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ситете, а также подбор оптимальных температур 
для процесса, с целью получения зимнего и ар-
ктического дизельного топлива 1 класса [4]. В 
основе компьютерной моделирующей системы 
заложена математическая модель процесса ка-
талитической депарафинизации, разработанная 
с учетом физико-химических закономерностей 
протекания процесса, а именно механизма, тер-
модинамики и кинетики протекающих реакций, 
дезактивации катализатора.

В качестве исходных данных для исследо-
вания влияния температуры процесса катали-
тической депарафинизации были использованы 
экспериментальные данные – два различных со-
става сырья, отличающиеся содержанием н-па-
рафинов, которые оказывают наибольшее влия-
ние на предельную температуру фильтруемости 
дизельного топлива.

В процессе исследования температуры в ди-
апазоне от 320 °С до 360 °С (с шагом 10 °С при 
других постоянных технологических параме-
трах) было установлено, что увеличение тем-
пературы процесса способствует понижению 
содержания н-парафинов, выход продукта и 
предельной температуры фильтруемости полу-
чаемого компонента дизельного топлива.

В первую очередь, это связано с тем, что при 
увеличении температуры процесса происходит 
увеличение скорости целевой реакции гидро-

крекинга, которая приводит к уменьшению со-
держания н-парафинов, снижению предельной 
температуры фильтруемости, а также выхода 
продукта, так как в ходе этой реакции все боль-
шее и большее число длинноцепочечных пара-
финов превращается в короткоцепочечные пара-
фины бензиновой фракции. 

В ходе работы также была проведена оп-
тимизация температуры процесса каталитиче-
ской депарафинизации для получения топлива 
зимних и арктических марок. Были подобраны 
такие температуры процесса, что предельная 
температура фильтруемости дизельного топлива 
соответствовала значению для зимней марки 1 
класса (–26 °С), и марки арктического дизельно-
го топлива 1 класса (–44 °С).

Таким образом, в ходе исследования с ис-
пользованием компьютерной моделирующей 
системы была изучена зависимость состава и ка-
чества дизельного топлива от температуры про-
цесса каталитической депарафинизации. 

Также были подобраны оптимальные тем-
пературы процесса каталитической депарафи-
низации для сырья двух различных составов с 
целью получения зимнего и арктического ди-
зельного топлива.

Работа выполнена в рамках государственно-
го задания «Наука», проект № 10.13268.2018/8.9.
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Образование асфальтеновых отложений яв-
ляется одной из основных проблем нефтехими-
ческой промышленности, которая возникает на 

всех стадиях технологического процесса, вклю-
чая добычу, транспортировку и переработку. 
В связи с истощением запасов традиционных 
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источников углеводородов, наблюдается тен-
денция к разработке месторождений тяжёлого 
нефтяного сырья, которое, в свою очередь, со-
держит большое количество смолисто-асфаль-
теновых веществ. Добыча и переработка дан-
ного типа сырья требует модернизацию уже 
имеющихся технологий, а также разработку но-
вых технологических схем процессов облагора-
живания тяжёлой нефти. 

Смолисто-асфальтеновые вещества вносят 
большой вклад в стабильность нефтяных дис-
персных систем (НДС), влияют на устойчивость 
сырья, находящегося в нефтяном коллекторе, и 
на смачиваемость пласта. Ввиду своих физи-
ко-химических свойств асфальтены более скло-
ны к межмолекулярным взаимодействиям, и, 
как следствие, к образованию агрегатов. Смолы 
являются природными ингибиторами агрегиро-
вания, так как они образуют барьер между ас-
фальтеновым агрегатом и неполярными компо-
нентами дисперсионной среды [1].

Цель работы – сравнение фракций асфаль-
тенов, осаждённых с помощью н-гептана из раз-
личного тяжёлого нефтяного сырья. 

Объектом исследования были выбраны сы-
рая нефть и прямогонный мазут. Физико-хими-
ческие свойства объектов представлены в табли-
це 1.

Выделение асфальтенов проводили по «хо-
лодному» методу Гольде. В качестве осадителя 
использовали н-гептан. Внешний вид получен-
ных образцов представлен на рисунке 1.

Затем проводили исследование получен-
ных образцов асфальтенов методом ИК-Фурье 
спектроскопии на спектрометре Carry 600 Series 
FTIR Spectrometer фирмы Agilent Technologies. 
Регистрацию ИК-спектров проводили в диапа-
зоне 500–3600 см–1. 

В спектре асфальтенов, полученных из сы-
рой нефти (рисунок 2а), наблюдаются полосы 
поглощения, соответствующие полиядерным 
конденсированным системам 1459 см–1. Имеют-
ся интенсивные полосы, соответствующие ва-
лентным колебаниям N–O в нитрогруппах: 1480 
см–1, 1400 см–1, 1340 см–1, 1307 см–1, 970 см–1, 937 
см–1. Наблюдается полоса 1376 см–1, соответ-
ствующая валентным колебаниям C–S. По дан-

Таблица 1. Физико-химические характеристики объектов исследования

Показатели
Объект

Сырая нефть Прямогонный мазут
Плотность, кг/м3 837,80 934,20
Кинематическая вязкость, мм2/с:

при 20 °C 4,66 384,70
при 50 °C 2,89 69,50

Содержание серы, % мас. 0,397 0,542
Массовая доля асфальтенов, % мас. 2,57 2,76
Массовая доля смол, % мас. 3,84 9,85

Рис. 1.  Внешний вид асфальтенов

Рис. 2.  ИК-спектры асфальтенов: а – выделенные из сырой нефти, б – выделенные из мазута
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ным спектрального анализа можно утверждать, 
что данный спектр соответствует асфальтенам 
типа континент.

В ИК-спектре асфальтенов, выделенных 
из мазута (рисунок 2б), наблюдаются полосы 
поглощения, соответствующие полиядерным 
конденсированным системам 1459 см–1. Полоса 
1376 см–1 соответствует валентным колебаниям 

C–S. Полосы, соответствующие валентным ко-
лебаниям N–O в нитрогруппах С–N: 1340 см–1, 
970 см–1, 937 см–1. Широкая полоса около 720 
см–1 соответствует алифатическим (–CH2–) и 
сернистым (C–S) колебаниям. По данным спек-
трального анализа можно утверждать, что дан-
ный спектр соответствует асфальтенам типа ар-
хипелаг.
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Целью данной работы является оценка ста-
бильности радикалов, образующихся при сгора-
нии углеводородов различного строения, в ус-
ловиях дизельного двигателя (t = 2000 °C, p = 50 
атм.) методом молекулярного моделирования 
DFT (базис B3LYP 3-21G). Стабильность ради-
калов оценивалась через степень локализации 
заряда путём расчета его значения на атомах 
углерода, образующихся из углеводородов раз-
личного состава и строения, входящих в состав 
дизельной фракции.

Объектом исследования стали радикалы, об-
разующиеся при сгорании из молекул нормаль-
ных парафинов, нафтенов и аренов с длиной 
цепи от С10 до С20, содержащихся в дизельных 
фракциях. Расчеты проводили квантово-хи-
мическим методом DFT (базис B3LYP 3-21G) 
на программе Gaussian в условиях дизельного 
двигателя при t = 2000 °C, p = 50 атм. На основе 
проведенных расчетов была оценена степень ло-
кализации заряда в парафиновых, нафтеновых 
и ароматических радикалах по значению макси-
мального заряда на атоме углерода. Результаты 
расчетов представлены в таблицах 1–3 для пара-
финовых, нафтеновых и ароматических радика-
лов соответственно.

Сравнивая значения абсолютной величины 
заряда в молекуле радикала для каждой гомоло-
гической группы углеводородов, можно сделать 
вывод о том, что степень локализации заряда 
максимально концентрируется:

1. У радикалов, образующихся из парафи-
нов линейного строения С10–С20 заряд макси-
мально локализуется на втором и предпоследнем 
атоме углерода. Величина максимального заряда 
составляет 0,01 эВ при средней величине заря-
дов на остальных атомах в радикале 0,0001 эВ.

2. У радикалов, образующихся из нафте-
нов (циклогексаны) с алкильным заместителем 
от С10 до С20 заряд максимально локализуется в 
кольце на втором атоме углерода от атома с ал-
кильным заместителем. А также на первом ато-
ме углерода в алкильной цепи. Величина макси-
мального заряда в кольце составляет 0,09 эВ, в 
алкильной цепи 0,06 эВ при средней величине 
зарядов на остальных атомах в кольце 0,009 эВ, 
в алкильной цепи 0,005 эВ.

3. У радикалов, образующихся из аренов 
с длиной алкильного заместителя от С10 до С20 
заряд максимально локализуется в бензольном 
кольце на втором атоме углерода от атома с ал-
кильным заместителем. А также на первом ато-
ме углерода в алкильной цепи. Величина макси-


