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полную способность реакционной ректифика-
ции [2] и соблюдающие условные требования.

2. Оптимальное проектирование 
систем РР для синтеза ЭТБЭ
Этил трет-бутилового эфир (ЭТБЭ) полу-

чают реакцией между изобутиленом (ИБ) и эта-
нолом. Реакция и ее кинетика обсуждены в [3]. 
Технологическая схема процесса приведена на 
рисунке 1.

Оптимальное проектирование заключается 
в решении проблемы типа Совмещенной Цело-
численной – Нелинейной Программы. Форму-
лировка задачи оптимизации приведена в урав-
нении (1).

Cкап и Cоп рассчитаны корреляциями по [4]; 
ограничения F(X) рассчитаны математической 
модели процесса синтеза, выполненной в среде 

Aspen Plus (технологическая схема на рис. 2); 
ограничения G(X) приведены в [5]; требования 
Q(X) и пределы lb, ub заданы произвольно.

Для решения проблемы (1) был использован 
метод нелинейной оптимизации с прямым по-
иском MADS, который доступен как плагин для 
Microsoft Excel NOMAD [6]. Связь между Excel 
и Aspen выполнена собственным интерфейсом 
ActiveX на Visual Basic.

3. Результаты и выводы
Проведенная оптимизация успешно опреде-

ляет конструктивные и оперативные параметры 
реакционно-ректификационной колонны. Значе-
ния переменных проектирования и составлен-
ная схема решения проблемы оптимизации при-
ведены на рисунке 2.
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В настоящее время в нефтеперерабатываю-
щей промышленности образуется большое ко-
личество газообразных олефинов, которые мож-
но использовать в качестве сырья для процесса 
сернокислотного алкилирования изобутана бу-
тан-бутиленовой фракцией, как наиболее рас-
пространенного вида алкилирования в России, с 
целью получения высокооктанового компонента 
– алкилата [1]. Следовательно, необходимо со-
вершенствование данного процесса. 

Наиболее оптимальным способом совер-
шенствования процесса алкилирования явля-
ется создание нестационарной математической 
модели. Для ее создания необходимо знать за-

висимости термодинамических и кинетических 
параметров от регулируемых (давление, темпе-
ратура) для того, чтобы оптимизировать модель 
и убрать факторы, которые не влияют на резуль-
таты расчета [2]. 

Разработку математической модели начина-
ем с расчетов термодинамических параметров 
и их оценки. Анализ проводился в программ-
ном пакете Gaussian, была применена процеду-
ра B3LYP 3-21, метод DFT. Результаты оценки 
термодинамических параметров представлены в 
таблице 1.

Основными компонентами процесса алки-
лирования изобутана бутан-бутиленовой фрак-
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цией является триметилпентаны и диметил-
гексаны, так как их октановые числа близятся 
к 100. Из таблицы видно, что образование ди-
метилпентанов (∆Gср = –34,2 кДж/моль) термо-
динамически более выгодно, чем образование 
основных компонентов (∆Gср = –15,5 кДж/моль). 
Соответственно, можно сделать вывод о том, 

что понижение температуры может привести к 
термодинамическому запрету целевых реакций 
раньше, чем побочных реакций.

Следующим шагом в создании математиче-
ской модели будет расчет кинетических параме-
тров, влияющих на селективность процесса сер-
нокислотного алкилирования.
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В последние годы при освоении нефтяных 
и газовых месторождений возникла острая не-
обходимость в утилизации и комплексной пе-
реработке легкого углеводородного сырья: га-
зовых конденсатов и попутных нефтяных газов 
(ПНГ) в различные ценные продукты. Одним из 

перспективных направлений переработки про-
пан-бутановой фракции (ПБФ) ПНГ может быть 
конверсия ПБФ в низшие олефины, арены на це-
олитсодержащих катализаторах. 

Целью настоящей работы являлось исследо-
вание процесса превращения пропан-бутановой 

Таблица 1. Значения термодинамических параметров основных реакций в процессе алкилирования изобута-
на бутан-бутиленовой фракцией (при 274 К, 4,1 атм.)

Реакция ∆H, кДж/моль ∆S, Дж/(моль • К) ∆G, кДж/моль
изобутан + изобутилен = 2,2,4-триметилпентан –54,11 –171,95 –7,00
изобутан + бутилен-1 = 2,2,4-триметилпентан –71,71 –173,65 –24,13
изобутан + бутилен-2 = 2,2,4-триметилпентан –58,27 –168,61 –12,07
изобутан + бутилен-1 = 2,2,3-триметилпентан –60,58 –169,18 –14,22
изобутан + бутилен-2 = 2,2,3-триметилпентан –43,14 –154,13 –0,91
изобутан + бутилен-1 = 2,3,4-триметилпентан –54,73 –163,43 –9,95
изобутан + бутилен-2 = 2,3,4-триметилпентан –43,29 –155,39 –0,71
изобутан + бутилен-2 = 2,3,3-триметилпентан –55,73 –168,79 –9,48
изобутан + бутилен-1 = 2,3-диметилгексан –67,28 –155,60 –24,65
изобутан + бутилен-2 = 2,3-диметилгексан –54,83 –150,56 –13,58
изобутан + бутилен-1 = 2,4-диметилгексан –71,99 –158,88 –28,46
изобутан + бутилен-2 = 2,4-диметилгексан –59,55 –153,84 –17,40
изобутан + бутилен-1 = 2,5-диметилгексан –75,05 –157,26 –31,96
изобутан + бутилен-2 = 2,5-диметилгексан –63,61 –152,22 –21,90
изобутан + пропилен = 2,4-диметилпентан –70,26 –148,17 –29,66
изобутан + пропилен = 2,4-диметилпентан –80,25 –151,75 –38,67


