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Тенденция увеличения глубины переработ-
ки нефти побуждает использовать в процессах 
нефтепереработки продукты вакуумной пере-
гонки, в частности, «тяжелой» высоковязкой ка-
захстанской нефти.

Вышеуказанный тип сырья содержит суще-
ственное количество гетероатомных соедине-
ний, отравляющих дорогостоящие катализаторы, 
что вызывает необходимость совершенствова-
ния процесса предварительной гидроочистки 
сырья, учитывая современные цифровые реалии 
– с применением методов математического мо-
делирования.

Цель работы – разработка математической 
модели процесса гидроочистки вакуумного ди-
стиллята, пригодной для прогнозирования со-
става и свойств сырья процесса каталитического 
крекинга.

Моделирование кинетики реакции гидроде-
сульфуризации основано на решении системы 
дифференциальных и алгебраических уравне-
ний материального баланса, учитывая наличие 
трех фаз: газообразной, жидкой и твердой (по-
верхность катализатора) [1, 2].

Поскольку в газовой фазе реакции отсут-
ствуют, баланс масс для газообразных компо-
нентов – водорода и сероводорода – может быть 
представлен в следующем виде [2]:
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где ug – скорость газа; R – газовая постоянная; T – 
температура процесса; pi

G – парциальное давле-
ние водорода и сероводорода; z – длина реакто-
ра; произведение ki • aL

L  описывает массоперенос 
между газовой и жидкой фазами; жидкофазные 
концентрации водорода и сероводорода в рав-
новесии с объемным парциальным давлением 
представлены соотношением pi / Hi

G ; ci
L – жидко-

фазные концентрации.

Для газообразных веществ (водорода и се-
роводорода) в жидкой фазе расчет материально-
го баланса производится по уравнению (2) [2]:
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где uL – скорость жидкости; произведение ki • aS
S  – 

описывает массоперенос между жидкой и твер-
дой фазами; ci

S – жидкофазные концентрации 
водорода и сероводорода на поверхности ката-
лизатора.

Поскольку сероорганические соединения и 
сероочищенные углеводороды считаются неле-
тучими [2], материальный баланс для них может 
быть рассчитан по уравнению (3):
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Компоненты, транспортируемые между 
жидкой фазой и поверхностью катализатора 
(водород, сероводород, сероорганические сое-
динения и сероочищенные углеводороды) рас-
ходуются или образуются в ходе химической ре-
акции, следовательно, уравнения представлены 
в виде:

 ki • aS • (ci – ci ) = ±νi • rS L S  (4)

где r – скорость химической реакции.
На основе вышеперечисленных уравнений 

разработана трехфазная математическая модель 
процесса гидроочистки, реализованная в виде 
программы на языке Pascal. 

В качестве исходных данных приняты ре-
зультаты работы экспериментальной установки, 
представленной в работе [2]. В качестве метода 
решения дифференциальных уравнений выбран 
метод Эйлера.

Программа состоит из нескольких блоков:
• модуль внесения исходных данных;
• алгоритм решения модели;
• модуль вывода результатов.

Верификация реализованной модели с ре-
зультатами работы установки [2] показала, что 
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погрешность расчета составила менее 10 %. Та-
ким образом, разработанная математическая мо-
дель является адекватной и может применяться 

для исследования и оптимизации процесса ги-
дроочистки вакуумного газойля, полученного из 
высоковязкой казахстанской нефти.
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На сегодняшний день одним из наиболее 
активно развивающихся направлений в области 
катализа является использование цеолитных ка-
тализаторов [1]. В последние годы все большее 
внимание уделяется цеолитам в качестве катали-
заторов переработки нефти и газа, а также син-
теза некоторых органических веществ.

Одним из процессов, в котором цеолиты ис-
пользуются в качестве катализаторов, является 
цеоформинг. Процесс цеоформинга обеспечи-
вает повышение детонационной стойкости бен-
зина, при этом, в отличие от каталитического 
риформинга, в данном процессе становится воз-
можным отказаться от дорогостоящего платино-
вого катализатора и циркуляции водородсодер-
жащего газа.

В настоящее время в нефтеперерабатыва-
ющей промышленности все более актуальным 
становится использование математических мо-
делей производств на физико-химической ос-
нове. Для построения математической модели 
цеоформинга необходимы знания химизма про-
цесса, то есть основных протекающих реакций, 
а также знание термодинамических и кинетиче-
ских параметров данных реакций.

В формализованную схему превращения 
стабильного газового конденсата на цеолитном 
катализаторе включены реакции образования 
нафтенов перераспределением водорода в ци-
клоолефинах. Целью данной работы является 

расчет термодинамических параметров данных 
реакции.

Для достижения данной цели были решены 
следующие задачи:

1) Проведен анализ данных продуктов це-
оформинга стабильного газового конденсата с 
помощью хроматографического метода;

2) Составлен список теоретических воз-
можных реакций;

3) Для сформированного списка реак-
ций осуществлен расчет термодинамических 
параметров в программном пакете Gaussian 
(GaussianView 5.0) [2].

Расчет осуществлялся при условиях реа-
лизации процесса цеоформинга: температура – 
648, 673 и 698 К (375, 400 и 425 °С соответствен-
но), давление – 2,5 атм.

Представленные результаты позволяют за-
ключить, что протекание всех рассмотренных 
реакций в условиях проведения процесса цео-
форминга легкого углеводородного сырья тер-
модинамически возможно (∆G < 0). Кроме того, 
из представленных результатов наглядно вид-
но, что значение энергии Гиббса максимально 
для реакции №7, продуктом которой является 
1,3,4-триметилциклогексан.
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