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В процессе гидроочистки азотсодержащие 
соединения являются наиболее распространен-
ными ядами в силу их сильной адсорбционной 
способности на каталитических центрах. Из-за 
своей основной природы они адсорбируются на 
кислотных участках катализатора, тем самым 
препятствуя протеканию ключевых реакций 
процесса гидроочистки – реакциям десульфури-
зации.

Таким образом, учет превращений азотсо-
держащих соединений при разработке матема-
тической модели процесса гидроочистки по-

зволит иметь более широкое представление о 
протекании процесса.

Цель работы разработать математическую 
модель процесса гидроочистки дизельного то-
плива с учетом превращения сера- и азотсодер-
жащих соединений.

Для реакций гидрогенолиза серо- и азотсо-
держащих соединений был проведен расчет тер-
модинамических параметров на программном 
комплексе GAUSSIAN. Термодинамический 
анализ показал, что реакционная способность 
сернистых соединений уменьшается в ряду: 
сульфид > тиофен > бензотиофен > дибензотио-

Рис. 1.  Формализованная схема превращений веществ в процессе гидроочистки дизельного топлива
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фен, что соответствует увеличению их стабиль-
ности; реакционная способность азотистых сое-
динений увеличивается в ряду: индол < хинолин 
< изохинолин < пиридин < пиррол, что соответ-
ствует уменьшению их стабильности.

Определение общего азота определяли по 
ASTM D 5762. Определение основного азота 
(азотистые основания) методом потенциометри-
ческого титрования. Выделение азотсодержа-
щих соединений из образца дизельного топлива 
проводили по методике описанной в литерату-
ре [1].

Определение общего содержания серы осу-
ществляли по ГОСТ Р 51947. Анализ образца 
на индивидуальные группы сернистых соедине-
ний проводили с использованием Хроматографа 
«Кристалл-200М».

Исходя из полученных экспериментальных 
данных для дизельной фракции принято сле-
дующее распределение серосодержащих сое-

динений: 16 % – сульфиды, дисульфиды; 68 % 
– бензотиофены и 16 % – дибензотиофены, азот-
содержащих соединений: 64 % – пиррол, индол 
и карбазол; 18 % – пиридин; 18 % – хинолин.

На основе проведенных термодинамиче-
ских расчетов и литературных данных была 
принята следующая формализованная схема 
превращений:

Математическая модель, записанная соглас-
но формализованной схеме процесса, представ-
лена системой дифференциальных уравнений 
материального баланса:

dCi

dt
= ∑ Wj

n

j=1

где Wj – скорость j-ой химической реакции, за-
писанная согласно закону действующих масс, 
моль/с; n – количество химических реакций; Ci – 
концентрация i-того компонента, моль; t –время 
реакции, с.
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Технология алкилирования изобутана оле-
финами является ключевой технологией, слу-
жащей для производства высокооктанового 
компонента бензина – алкилата. Широкое рас-
пространение получили промышленные спосо-
бы алкилирования, в которых в качестве ката-
лизатора используют серную либо плавиковую 
кислоты [1]. Помимо высокой токсичности, 
негативного влияния на окружающую среду и 
высокой коррозионной активности, примене-
ние жидких кислот в процессе алкилирования 
приводит к получению опасных побочных про-
дуктов, таких как кислоторастворимые масла и 
тяжелые полимеры. Тенденции совершенство-
вания процесса алкилирования изобутана оле-
финами направлены на изучение твердофазных 
кислотных катализаторов процесса [1]. Целью 
работы является создание математической мо-

дели технологии твердофазного алкилирования 
изобутана олефинами.

Для создания математической модели твер-
дофазного алкилирования были поставлены сле-
дующие задачи:

1. Проведение термодинамического ана-
лиза, позволяющего установить возможность и 
направление протекания реакций;

2. Проведение кинетического анализа, не-
обходимого для получения кинетических урав-
нений, отражающих взаимосвязь скорости про-
текания процесса и концентрации реагирующих 
веществ;

3. Определение механизма диффузии с це-
лью учета коэффициентов диффузии при созда-
нии математической модели;

4. Разработка математической модели ре-
акторного блока;




