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Таким образом, повышение температуры 
негативно сказывается на скорости образования 
разветвлённых парафинов С8 и снижает концен-
трацию катализатора, что также отрицательно 
влияет на качество получаемого продукта. При 
этом следует отметить, что при повышенной 
температуре вязкость и плотность кислоты сни-
жается, увеличивается качество диспергирова-
ния углеводородов в дисперсионной среде. На 
Рисунке 2 приведена температурная зависимо-
сти плотности для серной кислоты.

При повышенных температурах из-за сни-
жения вязкости и плотности серной кислоты 
уменьшаются затраты на перемешивание реак-
ционной массы. 

При снижении температуры в реакторе ал-
килирования с 8 до –2 °С возрастает скорость 
образования целевых продуктов, при этом за-
траты на перемешивание возрастают на 4,2 %, в 
свою очередь, октановое число возрастает всего 
на 2,6 пункта, стоит также учитывать, что при 
снижении температуры возрастает расход хла-
доагента.
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В современном мире экологически чистое 
топливо – это то, к чему стремятся мировые ли-
деры в сфере производства энергоресурсов. Во-
дородная энергетика хорошо зарекомендовала 

себя и имеет многолетний опыт использования 
в различных сферах деятельности [1].

Пиролиз метана – один из энергоэффектив-
ных способов получения чистого водорода с ми-

Рис. 1.  Влияние температуры на октановое число алкилата

Рис. 2.  Температурная зависимость плотности для серной кислоты
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нимальным экологическим ущербом. В процес-
се пиролиза метана в присутствии гетерогенных 
катализаторов образуется сажа и водород.

Моделирование процесса пиролиза необхо-
димо для того, чтобы оптимизировать процесс 
пиролиза на гетерогенном катализаторе. Работа 
проводилась с целью повышения эффективно-
сти работы отечественных установок, а также с 
целью помощи при проектировании новых уста-
новок пиролиза метана.

Моделирование выполнялось в ПО Python. 
За основу работы была взята схема разложения 
метана Касселя [2]:

2CH4 → C2H4 + 2H2;
C2H4 → C2H2 + H2;
C2H2 → 2C + H2;

Для составления зависимости концентра-
ции от времени реакции использовались урав-
нения скорости реакций (1–3), расчет констант 
скорости (5) и кинетические уравнения (6–10):
	 W1 = k1 • CH4

2;	 (1)
	 W2 = k2 • C2H4;	 (2)
	 W3 = k3 • C2H2;	 (3)
где k1, k2, k3 – константы скорости реакции, сек–1; 
W1, W2, W3 – скорость реакции, моль/(л • сек).

	 ki = k0i • e
Eai
RT 	 (4)

где ki – константа скорости реакции, сек–1; k0i – 
предэкспоненциальный множитель; Eai

 – энер-
гия активации, Дж/моль; R – универсальная га-
зовая постоянная, Дж/(моль • К); T – температура 
процесса, 1600 К.

Предэкспоненциальные множители были 
получены решением обратной кинетической за-
дачи.

Результатом моделирования являются зави-
симости мольной концентрации веществ от вре-
мени нахождения реагентов в аппарате, которые 
представлены на графиках рисунка 1.

По данным зависимостям можно предполо-
жить, что модель составлена верно, так как кон-
центрация водорода и углерода растет.

В будущем планируется доработка данной 
модели с целью оптимизации данного процесса, 
а именно: получение зависимостей концентра-
ций и выхода продуктов от температуры про-
цесса, а также от основных размеров реактора. 
Дополнительно рассматривается возможность 
моделирования других схем разложения метана, 
которые включают в себя более сложные хими-
ческие превращения.

Таблица 1.	 Основные параметры для составления модели

Реакция Предэкспоненциаль-
ный множитель Энергия активации, Дж/моль

2CH4 → C2H4 + 2H2 5 • 1010 –364 008
C2H4 → C2H2 + H2 9 • 107 –288 696
C2H2 → 2C + H2 1,78 • 10 –96 232

Рис. 1.  Графики зависимости мольной концентрации веществ от времени реакции
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Актуальность
Современное состояние энергетической от-

расли характеризуется активной нацеленностью 
на диверсификацию источников энергии, ис-
пользуемой в различных отраслях. Статистика 
последних двух десятков лет показывает, что су-
щественную и все возрастающую роль в миро-
вой энергетике начинают играть альтернативные 
источники энергии – биотоплива, основанные 
на использовании биоэнергии сырья различной 
природы. Тенденция к снижению углеродного 
следа заставляет отечественные нефтеперера-
батывающие предприятия расширять сырьевую 
базу для процессов получения моторных топлив. 

Цель работы: определить влияние техноло-
гических параметров на свойства гидрогенезата 
в процессе гидроочистки смеси дизельного и 
биотоплива. 

Методология
Моделирование процесса гидроочистки 

смеси дизельного и биотоплива выполнено на 
лабораторной опытно-технологической уста-
новке проточного типа с неподвижным слоем 
катализатора (производство Vinci Technologies). 
Установка представляет собой настольный ав-
томатизированный прибор на основе мини-ре-
актора объемом до 10 мл и совмещенной с ним 
нагревательной печью, обеспечивающих работу 
при температурах до 550 °С и давлении до 300 
атм (30 МПа). В реакторе загружено 5 мл ката-

лизатора гидроочистки ASCENT DC-2535 TL 
Criterion. 

Сырье процесса гидроочистки – смесь ди-
зельного и биотоплива, полученного на основе 
сырья из маслосемян рапса ярового, возделыва-
емого в сибирском регионе, в соотношении 1 : 1. 
Объемная скорость подачи сырья 4 ч–1 (20 мл/ч).

Вследствие наибольшего влияния на тер-
модинамику и кинетику протекания реакций 
гидрообессеривания, гидродеазотирования, ги-
дродеароматизации, насыщения непредельных 
углеводородов в качестве параметра регулирова-
ния процесса гидроочистки была выбрана тем-
пература. Условия проведения экспериментов 
представлены в таблице 1.

Для оценки эффективности протекания 
реакций в процессе гидроочистки произведен 
контроль физико-химических характеристик ис-
ходных компонентов сырья, сырьевой смеси и 
продуктов процесса.

Проведенная серия экспериментов позво-
ляет сделать вывод об изменении физико-хи-
мический свойств гидрогенизата в зависимости 
от температуры процесса гидроочистки. Повы-
шение температуры с 320 до 340 °С приводит 
сначала к уменьшению, а потом к повышению 
плотности гидрогенизата, к повышению, а затем 
снижению температуры застывания и уменьше-
нию количества содержащейся серы. 

В продолжение исследования планируется 
изучить изменение химического состава про-
дуктов в зависимости от температуры и давле-
ния процесса.




