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Наличие азотистых соединений в дизель-
ных фракциях является причиной низкой ста-
бильности цвета и при хранении способствуют 
образованию нерастворимых осадков [1].

Цель работы изучение влияния положения 
радикала в молекуле индола на его гидрирова-
ние в процессе гидроочистки дизельного топли-
ва с помощью квантово-химических методов 
расчета.

Расчет термодинамических параметров для 
реакций с индолом проводился при Т = 360 °С и 
Р = 3,5 Мпа с различным положением метиль-
ного радикала. Данный класс был выбран для 
анализа, так как он является типичным предста-
вителем азотсодержащих соединений, присут-
ствующих в дизельном топливе.

Отрицательное значение энтальпии свиде-
тельствует о том, что все реакции гидрирования 
азотсодержащих соединений, в процессе гидро-
очистки дизельного топлива, экзотермические.

Все выше представленные превращения 
азотсодержащих веществ осуществляются при 

∆G < 0, следовательно, процесс является необра-
тимым и самопроизвольным.

Изменение ∆S системы в результате реак-
ций уменьшалось (энтропия реакции отрица-
тельная), то есть в ходе реакции объем системы 
будет уменьшаться.

На основании полученных данных, была 
построена гистограмма зависимости значения 
энергии Гиббса от положения метильного ради-
кала в молекуле (рис. 1).

Результаты расчета термодинамических па-
раметров превращения метилиндола показали, 
что, чем ближе находится метильный радикал к 
гетероатому в молекуле, тем труднее происходит 
гидрогенолиз и тем устойчивее является соеди-
нение. 

Полученные результаты расчетов превраще-
ния серо- и азотсодержащих соединений лягут 
в основу математической модели гидроочистки 
дизельного топлива.

Таблица 1.	 Расчет термодинамических параметров 
для индола при Т = 360 °С и Р = 3,5 МПа

Название 
соединения

∆H, 
кДж/моль

∆G, 
кДж/моль

∆S, 
Дж/(моль • K)

Индол –158,44 –68,10 –142,86
2-Метилиндол –140,52 –44,23 –152,27
3-Метилиндол –150,82 –56,42 –151,22
4-Метилиндол –150,05 –55,58 –149,39
5-Метилиндол –160,16 –77,03 –131,46
6-Метилиндол –159,10 –74,48 –133,82
7-Метилиндол –156,76 –77,16 –125,87

Рис. 1.  Изменение значения энергии 
Гиббса реакции от положения ме-
тильного радикала в молекуле
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Исследование и анализ физико-химических 
и эксплуатационных свойств фракций дизельно-
го топлива имеют большое значение, как в науч-
ном плане, так и в промышленном. Для обеспе-
чения более долговечной и экономичной работы 
двигателей, дизельное топливо должно соот-
ветствовать требованиям, которые прописаны в 
нормативных документах. Анализируя свойства 
дизельных фракций, мы можем наиболее точно 
подобрать условия их использования, а также 
улучшить эти свойства с помощью различных 
присадок.

Целью данной работы является сравнение 
физико-химических свойств различных образ-
цов дизельных фракций и доведение показате-
лей свойств образцов до показателей, прописан-
ных в нормативных документах [2, 3].

Данная работа была направлена на иссле-
дование низкотемпературных свойств дизель-
ных фракций различного состава – температуры 
помутнения (Тр – данный параметр показывает 
при какой температуре топливо начинает терять 
прозрачность), температуры застывания (Тз – 

данный параметр показывает при какой темпе-
ратуре топливо начинает терять свою подвиж-
ность, чрезвычайно важный параметр, так как 
при транспортировке топлива условия не всегда 
остаются постоянными), температуры фильтру-
емости (Тф – параметр показывает при какой 
температуре топливо начинает кристаллизо-
ваться, испытание проводят пропуская его через 
фильтр-сито) соответственно. В ходе лаборатор-
ных испытаний с помощью методов, описанных 
в стандартах [2, 3], дизельных фракций разного 
состава были получены следующие результаты 
(табл. 1).

В соответствии ГОСТ 32511-2013 Топливо 
дизельное евро и ГОСТ Р 25368-2005 Топливо 
дизельное евро, низкотемпературные свойства 
должны иметь значения: температура помутне-
ния не выше –10 °С, температура фильтруемо-
сти не выше –20 °С, температура застывания не 
выше –15 °С.

Данным стандартам не соответствуют об-
разцы: №1, №2, №3, №5, №6. Так как значение 
свойств превышают стандартные значения, обо-

Таблица 1.	 Результаты лабораторных испытаний
Образец 

№1
Образец 

№2
Образец 

№3
Образец 

№4
Образец 

№5
Образец 

№6
Образец 

№7
Тр °С –6,8 11,2 –9,9 –23,0 6,1 12,3 10,0
Тз °С –18,3 8,3 –17,8 –28,1 –4,4 7,4 10,3
Тф °С –14,2 9,5 –11,7 –24,3 4,1 10,2 7,1

Таблица 2.	 Результаты исследования низкотемпературных свойств с использованием присадки
Образец 

№1
Образец 

№2
Образец 

№3
Образец 

№4
Образец 

№5
Образец 

№6
Образец 

№7
Присадка 1,0 % 0,6 % 1,0 % 0,1 % 0,2 % 0,5 % 0,6 %

Тр °С –8,7 13 –11,1 –30,8 –7,7 –21,7 –12,7
Тз °С –36,9 –32,4 –50,5 –46,5 –54,5 –54,5 –34,5
Тф °С –39,6 –10 –32,6 –22,5 –34,9 –37,4 –32,8




