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Статья посвящена построению и исследованию усредненной математической модели окислитель-
ной регенерации алюмокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга. Окислительная регенерация
является эффективным средством восстановления активности катализатора при покрытии его гранул кок-
совыми отложениями.

Математическая модель указанного процесса представляет собой нелинейную систему обыкновен-
ных дифференциальных уравнений, в которую включены кинетические уравнения для концентраций ре-
агентов и уравнения для учета изменения температуры зерна катализатора и реакционной смеси в ре-
зультате протекания неизотермических реакций и теплообмена между газом и слоем катализатора. Вслед-
ствие гетерогенности процесса окислительной регенерации часть уравнений отличается от стандартных
кинетических и построена на основе эмпирических данных. В статье рассмотрена схема химического вза-
имодействия в процессе регенерации, на основе которой составлены уравнения материального баланса.
В ней отражены непосредственное взаимодействие кокса и кислорода с учетом степени покрытия гранулы
кокса углерод-водородным и углерод-кислородным комплексами, выделение монооксида и диоксида уг-
лерода в процессе горения, а также освобождение кислорода и водорода внутри зерна катализатора. При
построении модели учитывается изменение радиуса, а следовательно, и площади поверхности коксовых
гранул. Адекватность разработанной усредненной модели подтверждена анализом динамики концентра-
ций веществ и температуры.

В статье приведен численный эксперимент для математической модели окислительной регенерации
алюмокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга. Эксперимент проведен с использованием мето-
да Кутты–Мерсона. Этот метод относится к методам семейства Рунге–Кутты, но разработан для решения
жестких систем обыкновенных дифференциальных уравнений. Результаты вычислительного эксперимен-
та визуализированы.

В работе приведена динамика концентраций веществ, участвующих в процессе окислительной ре-
генерации. На основании соответствия полученных результатов физико-химическим законам сделан вы-
вод об адекватности построенной математической модели. Проанализирован разогрев зерна катализатора
и выделение монооксида углерода при изменении радиуса зерна для различных степеней начальной за-
коксованности. Дано описание полученных результатов.

В заключении отмечены основные результаты, приведены примеры задач, для решения которых
может быть применена разработанная математическая модель.

Ключевые слова: окислительная регенерация катализатора, химическая кинетика, нелинейные си-
стемы обыкновенных дифференциальных уравнений, численный метод Кутты–Мерсона
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The article is devoted to the construction and investigation of an averaged mathematical model of an
aluminum-cobalt-molybdenum hydrocracking catalyst oxidative regeneration. The oxidative regeneration is an
effective means of restoring the activity of the catalyst when its granules are coating with coke scurf.

The mathematical model of this process is a nonlinear system of ordinary differential equations, which
includes kinetic equations for reagents’ concentrations and equations for changes in the temperature of the
catalyst granule and the reaction mixture as a result of isothermal reactions and heat transfer between the gas
and the catalyst layer. Due to the heterogeneity of the oxidative regeneration process, some of the equations
differ from the standard kinetic ones and are based on empirical data. The article discusses the scheme of
chemical interaction in the regeneration process, which the material balance equations are compiled on the basis
of. It reflects the direct interaction of coke and oxygen, taking into account the degree of coverage of the coke
granule with carbon-hydrogen and carbon-oxygen complexes, the release of carbon monoxide and carbon dioxide
during combustion, as well as the release of oxygen and hydrogen inside the catalyst granule. The change of the
radius and, consequently, the surface area of coke pellets is taken into account. The adequacy of the developed
averaged model is confirmed by an analysis of the dynamics of the concentrations of substances and temperature.

The article presents a numerical experiment for a mathematical model of oxidative regeneration of an
aluminum-cobalt-molybdenum hydrocracking catalyst. The experiment was carried out using the Kutta–Merson
method. This method belongs to the methods of the Runge–Kutta family, but is designed to solve stiff systems
of ordinary differential equations. The results of a computational experiment are visualized.

The paper presents the dynamics of the concentrations of substances involved in the oxidative regeneration
process. A conclusion on the adequacy of the constructed mathematical model is drawn on the basis of the
correspondence of the obtained results to physicochemical laws. The heating of the catalyst granule and the
release of carbon monoxide with a change in the radius of the granule for various degrees of initial coking are
analyzed. There are a description of the results.

In conclusion, the main results and examples of problems which can be solved using the developed
mathematical model are noted.

Keywords: catalyst oxidative regeneration, chemical kinetics, nonlinear systems of ordinary differential
equations, Kutta–Merson numerical method
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Введение

Каталитические процессы являются основой химической промышленности. Разнообразие
видов катализаторов позволяет подобрать оптимальные условия протекания для очень многих
реакций, но с течением времени каталитическое воздействие снижается. Одной из причин сни-
жения эффективности может быть повышение уровня закоксованности катализатора, то есть
увеличение объема коксовых отложений на поверхности гранул. Восстановление активности ка-
тализатора — неотъемлемая часть производственного цикла [Масагутов и др., 1987].

Одним из методов восстановления каталитической активности является окислительная ре-
генерация. Процесс выжига коксовых отложений может проводиться при различной температуре
и различном составе газовой смеси. Кроме того, на скорость восстановления влияют форма гра-
нул катализатора, степень его закоксованности, пористость и другие параметры.

Окислительная регенерация — сложный химический процесс. Требуется произвести выжиг
коксовых отложений с минимальными временными и материальными затратами, но при этом
избежать снижения активности регенерируемого катализатора. Это приводит к невозможности
применения высоких температур для быстрого окисления кокса. Ввиду многофакторности про-
цесса окислительной регенерации естественным образом возникают задачи многокритериальной
оптимизации. Например, одна из задач — нахождение таких значений радиуса зерна катализа-
тора, при которых промышленная реакция, обеспечиваемая им, будет идти достаточно быстро
и при этом регенерация катализатора будет проходить при минимальных временных и матери-
альных затратах.

Одним из важнейших условий функционирования промышленных установок является эко-
логичность протекающих в них процессов. При проведении окислительной регенерации выделя-
ется большое количество токсичного угарного газа. Снижение и контроль его выхода — актуаль-
ная задача, решение которой позволит свести к минимуму негативное воздействие регенерации
на окружающую среду.

Актуальной также является проблема температурной устойчивости промышленных про-
цессов. Перегревы в ходе окислительной регенерации могут приводить к дезактивации катали-
затора, его спеканию, нарушению структуры его зерен. Методы теории устойчивости позволяют
проводить исследование температурной устойчивости без проведения натурных экспериментов,
что способствует энергосбережению и повышению экологичности промышленных процессов.

Поскольку проведение экспериментов энергозатратно, а при некоторых условиях и небез-
опасно, исследование промышленных химических процессов можно проводить средствами ма-
тематического моделирования. Варьированием параметров математической модели можно опре-
делить условия для повышения производительности процесса, снижения материальных и вре-
менных затрат. Оптимизация окислительной регенерации при различных параметрах приведена
в работах [Масагутов и др., 1987; Еникеев и др., 2011].

В работе [Губайдуллин, 1996] обоснована возможность динамического управления процес-
сом выжига коксовых отложений для нескольких видов катализаторов, приведены расчеты при
различных значениях параметров, показаны зависимости скорости выжига коксовых отложений
от радиуса зерна катализатора, начальной стадии его закоксованности, концентрации кислорода
в газовой смеси.

Работа [Kern, Jess, 2005] посвящена моделированию процесса окислительной регенерации
с учетом внешне- и внутридиффузионного торможения. В работе [Tang et al., 2004] приведено
исследование процесса окислительной регенерации при условии изотермичности зерна, доказа-
но, что при низкотемпературной регенерации можно не учитывать внешнедиффузионное тор-
можение. В статье [Kelling et al., 2012] определены оптимальные параметры, обеспечивающие
минимальное время регенерации, и исследовано влияние параметров на температуру газа на вы-
ходе из реактора. В работе [Yan et al., 2001] рассмотрена кинетика регенерации закоксованного
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катализатора промышленного крекинга в реакторе с псевдоожиженным слоем при высоких тем-
пературах. Статья [Iwamoto, Kagami, 2007] посвящена исследованию свойств катализаторов по-
сле их окислительной регенерации при накоплении ванадия. Пример восстановления активности
катализатора при низкотемпературной регенерации приведен в работе [Gumerov et al., 2014].

При проведении окислительной регенерации на начальном этапе процесса часто происхо-
дит неконтролируемый рост температуры, что приводит к образованию зон «горячих пятен» [Ма-
сагутов и др., 1987; Хамзин и др., 2018].

Математическая модель окислительной регенерации катализатора, как и любого другого про-
мышленного химического процесса, состоит из нескольких уровней: кинетическая модель ста-
дий химического превращения, моделирование процессов тепло- и массопереноса в зерне и слое
катализатора. При этом если для численного моделирования необходимо подробное описание
материального и теплового балансов, то для качественных оценок динамики достаточно постро-
ения усредненной модели. Также преимуществами качественного исследования являются сокра-
щение временных затрат и снижение требований к используемым вычислительным мощностям.

Одна из задач, которая может быть решена при помощи математического моделирования, —
исследование устойчивости температуры при выжиге коксовых отложений с активной поверх-
ности катализатора. В работах [Губайдуллин, 1996; Губайдуллин, 1983] приведено исследова-
ние устойчивости «горячих пятен» на примерах модельных реакций. Более сложные модели,
описывающие реальные процессы, могут быть исследованы при помощи средств математиче-
ской теории устойчивости с использованием усредненной модели. Качественное исследование
динамики температуры при различных параметрах проведения окислительной регенерации ка-
тализатора можно проводить как с использованием классических методов [Ляпунов, 1950], так
и с использованием метода асимптотической эквивалентности. Применение указанного метода
к исследованию кинетических уравнений, в том числе и к задачам химической кинетики, приве-
дено в [Шаманаев, Язовцева, 2018; Язовцева и др., 2016].

В настоящей работе впервые разработана усредненная математическая модель окислитель-
ной регенерации алюмокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга, на основе которой
можно провести качественный анализ, в том числе и устойчивости, процесса восстановления
активности катализатора, что послужит основой для изучения промышленных каталитических
процессов.

Математическая модель окислительной регенерации
алюмокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга

Рассмотрим процесс окислительной регенерации алюмокобальтмолибденового катализато-
ра гидрокрекинга. Как и для любого сложного химического процесса, моделирование проводит-
ся на нескольких уровнях. Первым уровнем моделирования процесса, протекающего в реакторе,
является кинетическая модель химического процесса. Схема химической реакции и скорости ее
стадий имеют вид

2ΘC + O2 −→ 2ΘCO, ω1 = k1(T ) Θ2
3 x1;

ΘCO + O2 −→ ΘCO + CO2, ω2 = k2(T ) Θ2 x1;

ΘCO −→ ΘC + CO, ω3 = k3(T ) Θ2;

ΘCH2 + O2 −→ ΘCO + H2O, ω4 = k4(T ) Θ1 x1; (1)

ΘCO + ΘCO −→ 2ΘC + CO2, ω5 = k5(T ) Θ2
2;

ΘCH2
−−→←− ΘC + ZH2 , ω6 = k6(T )

ρC

RC
(Θ∗1 − z1);

ΘCO
−−→←− ΘC + ZO, ω7 = k7(T )

ρC

RC
(Θ∗2 − z2).
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Здесь ωi, i = 1, 7, — скорости стадий химического взаимодействия, размерность ωr,
r = 1, 5, — моль/(л · с2), ω6 и ω7 — г/(м2· с); k j(T ), j = 1, 7, — константы скоростей стадий хи-
мического взаимодействия, размерность k j совпадает с размерностью ω j; Θl, l = 1, 3, — степени
покрытия поверхности кокса различными углеродными комплексами (Θ1 — водород-углеродный
комплекс, Θ2 — кислород-углеродный комплекс, Θ3 — свободная углеродная поверхность); x1 —
концентрация кислорода в газовой фазе в мольных долях; z1 и z2 — концентрация водорода и кис-
лорода в слое кокса в массовых долях; Θ∗1 и Θ∗2 — количество адсорбированных коксом водорода
и кислорода относительно текущего состояния поверхности коксовых отложений; ρC и RC —
плотность (г/м3) и средний радиус гранул (м) кокса.

Поскольку катализатор — твердое вещество, а выжиг коксовых отложений проводится
с использованием газовой смеси, то процесс регенерации является гетерогенным. Как известно,
описание скоростей стадий гетерогенного химического превращения проводится на основании
эмпирических формул, поэтому скорости шестой и седьмой стадий зависят от констант равно-
весия [Масагутов и др., 1987; Губайдуллин, 1996].

Вторым этапом моделирования является моделирование процессов на зерне катализатора.
В ходе окислительной регенерации газовая смесь, содержащая кислород, попадает в поры зерна,
вследствие чего происходит выжиг коксовых отложений. Кроме того, при выжиге кокса меняется
радиус коксовой гранулы, а следовательно, и ее площадь поверхности.

Изменение состава коксовых отложений на катализаторе описывается следующими урав-
нениями:

dqc

dt
= MCS k

7∑
j=1

νi jω j, i = 1, 2, (2)

d(znqc)
dt

= S k

7∑
j=1

νn jω j, n = 1, 2, (3)

с начальными условиями qc(0) = q0
c , zn(0) = z0

n, где qc — массовая доля кокса на зерне катализа-
тора; MC — молекулярная масса кокса (г/моль); νi j — стехиометрический коэффициент реагента i
в стадии j в схеме (1); ω j — скорость j-й стадии реакции из схемы (1).

Изменение радиуса и площади удельной поверхности кокса отражено в формулах

RC = R0
C

(
qc

q0
c

) 1
3

, S k = S 0
k

(
qc

q0
c

) 2
3

, (4)

где RC — текущий радиус коксовой гранулы в м, R0
C — начальный радиус коксовой гранулы (м),

S k — площадь поверхности коксовой гранулы (м2/г), S 0
k — начальная площадь поверхности за-

коксованного зерна катализатора (м2/г),
qc

q0
c
— отношение текущей степени закоксованности к на-

чальной степени закоксованности катализатора.
Усредненная модель включает в себя уравнения материального и теплового баланса. Урав-

нения материального баланса составлены с учетом химических взаимодействий в порах зерна,
а в уравнении теплового баланса отражены тепловые эффекты протекающих химических реак-
ций с учетом теплообмена между слоем газа и зерном.

εk
dyi

dt
=
γkS k

c0

7∑
j=1

νi jω j, (5)

где εk — пористость зерна катализатора; yi, i = 1, 4, — концентрации веществ в порах зер-
на катализатора (1 — кислород, 2 — монооксид углерода (угарный газ), 3 — диоксид углерода
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(углекислый газ), 4 — вода) в мольных долях; γk — насыпная плотность катализатора (г/м3); c0 —
мольная плотность газа (моль/м3); νi j, i = 1, 4, j = 1, 7, — стехиометрические коэффициенты
соответствующих веществ из схемы (1).

ck
dTz

dt
= αS ud(Tg − Tz) + γkR0

C
2
S k

7∑
j=1

Q jw j, (6)

где ck — объемная теплоемкость катализатора (Дж/(м3·K)); Tg и Tz — температура газа и зерна
катазатора (К); α — коэффициент теплообмена между газом и зерном катализатора (Вт/(м ·К));
S ud — удельная площадь поверхности катализатора (м2/г); Q j, j = 1, 7, — тепловой эффект
j-й стадии реакции в схеме (1).

Третьим этапом моделирования окислительной регенерации катализатора является мо-
делирование процесса в слое катализатора. В усредненной модели учитывается только тепло-
и массообмен между газовой смесью и зерном.

ε
dxi

dt
=

(
β − μR + |μR|

2

)
S k(yi − xi),

εcp
dTg

dt
= αS ud(Tz − Tg),

где xi, i = 1, 4, — концентрации веществ в слое газа (1 — кислород, 2 — монооксид углерода, 3 —
диоксид углерода, 4 — вода), β — коэффициент массообмена между слоем газа и зерном, μR —
стефановский поток, Tg — температура газа, ε — порозность слоя катализатора.

Стефановский поток отражает перенос массы в порах зерна. Необходимость учета это-
го явления продиктована сохранением балансовых соотношений между компонентами для кор-
ректного моделирования процесса выжига коксовых отложений, поскольку при окислительной
регенерации происходит изменение реакционного объема. Это объясняется поглощением части
кислорода объемом твердой фазы, имеющим место при горении мелкодисперсного угля при
некоторых условиях [Курятников, 1983].

Поскольку усредненная модель не учитывает распределение газа по длине реактора, урав-
нение материального баланса для газовой фазы отражает лишь изменение количества реагентов
вследствие массообмена реакционной смеси с зерном, поэтому с точки зрения процессов в зерне
катализатора оно неинформативно и включение его в модель нецелесообразно.

Таким образом, усредненная математическая модель процесса окислительной регенерации
закоксованного алюмокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга имеет вид

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

dqc

dt
= −MCS k(ω2 + ω3 + ω5),

dz1

dt
=

k6ρC

S k
(Θ∗1 − z1) + z1

MC

RC
(ω2 + ω3 + ω5),

dz2

dt
=

k7ρC

S k
(Θ∗2 − z2) + z2

MC

RC
(ω2 + ω3 + ω5),

ck
dTz

dt
= αS ud(Tg − Tz) + γkR0

C
2
S k

7∑
j=1

Q jw j,

εk
dyi

dt
=
γkS k

c0

7∑
j=1

νi jω j,

εcp
dTg

dt
= αS ud(Tz − Tg),

(7)
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где ωi, i = 1, 7, — скорости стадий химического процесса из схемы (1), а RC и S k — радиус
и удельная площадь поверхности гранул кокса в текущий момент времени, пересчитываемые по
формулам (4).

При этом система дополняется нормировочными условиями

4∑
i=1

yi = 1,
3∑

i=1

Θi = 1. (8)

С учетом (8) получим уравнения для нахождения долей составляющих коксовых отложе-
ний:

ω4 + ω6 = 0, 2ω1 − ω3 − 2ω5 − ω7 = 0,

при этом
Θ3 = 1 − (Θ1 + Θ2).

Вычислительный эксперимент
для модели окислительной регенерации

Для проведения вычислительного эксперимента были выбраны следующие технологиче-
ские параметры окислительной регенерации:

MC = 12, R0
C = 0.0025 м, S ud = 0.2 м2/кг, ρC = 1.8 т/м3, γk = 0.7 т/м3, ε = 0.35, εk = 0.5,

α = 11.5 Вт/(м ·К), ck = 2 Дж/(м3·К), cp = 1 кДж/(кг ·К), β = 0.0115 м/с,

c0 = 4.2 Кмоль/м3, Q1 = 83.7 кДж/моль, Q2 = 394 кДж/моль, Q3 = 67.6 кДж/моль,

Q4 = 303 кДж/моль, Q5 = 311 кДж/моль.

Вследствие того, что в системе (7) одновременно присутствуют переменные, отвечающие
концентрациям веществ и температуре, отличающимся на порядки, она является жесткой [Хай-
рер, Ваннер, 1999]. Для численного решения задачи Коши с начальными данными

q0
c = 0.05, z0

1 = 0.02, z0
2 = 0, y0

1 = 0.21, y0
2 = 0.1, y0

3 = 0.5, y0
4 = 0.19, T 0

g = 793, T 0
z = 300 (9)

применен метод Кутты–Мерсона [Ланс, 1962; Merson, 1957]. Он относится к методам семей-
ства Рунге–Кутты, предназначен для решения жестких систем обыкновенных дифференциаль-
ных уравнений и успешно применяется для решения задач химической кинетики [Губайдуллин,
1996; Кнауб и др., 2010].

Результаты численного моделирования задачи Коши (7)–(9) представлены на графиках.
В работе [Губайдуллин, 1996] определены константы скоростей стадий реакции для схе-

мы (1):

k1 = 0.2423 моль/(л · с2), k2 = 0.8772 моль/(л · с2), k3 = 0.6165 моль/(л · с2),

k4 = 5.2358 моль/(л · с2), k5 = 4.3495 моль/(л · с2), k6 = 1.5637 г/(м2· с), k7 = 5.3238 г/(м2· с).
На рис. 1 приведена динамика массовой доли кокса на зерне катализатора. С течением

времени она уменьшается до некоторого ненулевого значения, что является закономерным след-
ствием выжига коксовых отложений. При этом происходит уменьшение доли чистой углеродной
поверхности в коксовых отложениях на зерне катализатора (рис. 2).

На рис. 3 отображено изменение концентрации водорода при выжиге кокса. Небольшое
снижение концентрации на начальных стадиях реакции объясняется адсорбированием водорода

2021, Т. 13, № 1, С. 149–161



156 И.М. Губайдуллин, О.С. Язовцева

Рис. 1. Изменение массовой доли кокса на зерне ка-
тализатора

Рис. 2. Изменение доли чистой углеродной поверх-
ности в составе коксовых отложений

Рис. 3. Изменение концентрации водорода, выде-
ляющегося при распаде углерод-водородного ком-
плекса, в порах зерна катализатора

Рис. 4. Изменение доли углерод-водородного ком-
плекса в составе коксовых отложений на зерне ка-
тализатора

на поверхности зерна, описанным в шестом уравнении схемы (1), что приводит к увеличению
доли углерод-водородного комплекса в составе коксовых отложений и уменьшению водорода
в газовой фазе реакции. В дальнейшем происходит распад углерод-водородного комплекса с об-
разованием водорода и освобождением свободной углеродной поверхности коксовых отложений,
при этом доля углерод-водородного комплекса продолжает расти, поскольку эта часть коксовых
отложений наиболее устойчива к низкотемпературным воздействиям (рис. 4).

Как видно из рис. 5, в начале процесса окислительной регенерации при распаде углерод-
кислородного комплекса выделяется значительное количество кислорода. В дальнейшем он ад-
сорбируется на поверхности зерна катализатора, что снижает его концентрацию в порах зерна.
Эти процессы отражены в седьмом уравнении химической реакции (1). При этом доля углерод-
кислородного компекса в составе коксовых отложений тоже снижается, что свидетельствует о его
распаде вследствие низкой устойчивости температурному воздействию (рис. 6).

График на рис. 7 отражает уменьшение концентрации кислорода в составе реакционной
смеси, что объясняется его расходом в процессе окислительной регенерации в первой, второй
и четвертой стадиях схемы (1). Этот факт подтверждает адекватность построения модели про-
цесса выжига кокса. Действительно, кислород, содержащийся в реакционной смеси, расходуется
на окисление всех компонентов коксовых отложений, и в условиях замкнутой системы его кон-
центрация снижается в ходе химического взаимодействия.
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Рис. 5. Изменение концентрации кислорода, выде-
ляющегося при распаде углерод-водородного ком-
плекса, в порах зерна катализатора

Рис. 6. Изменение доли углерод-кислородного ком-
плекса в составе коксовых отложений на зерне ка-
тализатора

Рис. 7. Изменение концентрации кислорода в соста-
ве реакционной смеси

Рис. 8. Изменение концентрации монооксида угле-
рода в составе реакционной смеси

Рис. 9. Изменение концентрации диоксида углерода
в составе реакционной смеси

Рис. 10. Изменение концентрации водяного пара
в составе реакционной смеси
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Рис. 11. Изменение средней температуры зерна катализатора и газа

Следующие графики отражают увеличение до ненулевого равновесного состояния концен-
траций продуктов реакции в газовой фазе: рис. 8 — монооксид углерода (угарный газ), рис. 9 —
диоксид углерода (углекислый газ), рис. 10 — водяной пар. В ходе реакции наибольший прирост
среди продуктов реакции наблюдается у монооксида углерода, что свидетельствует о высокой
токсичности процесса окислительной регенерации.

Согласно третьей стадии реакции (1) происходит образование монооксида углерода, при
этом температуры выжига кокса недостаточно для его доокисления в диоксид, поэтому в ходе
реакции наблюдается рост его концентрации.

Отрыв углерода в результате распада углерод-кислородного комплекса во второй и пятой
стадиях схемы (1) приводит к выделению диоксида углерода,

Образование водяного пара сопровождает распад углерод-водородного комплекса в соот-
ветствии с четвертым уравнением реакции (1).

Следует отметить, что в каждый момент времени сумма концентраций веществ в газовой
фазе равна 1. Поскольку концентрации выражены в массовых долях, из постоянства их суммы
следует постоянство количества атомов в системе, а следовательно, построенная модель отвечает
закону сохранения массы.

На рис. 11 можно проследить увеличение среднего значения температуры зерна катали-
затора. Это обусловлено теплообменом между высокотемпературной газовой смесью и зерном
катализатора, а также протеканием экзотермических реакций в зерне. Поскольку единственным
процессом, протекающим в слое газа, является отдача его тепловой энергии зерну, температу-
ра газа снижается. Также можно отметить, что при установлении процесса температура газа
и температура зерна с определенной точностью равны, что соответствует общему началу термо-
динамики и свидетельствует об адекватности разработанной математической модели.

Графики на рис. 12 иллюстрируют увеличение средней температуры зерна при увеличе-
нии радиуса зерна катализатора для различных начальных массовых долей коксовых отложений
зерне.

Рис. 13 иллюстрирует динамику концентрации угарного газа в зависимости от радиуса
зерна катализатора при различных начальных массовых долях кокса. Из графиков видно, что
наиболее интенсивно угарный газ выделяется при малых значениях радиуса, то есть при окис-
лительной регенерации мелкодисперсного катализатора. Это явление обусловлено тем, что моно-
оксид углерода выделяется при распаде углерод-кислородного комплекса, наименее устойчивой
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Рис. 12. Зависимость температуры зерна от радиуса зерна катализатора при различных начальных значе-
ниях массовой доли кокса

Рис. 13. Зависимость концентрации угарного газа от радиуса зерна катализатора при различных начальных
значениях массовой доли кокса

к температурным воздействиям составляющей коксовых отложений, а при увеличении радиуса
зерна скорость выжига снижается, что приводит к снижению интенсивности выделения продук-
тов реакции.

Заключение

В работе построена усредненная математическая модель окислительной регенерации алю-
мокобальтмолибденового катализатора гидрокрекинга. Модель представляет собой нелинейную
систему обыкновенных дифференциальных уравнений и включает в себя несколько уровней:
кинетическую модель, модель процессов на зерне катализатора и модель процессов в слое ката-
лизатора.
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С использованием метода Кутты–Мерсона проведен вычислительный эксперимент, постро-
ены графики решений. Полученные результаты соответствуют закону сохранения массы и обще-
му началу термодинамики, динамика концентраций веществ качественно соответствует схеме
химических превращений, происходящих в процессе окислительной регенерации, что свиде-
тельствует об адекватности построенной усредненной модели.

Разработанная модель сможет послужить основой для качественных исследований окисли-
тельной регенерации, в том числе температурной устойчивости процесса, а методика построения
может быть применена для построения усредненных моделей иных каталитических процессов.
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