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Принципиальная схема процесса 
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-Т=145-175 ̊С   

- Р=3,2МПа

- Объёмная скорость подачи сырья  - 2-2,5 ч-1

-мольное отношение ВСГ : сырье составляет 1,5-2 : 1

-Катализатор: бифункциональный катализатор (СИ-2)
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Принятая схема превращений 3
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Всего в модели будет рассмотрено 48 реакций.
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Математическое описание кинетики процесса
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Методы для решения СОНДУ

 Прямую задачу решали одноитерационным методом Розенброка 3-го порядка точности.

 Обратная задача решалась генетическим алгоритмом.
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где L – функция приращения;

I – количество наблюдаемых веществ (I=17),

– экспериментально полученные значения концентраций компонентов на выходе, масс. доли,

– рассчитанные в ходе решения прямой задачи концентрации компонентов, масс. доли.
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 Для расчета был выбран язык программирования MATLAB. 

Оптимизируемые параметры − предэкспоненциальные множители kj
0 

и энергии активации реакций Ej. 



Оптимальные значения кинетических параметров 
процесса
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№ 
п/п

Реакция Еа, кДж/моль lg(k0)

1 н-С5 => изо-С5 149,49±0,44 18,49±0,00

2 изо-С5 => н-С5 160,66±0,62 19,42±0,09

3 н-С6 => 2-МП 102,65±0,18 7,43±0,70

4 2-МП => н-С6 105,90±0,42 10,84±0,89

5 н-С6 => 3-МП 153,72±1,06 17,68±0,03

6 3-МП => н-С6 159,11±1,26 15,76±0,91

7 2-МП  => 3-МП 157,34±4,09 16,91±0,20

8 3-МП  => 2-МП 132,49±9,77 13,11±0,49

9 2-МП  => 2,2-ДМБ 129,26±1,54 12,14±0,04

10 2,2-ДМБ  => 2-МП 96,40±0,25 11,27±0,05

11 2-МП  => 2,3-ДМБ 64,20±0,02 7,20±0,04

12 2,3-ДМБ  => 2-МП 95,66±0,69 8,37±0,54

13 3-МП => 2,2-ДМБ 158,33±16,06 7,62±0,03

14 2,2-ДМБ => 3-МП 158,70±5,81 17,18±1,85

15 3-МП => 2,3-ДМБ 98,42±0,22 11,32±0,02

16 2,3-ДМБ => 3-МП 104,98±0,03 11,51±0,02

17 2,2-ДМБ => 2,3-ДМБ 42,68±0,71 3,63±0,02

18 2,3-ДМБ => 2,2-ДМБ 45,04±0,04 5,51±0,02

19 Б + 3Н2 => ЦГ 169,72±4,06 26,56±0,44

20 ЦГ => Б + 3Н2 240,27±0,78 32,17±0,57

21 Б + 3Н2 => МЦП 230,93±29,31 29,79±3,13

22 МЦП => Б+ 3Н2 203,38±1,10 23,12±0,06

23 ЦГ  => МЦП 53,74±0,27 5,74±0,27

24 МЦП => ЦГ 228,40±27,57 2,25±0,46

№ 
п/п

Реакция Еа, кДж/моль lg(k0)

25 МЦП + Н2  => 2-МП 129,35±8,36 4.130±0,45

26 3-МП => МЦП + Н2 88,84±0,19 5.359±0,21

27 МЦП + Н2  => 3-МП 177,70±0,25 3.647±0,16

28 2,2-ДМБ => МЦП + Н2 92,23±0,09 10.670±0,21

29 МЦП + Н2  => 2,2-ДМБ 158,34±1,03 16.231±0,16

30 2,3-ДМБ => МЦП + Н2 97,82±0,93 9.558±0,14

31 МЦП + Н2  => 2,3-ДМБ 188,41±0,16 7.151±0,52

32 ЦП + Н2  => н-С5 111,69±0,43 11.467±0,86

33 н-С5 => ЦП + Н2 123,08±1,29 12.764±0,00

34 н-С4 => изо-С4 106,91±8,91 6.307±0,02

35 изо-С4 => н-С4 108,75±0,75 18.218±1,94

36 н-С5 => С3Н8 + С2Н6 142,16±12,85 10.427±0,36

37 н-С5 => н-С4 + СН4 57,63±3,21 12.893±0,32

38 изо-С5 => изо-С4 + СН4 62,81±7,47 12.934±0,60

39 н-С6 => 2 С3Н8 280,09±17,83 10.619±0,27

40 н-С6 => н-С5 + СН4 259,28±0,00 10.246±1,73

41 н-С6 => н-С4 + С2Н6 245,10±0,57 21.649±0,70

42 2-МП  => изо-С4 + С2Н6 165,20±4,45 17.775±0,29

43 2-МП  => изо-С5 + СН4 166,67±0,12 10.823±0,69

44 2-МП  => н-С5 + CH4 103,30±1,30 11.169±0,60

45 2-МП  => 2 С3Н8 325,25±0,06 13.092±0,69

46 3-МП => изо-С5 + СН4 347,51±0,33 21.220±2,14

47 3-МП => н-С4 + С2Н6 297,09±0,36 4.292±0,50

48 3-МП => н-С5 + CH3 295,78±0,62 8.355±0,74
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Профили концентраций компонентов 
реакционной среды
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Профиль температуры реакторного блока

I, II, III – зоны 1, 2, 3, реактора соответственно.

Состав неизвестен

Состав известен



1010Сравнение результатов

Показатели по группам Расчётные Промышленные Ошибка %

Н-пентан, мольные доли 0,0151 0,0140 7,36
Изопентан, мольные доли 0,0342 0,0342 0,19

Н-гексан, мольные доли 0,0117 0,0127 8,36
2-МС5, мольные доли 0,0337 0,0334 0,87
3-МС5, мольные доли 0,0191 0,0190 0,54

2,2-ДМС4, мольные доли 0,0274 0,0275 0,48
2,3-ДМС4, мольные доли 0,0117 0,0116 0,88

Бензол, мольные доли 0,0000 0,0000 0
Водород, мольные доли 0,8013 0,7966 0,59

Циклогексан, мольные доли 0,0020 0,0021 5,96
Метилциклопентан, мольные доли 0,0024 0,0026 4,26

Циклопентан, мольные доли 0,0000 0,0000 0
н-бутан, мольные доли 0,0012 0,0012 0,55

Изобутан, мольные доли 0,00032 0,0038 15,23
Пропан, мольные доли 0,0047 0,0046 2,03

Этан, мольные доли 0,0069 0,0077 10,00
Метан, мольные доли 0,0278 0,0288 3,33

Низкое содержание                          
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Многоцелевая оптимизация

Критерии оптимальности:

Максимизация селективности изопентана f1 , селективности 2,2-диметилбутана  f2 .

Максимизация степени превращения н-пентана f3 и степени превращения н-гексана f4 .

Минимизация суммы выхода газов f5 .

Варьируемые показатели:  Т1 и Т3 - температуры на входе в 1-й и 3-й реакторы.

где X=(T1, T3) – вектор варьируемых параметров; F=(f1,f2,f3,f4,f5) – вектор-функция
критериев оптимальности; DX – область допустимых значений вектора X; X* -
оптимальные значения вектора X; F* - оптимальные значения вектора F.

Поставленная задача многокритериальной оптимизации была решена алгоритмом Non
dominated Sorting Genetic Algorithm II (NSGA-II) в ПС Matlab.

**)()( FXFXextrF
XDX
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Многоцелевая оптимизация

Твх. в 1-й 

реактор,С

Твх. в 3-й 

реактор,°С

Селективность

изопентана, %

Селективность 

2,2-ДМБ, %

Конверсия 

н-пентана, %

Конверсия

н-гексана, %

Выход газов

С1-С4, %

Расчётные данные

147,6 155,0 73,7 38,68 64,39 57,43 7,23

146,4 149,2 73,28 38,31 63,4 57,49 6,78

146,2 151,6 73,35 38,37 63,46 57,39 6,75

146,8 148,6 73,34 38,35 63,59 57,56 6,89

147,8 150,4 73,57 38,59 64,26 57,62 7 ,26

147,9 154,3 73,7 38,71 64,5 57,49 7,34

147,2 152,2 73,56 38,55 64,03 57,49 7,05

148,0 145,1 73,4 38,42 64,11 57,85 7,31

147,6 155 73,7 38,68 64,39 57,43 7,23

Промышленные данные

147,7 146,2 70,86 37,57 60,32 56,42 7,61

Результаты/сравнение

3,7 % 1,3 % 5 % 2 % 6,8 %
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Основные  выводы:

В работе разработана математическая модель реакторного блока процесса каталитической
изомеризации пентан-гексановой фракции, подробно описывающая химические реакции
внутри реакторов. Уровень детализации содержит покомпонентный состав углеводородов С1-
С6.

Полученная система была исследована на жесткость, был подобран подходящий метод
решения прямой задачи.

Путем решения прямой и обратной задачи с использованием экспериментальных данных с
промышленной установки рассчитаны значения 96 кинетических параметров для катализатора
СИ-2. Состав индивидуальных компонентов на выходе из последнего реактора и перепады
температур во всех трех реакторах соответствуют промышленным данным, поэтому можно
утверждать об адекватности модели. Погрешность определения концентраций углеводородов
в среднем составляет 3,5%.

Таким образом, при выборе оптимального режима можно:

▪ увеличить селективность изопентана по сравнению с промышленными данными на 3,7% и 2,2-
диметилбутана на 1,3%;

▪ повысить степень превращения н-пентана в среднем на 5% и н-гексана на 2%;

▪ снизить выход продуктов гидрокрекинга на 6,8%.

13
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