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КАТАЛИТИЧЕСКАЯ КИНЕТИКА И CFD-МОДЕЛИРОВАНИЕ МНОГОСТУПЕНЧАТОГО
КОМБИНИРОВАННОГО УДАЛЕНИЯ ХВОСТОВОГО ГАЗА АКРИЛОНИТРИЛА *

Предлагается многоступенчатый комбинированный каталитический кинетический анализ и CFD-имита-
ционный анализ совместного удаления хвостового газа акрилонитрила. Основываясь на представлениях о много-
стадийных комбинированных правилах каталитической реакции, при помощи матричных преобразований реша-
ется многостадийная комбинированная каталитическая реакционная сеть. Определен возможный путь реакции в
данной реакционной сети. Для определения динамических факторов и параметров применялось программное
обеспечение и генетический алгоритм. Экспериментальные результаты показывают, что наблюдаются внутрен-
ние и внешние диффузионные эффекты. Многоступенчатая комбинированная каталитическая кинетическая мо-
дель использует сетчатый катализатор, внутренняя и внешняя диффузия не влияет на удаление хвостового газа.
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Введение
Акрилонитрил – бесцветная или светло-желтая жидкость, высокотоксичная и взрывоопасная,

поэтому необходимы строгие меры безопасности. В то же время акрилонитрил является отличным
растворителем и химическим сырьем. Это важный и широко используемый продукт [1, 2]. Акри-
лонитрил получают, в основном, путем аммоксидирования пропилена. Отходящий газ – это, в ос-
новном, хвостовой газ, который содержит пропилен, пропан, монооксид углерода, следы акрило-
нитрила и других вредных компонентов. Если этот газ будет сбрасываться в атмосферу, то вызо-
вет опасное загрязнение. В настоящее время методами очистки являются адсорбция, прямое, реге-
неративное и каталитическое сжигание, биологическая очистка. Для решения актуальных задач
необходимо выяснить реакции в процессе каталитического крекинга. Наиболее эффективным ме-
тодом изучения является моделирование [3, 4]. В работе [5] получено выражение полного окисле-
ния этилена, пропана и их смесей на катализаторе Pd/A12O3. В [6] исследовано горение пропана на
перовските, а в [7] – гидрирование ацетонитрила с активированным углем в качестве катализатора.
Характеристики гидрирования полистирола для получения ацетонитрила изучены в [8]. Метод аг-
регации, представляющий прорыв в исследовании различных компонентов в катализе, предложен
в [4–9]. В каталитических процессах протекает множество видов реакций, причем большинство из
них являются реакциями параллельными и последовательными с сильной связью между собой.
Кроме того, кинетика горения тесно связана с характеристиками катализатора и видами реакций.
В настоящее время отсутствуют доступные кинетические данные для уравнения скорости катали-
тического горения хвостового газа акрилонитрила. Поэтому необходимо изучить многостадийную
комбинированную каталитическую кинетику удаления СО из хвостового газа акрилонитрила.

Многостадийная комбинированная каталитическая кинетика удаления СО
из хвостового газа акрилонитрила

Ан а л и з  к а т а л и т и ч е с к о й  р е а к ц и о н н о й  с е т и  д л я  у д а л е н и я
х в о с т о в о г о  г а з а

Сложность последовательной параллельной реакционной сети возрастает с увеличением глу-
бины реакции, поэтому анализируется сеть совместного удаления хвостового газа акрилонитрила,
строится динамическая модель. Реакционная сеть хвостового газа акрилонитрила показана на
рис. 1. На основе правил реакции [10] получена реакционная сеть из сырья, прошедшего 9 этапов:
1 – открытие кольца, 2 – дегидрирование, 3 – деалкилирование, 4 – крекинг боковой цепи, 5 – де-
гидроароматизацию, 6 – образование конденсационного кокса, 7 – термический крекинг, 8 – тер-
мический крекинг, 9 – дегидрирование.
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