ini meliputi:

e Kaoefisien difusi (Bird, 1994)

Difusivitas atau koefisien difusi merupakan konstanta proporsional
antara fluks molar karena difusi molekul dan gradien konsentrasi dari suatu
campuran. Umumnya koefisien difusi berpasangan, dimana semakin tinggi
difusivitasnya (dari suatu bahan terhadap bahan lain), semakin cepat bahan

tersebut berdifusi satu sama lain.

b
PDygp - a( T >
-=qa|——
1 T 1\2 TeaTcp (4.32)
(pcApcB)3(TcATcB)12 (M_A % M_B)

dimana,
p = tekanan T. 4 = temperatur Kritis senyawa
D,p = koefisien difusivitas M, = massa molekul relatif
Pcap = tekanan kritis senyawa a=2745x 10"
T =suhu b =1,823

¢ Viskositas (Coulson, 2005)

Viskositas adalah pengukuran dari ketahanan fluida yang dapat

dideformasi oleh tegangan geser dan tegangan tensil. Semakin besar

viskositasnya, suatu bahan akan lebih sulit mengalir dibandingkan dengan
bahan yang memiliki viskositas rendah.

Mm:ZMiYi\/ﬁi

Y yi/M;

(4.33)
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dimana,
Um = Viskositas campuran M; = massa molekul relatif
u; = viskositas komponen i komponen i

y; = fraksi mol komponen i

e Konduktivitas Termal (Coulson, 2005)
Konduktivitas termal suatu bahan menentukan kemampuan bahan
tersebut untuk mengalirkan panas. Konduktivitas panas dapat menentukan

daya yang hilang yang melewati suatu bahan.

5R
G (c _) 4.34
b \Co + 77 (4.34)
dimana,
k = konduktivitas termal R = konstanta gas
Uy = Viskositas campuran M = massa molekul relatif

C, = kapasitas panas

e Densitas (Persamaan Gas ldeal)
Densitas bahan didefinisikan sebagai massa dari bahan tersebut dibagi
dengan volumenya. Secara umum, densitas dapat berubah seiring dengan
perubahan tekanan dan temperatur. Ketika tekanannya dinaikkan maka
densitas suatu bahan akan naik. Ketika temperatur dinaikkan, pada umumnya
densitas akan turun kecuali pada kasus tertentu. Perubahan densitas yang
dipengaruhi oleh tekanan dan temperatur cukup kecil pada liquid dan solid,
tetapi pada wujud gas, densitasnya sangat dipengaruhi oleh tekanan. Densitas
dari gas ideal adalah:
_pM

=5 (4.35)

Pp
dimana,
pp = densitas
M = massa molekul relatif

R = konstanta ksetimbangan gas
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e Kapasitas Panas (Coulson, 2005)

Kapasitas panas adalah pengukuran dari suatu energi panas yang
dibutuhkan untuk menaikan temperatur. Semakin besar kapasitas panas suatu
bahan, semakin tinggi energi yang dibutuhkan untuk meningkatkan
temperatur.

_ Cpl-xi + Cp]x]

Cpmix = (4'36)

Mrmix
dimana,
Cpmix = Kapasitas panas campuran
Cp;,; = kapasitas panas komponen
x; ; = fraksi mol komponen

Mry,i,, = massa molekul relatif campuran

4.2 Proses Pengerjaan dalam COMSOL Multiphysics
Didalam pengerjaan dengan COMSOL, terbagi menjadi beberapa tahap
seperti pembuatan geometri dari reaktor, pemasukkan persamaan (neraca energi,

massa, dan momentum) dan penentuan kondisi batas.

4.2.1 Pembuatan Geometri

COMSOL merupakan suatu program yang digunakan untuk melakukan
simulasi sehingga dalam proses pengerjaannya dibutuhkan geometri yang sesuai
dengan keadaan sesungguhnya. Dalam membuat geometri, langlah-langkah yang

harus dilakukan adalah sebagai berikut.

1. Menentukan dimensi dari geometri dari model yang akan digunakan.

Pemodelan ini menggunakan sistem tiga dimensi dengan tujuan agar
model yang dibuat menjadi lebih akurat. Untuk itu dalam space dimension
pada tampilan awal COMSOL, penulis memilih 3D seperti ditunjukkan pada
Gambar 4.1.
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r‘i§ Model Navigator I l = e )
New | Model Library | User Models | Open | Settings|
Space dimension: [ZD v].
) Application Modes ;g = F_,:"r

| COMSOL Mulkiphysi

- |, AC/DC Madule .
- | Acoustics Module fixial symmetry (1D)

. Chemical Engineerirn)CiEII symmetry (20) ‘g A

+- || Earth Science Madule
+ Heat Transfer Madule
- | MEMS Module
4 | RF Madule
- | Structural Mechanics Module Description:
COMSOL Multiphysics.

Application modes for fundamental physics
and For defining your own equations.

Dependent: variables: b |
L

Application mode name: %

Element: ¥ | I Iulkiphysics l

[ a4 H Cancel ” Help l

% -

Gambar 4. 1 Tampilan Awal COMSOL

2. Menentukan fenomena-fenomena yang terjadi dalam model tersebut.

Pada model yang akan dibuat, fenomena dominan yang terjadi adalah
perpindahan massa dan energi serta momentum. Persamaan energi hasil
penurunan model seperti pada persamaan 4.2, sesuai dengan persamaan yang
digunakan pada modul chemical engineering module >> energy
transport>>convection and conduction>>steady state analysis, yaitu:

Q — pCyu. VT = V. (—kVT)
(4.37)

Untuk perpindahan massa hasil penurunan model seperti pada
persamaan 4.7, sesuai dengan persamaan Yyang digunakan pada modul
chemical engineering module >> mass transport>>convection and
diffusion>>steady state analysis, yaitu:

R —u.Vc =V.(—DVc) (4.38)

Sedangkan untuk persamaan neraca momentum hasil penurunan model

seperti pada persamaan 4.20 (komponen r); 4.21 (komponen ©); dan 4.22
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(komponen z), sesuai dengan persamaan Yyang digunakan pada modul
chemical engineering module >> momentum transport>>Laminar Flow >>
Incompressible Navier-Stokes >> Steady-state Analysis, yaitu:

p(u.VYu=V.[-pl + n(Vu + Vw)H] + F (4.39)

Dependent variable (variabel terikat) perlu menjadi perhatian karena
akan mempengaruhi hasil yang diperoleh. Untuk modul convection and
conduction, variabel terikatnya adalah T (temperatur), untuk modul convection
and diffusion yang menjadi variabel terikat adalah c_ch4 (konsentrasi CHy)
dan c¢_h2 (konsentrasi H;), sedangkan untuk modul Incompressible Navier-
Stokes yang menjadi variabel terikat adalah u, v, w, dan p. Pengaturan tersebut
dapat dilihat pada Gambar 4.2.

r o . — —
Model Navigator gl T - >, o
m Multiphysics ’ Component Library l User Components|
i Space dimension: ED Y .~ | Multiphysics
[:__r Mass Transport o I A l [ flemove ]
= - D:ffn;stlond - . Geom (3D)
» T -~ .y-sta i la n_alysus -# Convection and Conduction (chec)
C‘ rart1.5|en adn;,;}s'sA -# Convection and Diffusion (chcd)
e e & W RS ¥ i cmpressible Navier-Stokes (chns)
S Steady-state analysis
i i. @ Transient analysis
H |
(- # Maxwell-Stefan Diffusion and Convection |=
(- % Nernst-Planck ,
(- # Nernst-Planck without Electroneutrality < i | »
- & Electrokinetic Flow | . Dependent variables: u v w p Pinl_chns
[=F- . Momentum Transport T ”
-2 Laminél Elow [ Application Mode Properties. .. ]
. [ # Incompressible Navier-Stokes [ Add Geometry... ]
= W Steady-state analysis
‘... ¢ Transient analysis - [ Add Frame... ]

Dependent variables: U2 _\12 w2 p2 BU“nQ application mode: .
Application mode name: |chns2  Convection and Conduction (chec) L
Element: iLagrange PSP, v [ Multiphysics ]

[ OK ] [ Cancel ] [ Help ]

Gambar 4. 2 Tampilan COMSOL Setelah Dimasukkan Multiphysics
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3. Pembuatan geometri reaktor
Pembuatan geometri diperoleh dari penelitian yang dilakukan oleh

Refani Iskandar, 2009 yang menggunakan reaktor berbentuk tabung,
berdiameter 8 cm dan panjang 120 cm, dan menggunakan Kkatalis pelat berupa
lembaran stainless steel dengan ukuran sebagai berikut.

e Pelat1: 55 mm x 320mm x 1mm

e Pelat 2 : 64mm x 320mm X 1mm

e Pelat3:70mm x 320mm X 1mm

e Pelat4: 73mm x 320mm x 1mm

e Pelat5: 70mm x 320mm x 1mm

e Pelat 6: 64mm x 320mm X 1mm

e Pelat 7: 55 mm x 320mm x 1mm
Jarak antara kawat yang satu dengan kawat yang lain adalah 0,6 cm. Geometri
dari reaktor aktual terlihat pada Gambar 4.3.

Gambar 4. 3 Desain Reaktor

Menentukan geometri reaktor dari panjang efektif reaksi yang terjadi,
dalam hal ini sepanjang pelat Kkatalis. Pembuatan geometri reaktor
digambarkan sebagai berikut:

Variabel yang perlu dimasukkan adalah :

e Dimensi reaktor (radius dan panjang)

e Dimensi pelat

e Titik basis aksis

e Vektor arah aksis
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Berikut adalah dimensi-dimensi yang dimasukkan dalam pembuatan

geometri pelat pada Tabel 4.1.

Tabel 4. 1 Dimensi Pelat

No Dimensi Vektor arah aksis
" | Panjang | Lebar | Tinggi X y z
1 0,065 | 0,32 | 0,001 |-0,0275|0| 0,0175
2 0,064 | 0,32 | 0,001 |-0,0320 | 0| 0,0115
3 0,070 | 0,32 | 0,001 |-0,0350 | 0 | 0,0055
4 0,072 | 0,32 | 0,001 |-0,0360 | O | -0,0005
5 0,070 | 0,32 | 0,001 |-0,0350 | O | -0,0065
6 0,064 | 0,32 | 0,001 |-0,0320 | 0 | -0,0125
7 0,065 | 0,32 | 0,001 |-0,0275 | 0 | -0,0185

Karena keterbatasan komputer dalam menggunakan perangkat lunak

COMSOL, penulis membagi reaktor menjadi empat dalam rangka mencegah

meshing (suatu cara yang digunakan COMSOL untuk memetakan dan

menghitung persamaan pada suatu geometri) menjadi sangat lama yang

dikarenakan keterbatasan memory. Gambar 4.4 menunjukkan reaktor yang

akan dibagi menjadi 4 bagian. Untuk pembuatan geometri secara detil dapat

dilihat pada bagian lampiran.
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\i/x ¢
Y -0.02

Gambar 4. 4 Desain Reaktor Dalam COMSOL

4.2.2 Pemasukkan model

Langkah selanjutnya adalah memasukkan variabel-variabel sifat fisik
fluida dalam subdomain settings. Pada modul convection and diffusion, data fisik

yang diperlukan adalah koefisien difusi, seperti terlihat pada Gambar 4.5.
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Subdomain Set:tl'ings - Convection and Diffusion (chcd) X

Equation

V:(-DVc_ch4) =R - u:Vc_ch4, c_ch4 = concentration

] Subdomains | Groups| c_ch4 | c_h2 | nit| Element [ 2l |
| Subdomain selection \ Species 1
L—J - Library material: v [ Load...
Quantity Value/Expression Unit Description
| (@D (isotropic)  D_mix m?/s Diffusion coefficient
' @)D (anisotropic) 100010001 | m?s Diffusion coefficient
R 0 mol/(m>-s) Reaction rate
Ll Y ‘ 1 u u | m/s x-velocity
Group: | > | v v m/s y-velocity
[ select by group ¢ w | m/s z-velocity
|| W —
[¥] Active in this domain r Artificial Diffusion... ’

OK ] Cancel [ Apply H Help J

Gambar 4. 5 Subdomain Settings pada COMSOL

Kemudian persamaan yang digunakan untuk mencari nilai difusivitas

adalah:

PDas > a< r >
"y TeaTcp (4.40)

< 5
(PcaPces)3(TeaTcp)12 (M_A " M_B)

Penulis memasukkan variabel D_mix pada subdomain settings, kemudian untuk
memasukkan persamaan ke dalam COMSOL, penulis menggunakan fasilitas
constant dan scalar expression. Sepintas kedua fasilitas ini serupa, namun berbeda
dalam hal penggunaan. Constant digunakan untuk memasukkan persamaan-
persamaan yang tidak berubah sepanjang simulasi, sedangkan scalar expression
digunakan untuk memasukkan persamaan-persamaan yang berubah menurut
fungsi variabel terikat (dalam hal ini konsentrasi dan temperatur).
Variabel-variabel data fisik neraca energi juga dimasukkan ke dalam
constant dan Scalar expression. Untuk konduktivitas termal, berlaku persamaan
5R

k= tom (G5 + ) (4.41)
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Sedangkan untuk persamaan u,,, sendiri berlaku persamaan

_ Z.uiyi\/ﬁi

m =

Zyi\/ﬁi

Variabel ketiga yaitu rho memiliki persamaan berikut,

Pp

_PM
. RT

38

(4.42)

(4.43)

Variabel keempat yaitu kapasitas panas memiliki bentuk persamaan

Variabel kelima yaitu laju reaksi, rate, sesuai dengan Persamaan 4.12,

Cpmix B |

| Cpl-xl- S Cp]x]

M Tmix

(4.44)

Berikut adalah data-data dan persamaan yang dimasukkan kedalam constant dan
scalar dalam COMSOL seperti terlihat pada Gambar 4.6 dan Gambar 4.7.

=
%“® Constants

-

sqrt_Mr_ch4

4.004997[1]

4.004997[1

Name Expression value Description
a 2.75e-4[1] (2.7Se-4)[1] Konstanta difusivitas
Tc_ch4 190.3[1] 190.3[1] Temperatur kritis metana
Tc_h2 33.3[1] 33.3[1] Temperatur kritis hidrogen
b 1.823[1] 1.823[1] Konstanta difusivitas
iPc_ch‘t 45.8[1] 45.8[1] Tekanan kritis metana
Pc_h2 12.8[1] 12.8[1] Tekanan kritis hidrogen
Mr_ch4 16.04[kgfkmol] 0.01504[kgf/mol] Berat molelkul metana
Mr_h2 2.016[kagflkmol] 0.002016[kafmol] Berat molekul hidrogen
D_ss le-9[m~2fs] C 1e_9)[m2§l Difusivitas padatan
miu_ch< 0.0000127[Pa*s] (1.27e-S)[lgf(m-s)] Viskositas metana
miu_h2 0.00000865[Pa*s] (8.65e-6)[kagf/(m-s)] Viskositas hidrogen

Alkar dari berat molekul metana

sqrt_Mr_h2

1.419859([1]

1.419859[1]

Alar dari berat molekul hidrogen

k_ss 21.4[W/im/fK] 21.4[W/i(m-K)] Konduktivitas termal padatan

R S.314[3/moljK] 8.314[3/(mol -K)] Konstanta gas

rho_ss 8.03[gfcm™3] 303’Q[l_qglm3] Mass3a jenis padatan

P_feed 1[atm] 1.01325=5[Pa] Tekanan umpan masuk o
u_Ffeed GiAY 0.00232[m/s] Kecepatan umpan masuk 3
rho_Feed P_Ffeed*Mr_ch4/RJT_feed |0.294435S[kgfm>] Massa jenis umpan masuk

por_b 0.99[1] 0.99[1]

rp S[mm] 0.006[m]

>1’_Feed S00[K] S00[K] Temperatur masuk

= O. 32[_n:1] 0.32[m] Panjang reaktor

Ctot_feed P_feed/R|T_feed 15.234093[mol/m>]

H ZS[k3/mol] Z7S000[3/mol] Entalpi reaksi

WA 0.000653[gfcm™~2] 0.00653[ka/m=] WA

Cp_ss SO00[Jfkg/K] SO00[J/(kg-K)] Kapasitas panas padatan

x_ch4_Ffeed 1 1 Fralcssi mol metana masuk

x_h2_FfFeed [s] {s] Fralcsi mol hidrogen masuk

T_wall Q7 3[K] o7 3[K] Temperatur Ffurnace

Dh 12[mm] 0.012[m] Diameter hidrolikc

Kc 0.1256[1] 0.1256[1]

Ke 0.089[1] 0.089[1]

G 42[L/h] (1.166667=-5)[m>js] |Laju alir volumetrik T
A 22%0.04[m]*0.04[m1J7 0.005029[m=] Luas penampang reaktor

d 0.08[m] 0.08[m] Diameter reaktor ~
= g [ OK ] [ Cancel ] [ Apply ] [ Help ]

Gambar 4. 6 Constant pada COMSOL
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%® Scalar Expressions =
Name Expression Unit Description
D_mix ((((a*((T/1[KD/(sart(Tc_ch4*Tc_h2)))"b... |m?js Difusivitas gas -
k (Cp_mix+{5*R)/(4*Mr_mix))*miu_mix W/(m-K) Konduktivitas termal fluida ]
Mr_mix (Mr_ch4*x_ch4)+(Mr_h2%*x_h2) kag/mol Berat molekul Fluida
miu_mix ((miu_ch4*x_ch4*sqrt_Mr_ch4)+(miu_h2...lkg/{m-s) Viskositas campuran
rho p*Mr_mix/R/T Ieg[m3 Massa jenis campuran
Cp_mix ((Cp_ch4*x_ch4)+(Cp_h2*x_h2))/Mr_mix |1j{kg-K) Kapasitas panas campuran
Cp_ch4 (19.87+5.021e-2*(Tj1[K])}+1.268e-5%((... [If/{mol -K)} Kapasitas panas metana
Cp_h2 (28.84+0.00765e-2*((T/1[K])}-273.15)+... [I/{mol -K) Kapasitas panas hidrogen
x_ch4 (c_ch4/(c_ch4+c_h2)) 1 Fraksi mol metana
x_h2 (c_h2/(c_ch4+c_h2)) 1 Fraksi mol hidrogen =
rate_snoeck ((kMplus*KCH4*(P_ch4/1[bar])-(kKMminus... mol/(kg-s) |Laju reaksi Snoeck
P_ch4 x_ch4*p Pa Tekanan parsial metana
P_h2 x_h2*p Pa Tekanan parsial hidrogen
rate rate_snoeck*WA mol/(mz .s) [Laju reaksi simulasi
rate_buwulan [(0.1894*(((P_ch4/1[atm]/{(P_h2/1[atm]... mol/(kg-s) |Laju reaksi Wulanl
rate_baru (1.161*(10°8)*exp(-48000[3/mol]/R/T))... mol/(kg-s) |Laju reaksi Wulan2
Q rate*H Iw/m?2 Panas yang dikonsumsi
IMplus 23444%exp(-59033[J/moll/R[T)}
KCH4 0.21%exp(-143[1/mol]/RIT)
Mminus 4389%exp(-60522[J/mol]l/RIT)
Kr 1.109e8%*exp(-137314[I/moll/R/T) -~
= [ ox ) [comeat ) [Camei | [ ek

Z)
i

Gambar 4. 7 Scalar pada COMSOL

39

Untuk subdomain settings (Gambar 4.8) neraca massa dapat dilihat pada

Tabel 4.2.

Tabel 4. 2 Pengaturan Subdomain Neraca Massa

pelat)

2,3, 4,5 (skala

Subdomain Quantity c_ch4 c_h2
D D_mix D_mix
0 0
1 (skala reaktor) u u
v v
w w
D ss D ss

S <l clxmoU =<l o
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Subdomain Setfings = Con\;ection and Diﬁusion_ ﬂ

Equation

V.(-DVc_ch4) =R - u:Ve_chd, c_ch4 = concentration

Subdomains | Groups| c_cha [c_n2 [ nit| Element [ 2511 |
Subdomain selection Species 1

2 Library material ¥ Load

1 =

2

5 Quantity Value/Expression Uit Description

4 3D (isotropic)  [L m?/s Diffusion coefficient
5

D (anisotropic) [100010001 m?/s Diffusion coefficient

mol/(m°-s) Reaction rate

<c =

mfs x-velocity
m/s y-velocity
w 0 m/s z-velocity

Group: v

Select by group

Active in this doman | | [ Artifical Diffusion... |

[ o [ cancel | [ Apply | [ rep ]

Gambar 4. 8 Subdomain Settings Neraca Massa

Seperti yang disebutkan sebelumnya, reaksi terjadi di permukaan katalis,
yaitu tepat ketika gas menyentuh permukaan katalis bukan di fasa gas ataupun di
dalam fasa padatan, sehingga pada persamaan laju reaksi fasa gas dan padatan
diisikan angka 0. Sebenarnya untuk katalis yang digunakan juga tidak memiliki
pori sehingga tidak memiliki nilai difusivitas (massa tidak bertansportasi ke dalam
pelat). Untuk merepresentasikan peristiwa ini, maka domain/bagian pelat dibuat
menjadi tidak aktif

Selain subdomain settings pada neraca massa, peneliti juga memasukkan

subdomain settings pada neraca energi seperti pada Tabel 4.3.

Tabel 4. 3 Pengaturan Subdomain Neraca Energi

Subdomain Quantity Properties

K k
P rho

1 (skala reaktor) “ Cp_mix
U u
\Y v
W w
K k_ss
p rho_ss

2,3, 4,5 (skala Gy Cp_ss

pelat) u 0

\Y 0
w 0
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Subdomain Settings - Convection and Conduction (chcc)

41

Equation
V(-kVT) = Q- pCu-vT

T = temperature

" Subdomains u‘rg;oups‘;

Physics | Stabilization | Init | Element |

Subdomain selection

_ Library material:
1; Fluid type:
E Quantity
@ k (isotropic)
k (anisotropic)
P
oL
J Y
L ¥ Q
Group: L u

[7] Select by group [~ Viscous heating

Active in this domain ‘ n

Thermal properties and heat sources/sinks

User defined

Value/Expression

k

[0:0250000.0250000.025

rrho

[cp_mix ! J09K) et capacity at constant pressure
1 Ratio of specific heats

0 wjm3  Heat source

u Iv Iw mfs Velocity field

b | Pass Dynamic viscosity

-) Ciosi ]

Unit Description
WJ(m-K) Thermal conductivity

WM K} Thermal conductivity

_ < kgfm®

Density

[ o cancel | [ apply Hep |

Gambar 4. 9 Subdomain Settings Neraca Energi

Selain subdomain settings (Gambar 4.9), variabel-variabel yang telah

diketahui sebelumnya juga harus dimasukkan ke dalam boundary settings

(Gambar 4.10) sebagai kondisi batas. Pada kondisi batas penelitian ini, terdapat

41 boundary yang dapat dibagi menjadi 4 kelompok (convection and conduction),

seperti pada Tabel 4.4.

Tabel 4. 4 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Energi

Boundary Boundary condition Nilai
3 (masukan) Temperature T feed
4 (keluaran) Convective flux
2 (dinding) Temperature T wall
5,8,10,12,13,15,17,18,20,22,23 Heat flux
(permukaan katalis) discontinuity <
1,6,7,9,11,14,16,19,21,24-32 ] )
(bagian simetris) Thermal insulation

Boundary condition yang digunakan berikut persamaannya adalah:

e Thermal insulation

—n(—kVT) =0

(4.45)

Persamaan ini digunakan ketika tidak ada panas yang keluar dari sistem.
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Temperature

T=T, (4.46)

dimana T, adalah variabel yang dapat diisikan.

Persamaan ini digunakan ketika pengguna COMSOL menginginkan
temperatur tertentu pada suatu bagian reaktor.

Convective Flux

n(—=kVT) =0 (4.47)

Persamaan ini digunakan sebagai kondisi batas di ujung reaktor dengan
maksud bahwa di ujung reaktor sudah tidak terjadi perubahan temperatur.

Heat Flux Discontinuity

—n(q1 = q2) = qo; q; = —k;VT; (4.48)

dimana o dimasukkan —Q karena reaksi berlangsung hanya pada kawat,

sehingga panas hasil reaksi juga hanya terjadi pada kawat.

E » 5 ¥ |
Boundary Settings - Convection and Conduction (chcg &'
Equation
'n'(ql_qz) =99: 9 T 'kiVTi
X - = =
Boundaries| Groups | | Coefficients | Calor
Group selection ’ | Boundary conditions
|(unnamed1) 4 || Boundary condition: Heat flux discontinuity. v
{nnamed 2 ; : : i 5 S
(Unnameds3) Quantity Yalue/ E);pie55|on Unit : Description
(unnamed4) % -Q W/m= Inward heat flux
(unnameds) To 273.15 K Temperature
Name:
Type: |Interior b... ¥
New Delete
[ OK ] [ Cancel J [ Apply J [ Help ]

Gambar 4. 10 Boundary Settings Neraca Energi

Sementara pada boundary condition (Gambar 4.11) untuk convection and

diffusion, dibagi menjadi 4 kelompok, seperti terlihat pada Tabel 4.5.
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Tabel 4. 5 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Massa

Nilai
Boundary Boundary condition | Nilai (c_ch4)
(c_h2)
1,2,33,34
(bagian Insulation/Symmetry
simetris)
3 (masukan) Concentration 40,6[mol/m®] | 0 [mol/m?]
4 (keluaran) Convective Flux
5-32, 35-41
3 Flux -rate 2*rate
(katalis)

Boundary condition yang digunakan berikut persamaannya adalah:
Insulation/Symmetry

n.N=0;N=-DVC+C.u (4.49)
Persamaan ini digunakan ketika tidak ada konsentrasi yang keluar maupun

masuk.

Concentration
C =C, (4.50)

dimana C, adalah konsentrasi awal. Persamaan ini digunakan ketika

pengguna COMSOL menginginkan konsentrasi tertentu pada suatu bagian.

Convective Flux
n(—DVC) =0 (4.51)

Persamaan ini digunakan sebagai kondisi batas di ujung reaktor dengan
asumsi bahwa di ujung reaktor sudah tidak terjadi perubahan konsentrasi.

Flux
—n.N = Ny; N =—-DVC + C.u (4.52)
dimana nilai Ny dimasukkan laju reaksi. Hal ini disebabkan reaksi terjadi

di permukaan kawat.
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r N
Boundary Settings - Convection and Diffusion (checd) i ‘H ﬁ
Equation
N =Ny N= -DWic_ch4+c_ch4u
| Boundariesl Groups | c_chd | c_h2 I COI0r|
Group selection Boundary conditions
Boundary condition: | gju -
Quantity Value/Expression Unit Description
c_chdg 0 malfm? Concentration
My rate molj(m?.s) Inward Flux
D 0 e mjs Diffusion coefficient
- d 1 m Thickness
Mame: :l
Type: |Boundaries TJ
==
[ 0K ] [ Cancel ] I Apply ] ’ Help

Gambar 4. 11 Boundary settings neraca massa

Neraca momentum memiliki dua buah pola aliran yang berbeda sehingga
perlu dilakukan perhitungan bilangan Reynold terlebih dahulu untuk dapat
mengetahui pola aliran yang terjadi pada model.

Perhitungan bilangan Reynold:

V.D
N = b (4.53)

Terlihat bahwa bilangan Reynold dipengaruhi oleh massa jenis dan

Re

viskositas, sehingga untuk menentukan apakah suatu aliran laminar ataupun

turbulen, bilangan Reynold kedua spesi dalam fluida (hidrogen dan metana)
dihitung:

0,651613 [k—%] 2,32.1072 |5 12.103[m]
m S

R =
écH, 0,000011 [Pa.s]
ReCH4 == 1,64’9
0,08988 [k—%] 2,32.1072 |5 12.103[m]
m S
ReHz =

0,00000865 [Pa.s]
Rey, = 0,289
Dengan angka Reynold yang kurang dari 2000, maka dapat disimpulkan
bahwa pola aliran yang terjadi dalam reaktor akan didominasi pola aliran laminar.
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(4.54)

10 aCA 1 aZCA aZCA
= Y4B ( )

—(r=2)+= —2)+R
rarrar +r2602+622>+\-f/
3

Sedangkan untuk modul incompressible navier-stokes, data fisik yang
diperlukan adalah viskositas dan massa jenis, seperti terlihat pada Gambar 4.12.

in Settings - Incomressible Navier-Stokes (chns) (oS
Equations
p(w:V)u = 7 {-pI +n(Yu + (Vu) )] + F
Vu=0
Physics | Stabilization | Init | Element | “c 2| e
Subdomain selection Fluid properties and sources/sinks
S =
l - Library material: v Load... ‘
Quantity Value/Expression Unit Description
‘ | P Iho | kgjm®  Density
| N miu_mix | Pass Dynamic viscosity
Ke [0 & Pa:s  Dilatational viscosity
B0 = Njm®__ Volume force, x dir.
‘ ‘ F, 0 . | nm®  Volume force, y dir.
| | | FE b g T Njm® - Volume force, z dir.
i ] Flow in porous media (Brinkman equations)
Group: 5
ip 1 Porosity
SelectHiQRoLD K T ] m? Permeability
V] Active in this domain Q D kg/(m?.s) Source term
Lok ] [ cancel | [ aooy) [ Hep |

Gambar 4. 12 Subdomain Settings Neraca Momentum

Untuk persamaan dan data yang dimasukkan pada constant dan scalar
expression ini sama dengan asumsi pertama dengan menambahkan constant T =
973[K] dan menghilangkan persamaan P. Setelah memasukkan constant dan
scalar expression, peneliti memasukkan data fisik ke dalam subdomain seperti
pada Tabel 4.6.

Tabel 4. 6 Pengaturan Subdomain Neraca Momentum

Subdomain Quantity Properties
p rho
] miu_mix
1 F, 0
E, 0
E, 0
2,3,4,5 non — active
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Non-active pada Tabel 4.6 merupakan kondisi tidak aktif neraca
momentum yang digunakan untuk geometri pelat pada reaktor karena adanya
asumsi tidak adanya kecepatan di dalam pelat (u = 0).

Boundary condition yang digunakan pada neraca momentum berikut

persamaannya dapat dilihat pada Tabel 4.7.

Tabel 4. 7 Pengaturan Kondisi Batas Neraca Momentum

Boundary Boundary condition Nilai
3 (masukan) Inlet, velocity u_feed
4 (keluaran) Outlet, pressure 1[atm]
2 (dinding) Wall, no slip
5,8,10,12,13,15,17,18,20,22,23 no slip

(permukaan katalis)
1,6,7,9,11,14,16,19,21,24-32 | Symmetry boundary

(bagian simetris)

Boundary condition yang digunakan berikut persamaannya adalah:
e Wall, noslip
u=20 (4.55)

Persamaan ini menunjukkan bahwa tidak ada kecepatan pada suatu bagian.
e Inlet, velocity
u=—Uyn (4.56)

Persamaan ini digunakan ketika pengguna COMSOL menginginkan
kecepatan tertentu pada suatu bagian reaktor

e Outlet, pressure
P ="DPo (4.57)

Persamaan ini digunakan untuk menentukan tekanan yang terjadi di dalam

reaktor.

e Symmetry boundary
nu=0t[-pl +n(Vu+ (Vu)H)n=0 (4.58)
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Persamaan ini digunakan ketika suatu geometri simetris sehingga pada permukaan
tidak terjadi perubahan kecepatan atau dengan kata lain tidak terjadi peristiwa

perubahan momentum baik masuk ataupun keluar permukaan

4.3 Verifikasi Model dan Geometri

Verifikasi model merupakan langkah yang dibutuhkan agar program
COMSOL Multiphysics ini dapat dijalankan. Ada banyak hal-hal teknis yang
dapat mengganggu program COMSOL untuk dijalankan. Hal ini dapat dilihat
pada ebook bawaan dari program COMSOL 35
(C:\COMSOL35\doc\multiphysics) pada bagian diagnostic. Disini terlihat
beberapa pesan error yang ditampilkan oleh COMSOL ketika suatu hal teknis
tidak dipenuhi. Secara garis besar, pesan error pada COMSOL dikategorikan

berdasarkan angka, dapat dilihat pada Tabel 4.8.
Tabel 4. 8 Kategori Error Menurut COMSOL

Numbers Category
1000-1999 Importing models
2000-2999 Geometry Modeling
3000-3999 CAD Import
4000-4999 Mesh Generation
5000-5999 Point, Edge, Boundary, and

Subdomain Specification
6000-6999 Assembly and Extended Mesh
7000-7999 Solvers
8000-8999 Postprocessing
9000-9999 General

Beberapa error yang dihadapi beserta pemecahannya adalah:

o Ketika terjadi pesan error failed to find a solution, maka yang harus
dilakukan adalah mengganti initial value. Hal ini terjadi karena initial
value yang dimasukkan melebihi dari range tertentu sehingga program

tidak dapat mencari solusi.
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Ketika terjadi error 4001, maka dari mesh, harus dipilih jenis meshing
yang sesuai (extremely fine, extra fine, fine, normal, coarse, extra coarse,
extremely coarse). Hal ini terjadi pada saat menyusun geometri, sebab
antara katalis dan reaktor sangat berbeda dalam hal dimensi. Error ini
bertolak belakang dengan pesan error out of memory, sehingga penyusun
harus menemukan meshing yang pas.

Ketika terjadi pesan error undefined value, maka initial value harus
diganti. Ini terjadi karena initial value yang dimasukkan adalah 0. Hal ini
disebabkan adanya persamaan yang dibagi dengan 0 sehingga
mendapatkan nilai yang tak dapat terdefinisikan. Jika initial value = 0,
maka dibuat initial value dengan nilai minimal 10-6 sesuai dengan
ketentuan COMSOL.
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BAB V
HASIL SIMULASI

Bab ini bertujuan untuk menjelaskan hasil simulasi yang telah diperoleh
melalui COMSOL dalam bentuk gambar dan grafik-grafik yang menunjukkan
profil kecepatan, konsentrasi metana — hidrogen, dan temperatur ke arah
panjang/aksial reaktor (sumbu-z) serta jari-jari reaktor.

Dipilihnya kriteria-kriteria di atas berdasarkan alasan seperti dari profil
kecepatan dapat diketahui pola aliran fluida serta hubungannya dengan pola
pertumbuhan CNT, dari profil konsentrasi dapat daerah yang mengalami reaksi,
dari profil temperatur dapat diketahui akibat adanya pemanasan yang dilakukan
oleh furnace, serta konsumsi energi yang disebabkan oleh reaksi endotermis.

Hasil output COMSOL adalah dalam bentuk pemetaan pada geometri
reaktor yang telah dibuat sebelumnya. Titik-titik sampel yang digunakan dapat
dilihat pada Gambar 5.1. Tujuan digunakannya suatu model adalah untuk
membuat persamaan matematis dari suatu fenomena. Dan validasi terhadap data
eksperimen dilakukan untuk melihat apakah suatu model valid. Tetapi karena
ketiadaan data, model ini tidak dapat dievaluasi.

0.0 -Jif
0003
s
0.08 <{IfHEe=
0 < -0.009
T -0.015
0.16 <
TN
~ -0.02925 0.24 #

0.32 «

Gambar 5. 1 Titik-Titik Sampel yang digunakan dalam Simulasi
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5.1 Profil Kecepatan
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o
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Velocity field [m/s] Max: 4.674e-3
x103

025
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Gambar 5. 2 Hasil Simulasi untuk Kecepatan Inlet (a), Outlet(b)

Dari Gambar 5.2 (a) dapat dilihat bahwa besar kecepatan merata pada
seluruh bagian kecuali untuk bagian yang dekat dengan dinding reaktor (pada
dinding reaktor besar kecepatan adalah nol) hal ini dikarenakan keadaan tersebut
berada pada posisi masukan awal reaktor (kecepatan awal fluida), sedangkan
Gambar 5.2 (b) memperlihatkan keadaan kecepatan pada bagian akhir reaktor
dimana kecepatan terbesar berada pada bagian dekat dinding reaktor, yang

diperjelas pada Gambar 5.3.
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Max: 7.1992-3
UL

P 0.02

Gambar 5. 3 Hasil Simulasi untuk Kecepatan secara Aksial

0

Min: 0
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Gambar 5.3 menunjukkan perubahan kecepatan sepanjang arah aksial dari
reaktor, dimana kecepatan terbesar terjadi pada bagian yang jauh dari pelat. Hal
tersebut terjadi karena bentuk pola aliran fluida yang terjadi seperti ditunjukkan
pada Gambar 5.4. Dimana aliran fluida yang terbentuk lebih banyak mengalir ke

bagian yang jauh dari pelat.

Gambar 5. 4 Pola Aliran Kecepatan Fluida (dari kanan menuju Kiri)

Aliran fluida dapat mengalir ke bagian yang jauh dari pelat dikarenakan
adanya perbedaan tekanan pada setiap bagian dalam reaktor tersebut. Seperti
diketahui dalam Hukum Bernoulli, bahwa fluida akan mengalir apabila terjadi
perbedaan tekanan/pressure drop. Area di dalam reaktor memiliki perbedaan

tekanan tersebut yang dapat dilihat pada Gambar 5.5 (a) dan (b) di bawah ini.

Universitas Indonesia

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



53
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Gambar 5. 5 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekanan (b) pada Titik z = 0,01
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Pada Gambar 5.5 (a) dapat dilihat nilai kecepatan fluida memiliki nilai
terbesar pada bagian pinggir reaktor menuju arah radial sumbu-y (bagian reaktor
yang tidak ditempati oleh pelat-pelat). Hal ini dapat diperjelas melalui Gambar 5.5
(b) yang memperlihatkan adanya perbedaan tekanan, dimana tekanan paling besar
berada di antara pelat dan semakin menurun pada bagian dekat dinding hingga
arah radial sumbu-y dari penjelasan sebelumnya yang memiliki tekanan paling
rendah. Kemudian aliran tersebut semakin mengarah ke bagian arah radial sumbu-
y akibat adanya perbedaan tekanan yang semakin besar seperti ditunjukkan pada
Gambar 5.6 (a) dan (b) berikut.

(b)
Gambar 5. 6 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekanan (b) pada Titik z = 0,05

Universitas Indonesia

Pemodelan computational ..., Hendro, FT Ul, 2011



55

Pada arah aksial sumbu-z, aliran fluida dari awal hingga keluaran reaktor
jelas memperlihatkan akibat adanya perbedaan tekanan maka nilai terbesar
kecepatan berada pada awal reaktor (untuk bagian di antara pelat sesuai
penjelasan sebelumnya untuk arah radial sumbu-y) dan pada bagian yang jauh dari
pusat reaktor akibat adanhya perubahan tekanan pada daerah tersebut yang terjadi
sepanjang reaktor (pada bagian di antara pelat perubahan tekanan hanya terjadi di
awal reaktor). Untuk lebih jelasnya dapat dilihat pada gambar-gambar di bawah

ini.

P
reez
ox

(@)

|

(b)
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Gambar 5. 7 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a), (c), (e) dan Tekananan (b), (d), (f) di antara
Pelat

Terlihat pada Gambar 5.7 untuk daerah di antara pelat pertama (y=0,003),
kedua (y=0,009), dan ketiga (y=0,015) memiliki profil yang hampir sama, hal ini
dikarenakan perbedaan tekanan yang terjadi di daerah tersebut tidak jauh berbeda.
Demikian halnya untuk distribusi besar kecepatan sepanjang reaktor hanya besar
di bagian awal kemudian merata hingga akhir diakibatkan perbedaan tekanan
yang besar hanya terjadi di awal-awal. Hal berbeda terjadi untuk daerah yang
tidak ditempati oleh pelat-pelat (y=0,02925) seperti ditunjukkan olenh Gambar 5.8
di bawah. Dimana kecepatan (a) lebih besar secara signifikan disbanding daerah-
daerah di atas, yang disebabkan adanya perbedaan tekanan (b) yang lebih jelas
sepanjang reaktor dan juga akibat adanya aliran dari bagian pusat reaktor yang

telh dijelaskan sebelumnya pada bagian arah radial.
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Tex Venxzty 462 [ mA o A

o
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e Presiae (Pa)

(b)
Gambar 5. 8 Hasil Simulasi untuk Kecepatan (a) dan Tekananan (b) pada Titik y=0,02925
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Untuk mengevaluasi kecepatan lebih mendalam terhadap arah aksial,
dibuat grafik kecepatan terhadap panjang reaktor pada posisi tertentu seperti
terlihat pada Gambar 5.5.

0.009

0.008 |
0.007
0.006
0.005
0.004
0.003
0.002
0.001

e -0.02925

e -0.015

Kecepatan(m/s)

-0.009
== -(0.003

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

Panjang Reaktor(m)

Gambar 5. 9 Perubahan Kecepatan terrhadap Panjang Reaktor (z=0-0,32; T=800K; P=1atm)

Pada Gambar 5.9 terlihat bahwa kecepatan fluida paling besar ada pada
bagian yang jauh dari pelat dan terjadi di awal reaktor yang kemudian semakin
menurun dikarenakan adanya faktor friksi dengan dinding reaktor serta
permukaan pelat.

Hal ini juga dapat dilihat lebih jelas dari persamaan laju reaksi pada
Persamaan 4.12. Dari persamaan terlihat bahwa tekanan parsial hidrogen yang
merupakan fraksi mol hidrogen dikali tekanan total, bersifat mengurangi laju
reaksi. Pada masukan awal dimana masukan berupa metana murni, laju reaksi
memang semakin tinggi ketika karena tidak adanya hidrogen. Namun ketika
hidrogen mulai terbentuk, pengaruh tekanan parisal metana kurang dibanding
pengaruh tekanan parsial hidrogen sehingga membuat laju reaksi tersebut menjadi
lebih rendah. Semakin tinggi tekanan, akan membuat laju reaksi bergradien lebih
negatif (lebih curam) dengan perbandingan komposisi antara metana dan hidrogen

yang sama.
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Selanjutnya untuk membahas profil kecepatan yang lebih detil, dapat
dilihat pada grafik antara kecepatan terhadap radial reaktor seperti yang
ditunjukkan Gambar 5.10.

8.00E-03
7.00E-03 //\\
6.00E-03

5.00E-03

4.00E-03 e ().08

3.00E-03 0.16

Kecepatan(m/s)

(.24

2.00E-03
==(.32
1.00E-03

0.00E+00

$ 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

Jari-jari Reaktor(m)

-1.00E-03

Gambar 5. 10 Perubahan Kecepatan Terhadap Jari-jari Reaktor (y=0-0,04; T=800K; P=1atm)

Gambar 5.10 juga menunjukkan semakin fluida mengalir, maka akan
terbentuk pola aliran yg tinggi pada bagian tengah ruang kosong antar pelat
(terbentuk fully developed flow). Bila dihubungkan dengan fluks momentum dan
distribusi kecepatan pada aliran dalam tabung seperti ditunjukkan Gambar 5.11

serta Persamaan 5.1.

¥

zi
v.=10 :
Parabolic velocity
distribution v_(r)
UZ, Max —— — ¥
T =0 | Linear momentum-
| flux distribution
: T,.r)
. _(@g- PR |
rz. max - 21.- |

Gambar 5. 11 Fluks Momentum dan Distribusi Kecepatan pada Aliran dalam Tabung
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(5.1)

Dapat dilihat pengaruh suatu daerah antara r = 0 hingga r = R terhadap
besar kecepatan yang dihasilkan. Dimana pada r = O diperoleh kecepatan
maksimum dan pada r = R, kecepatan akan bernilai 0. Sehingga dari persamaan
tersebut akan membetuk suatu pola kecepatan berbentuk parabola, dengan titik

puncak pada r = 0.

Rroundaey layer

Fuily developed luminar
parabolic velociy prodile

Lumminar beaundary Tayer

Gambar 5. 12 Peningkatan Boundary Layer pada Aliran Laminar

Hal ini juga sesuai dengan teori kecepatan antara dua pelat seperti
ditunjukkan Gambar 5.12. Kecepatan yang naik disebabkan oleh adanya boundary
layer. Boundary layer menyebabkan aliran pada posisi dekat pelat menjadi
melambat akibat friksi yang disebabkan oleh gesekan antara pelat dan aliran
fluida. Namun pada posisi tengah (tepat antara dua buah pelat), kecepatan akan
naik akibat resultan fluks momentum dari boundary layer.

Sedangkan untuk fenomena kecepatan yang semakin mengecil dari pusat
reaktor (y=0-0,0175) kemudian membesar (y=0,185-0,04) pada Gambar 5.10 (dari
kiri ke kanan) disebabkan oleh adanya perbedaan tekanan/pressure drop seperti

yang telah dijelaskan sebelumnya.
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5.2 Profil Konsentrasi Metana-Hidrogen

Concentration, c¢_ch4 [mn\frrF] Max; 40.6

023

0.1

(@)

Concenbration, c_ch4 [mollma] Max: 25.305

a—

-

0.15

0.1

0.05

0 0.05 0.1 0.15 02 025
sl

(b)

Gambar 5. 13 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metana Inlet (a), Outlet (b)
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Dari Gambar 5.13 (a) dapat dilihat bahwa besar konsentrasi metana merata

pada seluruh bagian, hal ini dikarenakan keadaan tersebut berada pada posisi

masukan awal reaktor dimana reaksi tepat baru akan terjadi sehingga metana tidak

terkonsumsi, sedangkan Gambar 5.13 (b) memperlihatkan keadaan konsentrasi

metana pada bagian akhir reaktor dimana dapat terlihat konsentrasi metana yang

paling sedikit berada pada bagian tengah reaktor.
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Concenlration, ¢_h2 [moljn‘F] Max; 9.313e-9
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Gambar 5. 14 Hasil Simulasi untuk I<(o:13entrasi Hidrogen Inlet (a), Outlet (b)

Kemudian pada Gambar 5.14 (a) dapat dilihat bahwa besar konsentrasi
hidrogen merata pada seluruh bagian, hal ini dikarenakan keadaan tersebut berada
pada posisi masukan awal reaktor dimana reaksi belum terjadi sehingga tidak
terbentuk hidrogen, sedangkan Gambar 5.14 (b) memperlihatkan keadaan
konsentrasi hidrogen pada bagian akhir reaktor dimana dapat terlihat konsentrasi
hidrogen yang paling banyak berada pada bagian tengah reaktor. Hal ini
dikarenakan adanya luas pemukaan pelat yang meningkat ke arah pusat reaktor
menyebabkan reaksi yang terjadi semakin banyak sehingga jumlah reaktan
(metana) yang diperlukan semakin banyak juga sehingga konsentrasi metana pada

bagian tersebut menjadi lebih sedikit dibandingkan bagian-bagian lain dan sebagai
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produk reaksi maka konsentrasi hidrogen pada bagian tersebut menjadi lebih
banyak dibandingkan bagian-bagian lain. Semakin menjauhi pelat maka
konsentrasi metana yang tersisa semakin banyak sebaliknya untuk konsentrasi
hidrogen yang terbentuk semakin sedikit karena reaksi yang terjadi semakin
sedikit. Hal ini diperjelas oleh Gambar 5.15 (a) dan (b).

Max: 30.729

30

25

10

Min: 3.663
Min: 25,236

(a) (b)

Gambar 5. 15 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metana (a) dan Hidrogen (b) secara Aksial
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Gambar 5.15 (a) memperlihatkan perubahan konsentrasi dari metana
berdasarkan panjang reaktor di beberapa titik. Disini dapat dilihat bahwa
konsentrasi metana yang berkurang yang disebabkan oleh faktor-faktor seperti
laju difusi, konveksi, konduksi dan laju reaksinya. Gambar 5.15 (b) menunjukkan
bahwa kenaikan hidrogen terhadap panjang reaktor di beberapa titik. Pada gambar
ini terlihat bahwa konsentrasi hidrogen terus meningkat. Untuk mengevaluasinya
lebih mendetail, dibuat grafik antara konsentrasi berdasarkan posisi panjang
reaktor (z) yang dapat terlihat pada Gambar 5.16 dan Gambar 5.17.
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Gambar 5. 16 Perubahan Konsentrasi Metana Terhadap Panjang Reaktor
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Gambar 5. 17 Perubahan Konsentrasi Hidrogen Terhadap Panjang Reaktor

Pada Gambar 5.16 terlihat bahwa ketika suatu titik semakin mendekati

bagian tengah reaktor, semakin besar pula konversi metana menjadi hidrogen
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yang dipengaruhi oleh luas permukaan pelat bagian tengah dimana luas
permuakaannya lebih besar dibandingkan pelat-pelat lainnya. Sedangkan ketika
suatu titik semakin mendekati bagian dinding terlihat bahwa konsentrasi metana
memiliki konversi yang lebih kecil karena pada bagian atas jauh dari daerah pelat
katalis sehingga masih banyak metana yang tidak terkena katalis yang
menyebabkan tidak terkonversi. Hasil konversi metana pada titik-titik tertentu

yang diperoleh dari simulasi dapat dilihat pada Tabel 5.1 berikut ini.

Tabel 5. 1 Hasil Simulasi Konversi Metana

Koordinat (X,y) % Koneversi CH,
0,-0.02925 37.6758257
0,-0.015 37.7964802
0,-0.009 37.8284587
0,-0.003 37.8451516

Gambar 5.17 menunjukkan perubahan konsentrasi hidrogen. Terlihat
bahwa metana telah terkonversi menjadi hidrogen. Konsentrasi hidrogen yang
terbentuk mendekati dua kali lipat konsentrasi metana yang terkonsumsi yang
disebabkan oleh kesetaraan reaksi dimana satu mol metana akan menghasilkan
dua mol hidrogen sesuai reaksi dekomposisi metana

(CH, » C+ 2H, AH,9gx = +75K]/mol). Sama seperti metana, hidrogen

juga lebih banyak terbentuk pada bagian tengah yang disebabkan luas permukaan
yang lebih besar.

Untuk perubahan konsentrasi terhadap jari-jari reaktor dapat dilihat pada
Gambar 5.18 dan Gambar 5.19.
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Gambar 5. 18 Perubahan Konsentrasi Metana Terhadap Jari-jari Reaktor
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Gambar 5. 19 Perubahan Konsentrasi Hidrogen Terhadap Jari-jari Reaktor

Dari Gambar 5.18 dan Gambar 5.19 terlihat bahwa konsentrasi antara dua

buah pelat bagian paling tengah selalu paling rendah (untuk metana) dan paling

(untuk hidrogen) jika dibandingkan dengan pelat-pelat diatasnya yang
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disebabkan juga oleh luas permukaan katalis pada bagian tengah lebih besar
dibandingkan pelat-pelat lainnya. Pada grafik dapat terlihat ada bagian dengan
gradien yang besar merupakan gambaran COMSOL akan adanya pelat di dalam
reaktor tersebut. Gradien yang besar tersebut dikarenakan adanya lapisan film
yang bersifat sebagai tahanan terhadap reaksi/konversi sehingga reaksi dan
konversi terhadap reaktan menjadi berkurang dan produksi hidrogen pun menjadi
lebih sedikit pada daerah pelat dengan posisi lebih atas terhadap pelat
dibawahnya. Pada gambar terlihat tahanan paling besar tersebut (z = 0,08; y =
0,0175-0,0185) dipengaruhi oleh nilai kecepatan yang besar sehingga membuat
lapisan film pada daerah tersebut memiliki tahanan yang sangat besar. Untuk lebih
jelasnya dapat dilihat pada Gambar 5.20 dan 5.21 di bawah ini. Gambar-gambar
tersebut memperlihatkan penyebaran konsentrasi metana dan hidrogen pada
beberapa bagian reaktor dimana penurunan kosentrasi metana berbanding lurus

dengan peningkatan kosentrasi hidrogen.

Shce: Comomtration, < chd [vopm Mac: 3630

(@)
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Sice: Conoetztion, ¢ 12 moier) s

(b)

Gambar 5. 20 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metaba (a) dan Hidrogen (b) pada Titik z = 0,01

M 12861

S

s

P )

A0 Iy

Mn: 2919
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Siow: Cncwertin, < 42 [molier’ M 22 A0

M

(b)
Gambar 5. 21 Hasil Simulasi untuk Konsentrasi Metaba (a) dan Hidrogen (b) pada Titik z = 0,05
Setelah melihat perubahan konsentrasi metana dan hidrogen, grafik

selektivitas dapat dibuat dengan cara membagi mol hidrogen dengan mol metana

(

mol hidrogen

) seperti terlihat pada Gambar 5.22.

mol metana yang tersisa

1.4

1.2 /—l—
1 /
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Gambar 5. 22 Selektivitas Model Reaktor
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Pada grafik ini terlihat bahwa pada keluaran reaktor, mol hidrogen hampir
sama dengan mol metana sisa reaksi dengan perbandingan 1:1. Dari seluruh grafik
ini terlihat bahwa model hanya menghasilkan konversi rata-rata sebesar 37%.
Konversi ini terbilang kecil disebabkan dalam simulasi permukaan pelat dianggap
sebagai permukaan yang licin (seperti kaca) sehingga koefisien perpindahan
massa dan energi pada lapisan batas menjadi sangat kecil. Selain itu model juga
tidak mempertimbangkan kemungkinan adanya reaksi pada bagian dalam padatan
(berpori).

5.3 Profil Temperatur

Temperature [K] Max: 888422

025
BEO
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0.1
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(b)
Gambar 5. 23 Hasil Simulasi untuk Temperatur Inlet(a), Outlet (b)
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Dari Gambar 5.23 (a) dapat dilihat bahwa besar temperatur merata pada
seluruh bagian kecuali untuk bagian yang dekat dengan dinding reaktor
(terpengaruh oleh panas yang dihasilkan oleh furnace) hal ini dikarenakan
keadaan tersebut berada pada posisi masukan awal reaktor (temperatur awal
fluida), sedangkan Gambar 5.23 (b) memperlihatkan keadaan temperatur pada
bagian akhir reaktor dimana daerah dekat dinding telah meningkat panasnya yang

diakibatkan oleh pemanasan secara tetap oleh furnace.

] ?ﬂ'ﬂz Max: 973

Q60

240

920

200

B8E0

860

1840

- 820

- 800

Min: 782,399

Gambar 5. 24 Hasil Simulaéi untu-k Temperatur secara Aksial
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Dari Gambar 5.24 dapat dilihat bahwa temperatur semakin cepat
mendekati temperatur dinding pada bagian yang mendekat ke arah dinding.
Sedangkan ketika semakin menjauh dari bagian dinding menuju pusat
reaktor/reaksi, temperatur semakin sulit untuk mendekati temperatur dinding
karena energi dari panas tersebut juga dikonsumsi oleh reaksi dekomposisi metana
yang merupakan reaksi endotermis. Untuk mengevaluasi temperatur lebih
mendalam, dibuat grafik temperatur sepanjang reaktor pada posisi tertentu seperti
terlihat pada Gambar 5.25.

1000 —
950
3
T 900 ——0.02925
S
5 0015
£ 850
£ 20,009
[t
—_0.003
800
e T Wall
750 i

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

Panjang Reaktor(m)

Gambar 5. 25 Perubahan Temperatur Terhadap Panjang Reaktor (z=0-0,32; T=800K; P=1atm)

Pada Gambar 5.25 menunjukkan grafik bergradien positif yang berarti
temperatur reaktor yang semakin meningkat yang disebabkan oleh pemanasan
furnace. Gradien positif ini juga menunjukkan pemanasan yang dilakukan oleh
furnace melebihi panas yang dikonsumsi reaksi endotermis, sehingga membuat
temperatur pada fluida semakin meningkat. Hal ini disebabkan semakin menjauh
dari pusat reaksi maka menyebabkan panas yang dikonsumsi menjadi jauh lebih
kecil dibandingkan panas yang masuk dari furnace. Adanya lengkungan pada
grafik untuk bagian diantara pelat-pelat menandakan konsumsi energi/panas
karena berlangsungnya reaksi secara signifikan di awal reaktor. Kemudian, grafik

temperatur terhadap jari-jari reaktor juga dievaluasi pada Gambar 5.26.
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Gambar 5. 26 Perubahan Temperatur Terhadap Jari-jari Reaktor (y=0-0,04; T=800K; P=1atm)

Pada Gambar 5.26 terlihat bahwa ketika suatu posisi semakin menuju arah

dinding reaktor, semakin cepat pula temperatur masukan (temperatur fluida)

mendekati temperatur dinding. Hal ini disebabkan semakin dekat suatu posisi

dengan dinding, semakin kecil pula panas yang diambil untuk kebutuhan

reaksinya karena reaksi yang terjadi tidak sebanyak pada bagian tengah reaktor

dan juga karena adanya pasokan panas dari furnace sehingga membuat fluida

yang lebih dekat dengan daerah dinding terpengaruh oleh panas yang diberikan

oleh furnace tersebut.

e o
-
N

l

\

Gambar 5. 27 Patahan-Patahan pada Grafik Perubahan Temperatur
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Patahan-patahan (z=0,08-0,32) pada setiap grafik seperti terlihat pada
Gambar 5.27 menunjukan daerah pelat. Hal ini sesuai dengan penjelasan dalam
Hukum Fourier pada Gambar 5.28, menunjukan bahwa daerah diantara dua pelat
yang memiliki temperatur berbeda akan membentuk gradient pada profil
temperaturnya. Dengan T, adalah temperatur pelat pada keadaan awal dan T
adalah temperatur pelat yang telah meningkat.

T
Solid initially at
K g temperature T},
Lower plate
t=0 suddenly raised
to temperature T,
T,
|
|
!
|
T(y, O : Small t
|
|
i
I
|
|
| Large ¢
yI T(y) l
* T, T,

Gambar 5. 28 Profil Temperatur diantara Dua Pelat pada Keadaan Steady State.

Sedangkan pada z=0, patahan tersebut disebabkan adanya daerah
pencampuran antara dua nilai temperatur yang berbeda jauh. Sehingga
menyebabkan terjadinya fenomena patahan/temperature gradient akibat adanya

distribusi temperatur (Gambar 5.27).
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BAB VI
KESIMPULAN

6.1 Kesimpulan

yaitu

1.

Setelah melakukan penelitian ini, peneliti menyimpulkan beberapa hal,

Kecepatan fluida (secara aksial) paling besar ada pada bagian yang jauh
dari pelat (y = -0.02925) dan terjadi di awal reaktor (z = 0-0.08) yang
kemudian semakin menurun dikarenakan adanya faktor friksi dengan
dinding reaktor serta permukaan pelat, dan pengaruh tekanan parsial
hidrogen yang bersifat mengurangi laju reaksi (Persamaan 4.12).
Kecepatan fluida (secara radial) dipengaruhi oleh pola aliran yang
terbentuk akibat adanya perbedaan tekanan/pressure drop pada setiap
bagian dalam reaktor tersebut, dimana aliran mengalir menuju tekanan
yang lebih rendah.

Konversi dengan variabel-variabel awal model (T = 700 K, P = 1 atm)
adalah 37.85% (y = -0.003), 37.83% (y = -0.009), 37.80% (y = -0.015) dan
37.68% (y =-0.02925).

Semakin mendekati bagian tengah reaktor (y = -0.003), semakin besar
konversi metana menjadi hidrogen akibat luas permukaan pelat bagian
tengah lebih besar dibandingkan pelat-pelat lainnya. Sedangkan ketika
suatu titik semakin mendekati bagian dinding (y = -0.02925), konsentrasi
metana memiliki konversi yang lebih kecil akibat jauh dari daerah pelat
katalis sehingga masih banyak metana yang tidak terkena katalis yang
menyebabkan tidak terkonversi.

Temperatur semakin cepat mendekati temperatur dinding pada bagian
yang mendekat ke arah dinding (y = -0.02925) akibat panas yang
dikonsumsi menjadi jauh lebih kecil dibandingkan panas yang masuk dari
furnace. Sedangkan ketika semakin menjauh dari bagian dinding menuju
pusat reaktor/reaksi (y = -0.003), temperatur semakin sulit untuk
mendekati temperatur dinding karena energi dari panas tersebut juga
dikonsumsi oleh reaksi dekomposisi metana yang merupakan reaksi

endotermis.
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6.2 Saran

e Untuk meningkatkan konversi dapat dilakukan dengan cara simulasi
menggunakan temperatur masukkan yang lebih tinggi (T = 973 K).

e Kemudian untuk memperpendek waktu (30 jam) yang diperlukan dalam
melakukan simulasi maka perlu digunakan sistem yang lebih tinggi dari
yang sudah ada sekarang (Quad Core, 8 Gb RAM). Dengan menggunakan
CPU multi-core (i7 atau X6 — untuk saat ini) dan 16 Gb RAM, semakin
banyak core dan semakin tinggi RAM diperlukan agar proses iterasi lebih
dapat berlangsung lebih cepat lagi. Sehingga memungkinkan mengurangi

waktu simulasi menjadi setengahnya (£ 10 - 15 jam).
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LAMPIRAN
A. Pembuatan Geometri

1. Membuat gambar lingkaran terlebih dulu pada area 2 dimensi sebagai

geometri reaktor.

Gambar A. 1 Awal Geometri Reaktor

2. Membuat gambar persegi panjang pada daerah-daerah dan ukuran yang
telah ditentukan sebanyak 7 buah sebagai geometri pelat.

o0 o007 006 oos 004 <01 o0z o001 o oo om om oot o o0 o o

Gambar A. 2 Awal Geometri Pelat
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3. Membuat gambar persegi panjang agar dapat membagi reaktor menjadi 4
bagian yang simetris.

Qo1 i

Gambar A. 3 Awal Geometri Simetris

4. Dengan cara composite sehingga diperoleh reaktor pelat sejajar yang telah
berbentuk ¥4 bagian.

Gambar A. 4 Awal Geometri ¥4 yang Simetris
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5. Kemudian melanjutkan dengan tahap pembuatan meshing melalui mode

Selected Mesh, dengan membuat meshing pada pelat terlebih dahulu

kemudian dilanjutkan dengan pembuatan meshing untuk reaktor.

-002

Gambar A. 5 Meshing Geometri ¥

6. Untuk merubah geometri dari 2 dimensi menjadi 3 dimensi dilakukan

melalui teknik extrude mesh dengan jarak/distance 0.32 m.

Extrude

Objects to extrude:

Extrude to geometry:
[Geom2 -
Extruded object name:

Bat

Extrusion parameters

~|  Distance: 0.32

Scale x: 1
Scale y: 1
Displacement x: [0
Displacement y: |0
Twist (degrees): 0

[¥] Keep cross-sect tional boundaries

P

Gambar A. 6 Proses Perubahan Menjadi 3 Dimensi
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7. Geometri reaktor yang telah berbentuk 3 dimensi yang siap untuk
dimasukkan kondisi batas.

0.3

0.2

0.1

- P

. /o
-0.02

Gambar A. 7 Geometri Reaktor 3 Dimensi
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B. Penentuan Kondisi Batas
1. Penentuan kondisi batas pada subdomain untuk skala gas dan padatan.

0.3

-0.02

: 0
-0.02

Gambar B. 1 Kondisi Batas untuk Skala Gas dan Padat

2. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca energi untuk input (T_feed)

dan ouput (convevtive flux).

0.2

.1

Gambar B. 2 Kondisi Batas untuk Input dan Output
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3. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca energi untuk pelat (-Q),
simetri (thermal insulation) dan wall (T_wall).

.N
h." A 2

0.3

0.1

: 0 d
-0.02 -0_020

Gambar B. 3 Kondisi Batas untuk pelat, simetri dan wall

4. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca massa untuk input

(concentration) dan ouput (convevtive flux).

0.2

.1

Gambar B. 4 Kondisi Batas untuk Input dan Output
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5. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca massa untuk pelat (-flux &
2*flux), simetri (insulation & symmetry).

0.3

p.2

=L
T

Gambar B. 5 Kondisi Batas untuk pelat dan simetri

-0.02

6. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca momentum untuk input

(u_feed) dan ouput (pressure).

0.2

.1

Gambar B. 6 Kondisi Batas untuk Input dan Output
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7. Penentuan kondisi batas pada boundary neraca momentum untuk pelat (no
slip), simetri (Symmetry boundary) dan wall (no slip).

")
. /0 : 52200
‘ -0.02 -0.02 -0.02

Gambar B. 7 Kondisi Batas untuk pelat, simetri dan wall
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