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 وهگزانهیدروژناسیون سیکلسازی راکتور بستر ثابت کاتالیستی فرایند دیمدلسازی و بهینه

 

 ،*3 امیرحسین يزدان بخشو  2 علی حبیبی، 1 روزبه غنیی

 
 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 16/10/1400: دريافت مقاله

 21/12/1400پذيرش مقاله: 

 
پرداخته  کلوهگزانیس ونیدروژناسیهیواکنش د یصنعت نديفرا یمقاله به مدلساز نيدر ا

با استفاده  است که یستیراکتور بسترثابت کاتال کيمتشکل از  یشنهادیشده است. طرح پ

و  کلوهگزانیس ونیدروژناسیهید نديفرا وم،ینیآلوم دیو اکس نیپلات ستیاز ذرات کاتال

-نهیع بهبخشد. در واقیرا تحقق م دروژنیمانند بنزن و ه یمهمآن به محصولات  ليتبد

دار سوخت دوست کيرا به عنوان  دروژنیه یاديز ريمقاد دیصورت گرفته، امکان تول یساز

سازد. معادلات را میسر می یآلودگ چگونهیه دیبه همراه بنزن و بدون تول ست،يز طیمح

از  یهمگ ،، و معادله  افت فشار هستندیجرم، انرژ ایهحاکم بر مسئله که شامل موازنه

 انيحرکت جر دار،يپا طيباشند که با فرض شرای( مODE) یمعمول لیفرانسيدنوع معادلات 

اند. در بدست آمده ریمتغ یکيزیف اتیهمگن، و خصوص یستیبستر کاتال یبر رو یمحور

ل آن ح یادر نظر گرفته شده که بر ئلهمس یهمگن برا یبعد کي یاضيمدل ر کي جه،ینت

دما،  راتییتغ یهایمنحندر نهايت، ه است. مرتبه چهار استفاده شد یاز روش رانگ کوتا

شدند و پس از آن، عملکرد  ریو تفس میاجزا در طول راکتور ترس یو جزء مول ل،يتبد زانیم

 0.88  صولمح دیتول زانیآن م جهیشد که در نت یساز نهیبه کیژنت تميراکتور توسط الگور

 جيمدل ارائه شده، نتا یاز دقت و اعتبارسنج نانیاطم یبرا ن،ی. همچنافتي شيافزا %

 حاصل گشته است. یاند که دقت قابل قبولشده سهيمقا یشگاهيبا اطلاعات ازما یسازهیشب

 

 واژگان كلیدي:

 هیدروژناسیون،دی

 سیکلو هگزان،

 راکتور بستر ثابت،

 مدلسازی،

 .سازیبهینه

 

 

 *مقدمه-1
به طور   ایبنزن به عنوان يک ترکیب اروماتیک تک حلقه

الکیلاسیون تولوئن، دیهايی مانند هیدروتوسط روش عمده

هیدروژناسیون سیکلوهگزان تولید کراکینگ با بخار، و دی

هیدروژناسیون در اين پژوهش مورد شود که روش دیمی

بررسی قرار گرفته است. بنزن نقش مهمی را در تولید طیف 

ا هوسیعی از مواد مانند اتیل بنزن، سیکلوهگزان، پلاستیک

کند. به علاوه، بنزن به عنوان يک حلال ها ايفا میرزين و

شود، اما به دلیل خاصیت سمی بالای آن مهم شناخته می

شوند. علاوه بر ها به آن ترجیح داده میاغلب ساير حلال

ها و پلی استايرن کاربردهای مذکور، بنزن در تولید نايلون

رد. اخیرا از گیای مورد استفاده قرار مینیز به طور گسترده

                                                 
 a.yazdanbakhsh@ut.ac.ir* پست الکترونیک نويسنده مسئول: 

 دانشکده مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی امیرکبیر تهران. 1

 مجتمع دانشگاهی شیمی و مهندسی شیمی، دانشگاه صنعتی مالک اشتر تهران. 2

 دانشکده مهندسی شیمی، دانشگاه تهران .3

ها نیز استفاده گرديده بنزن در افزايش عدد اکتان سوخت

ديگر، سیکلوهگزان به عنوان يک . از سوی [2. 1]است

ر شود که در مقاديسیکلوالکان نسبتا پايدار شناخته می

گردد. اين سیکلو الکان يک ناچیز در نفت خام يافت می

ی اترکیب بی رنگ و قابل اشتعال است که به طور گسترده

توان رود. میبه عنوان ماده  واسطه در تولید نايلون بکار می

بزرگی از سیکلوهگزانی که تولید می اذعان داشت که بخش

شود در تولید اديپیک اسید و کاپرولاکتام که مواد واسطه 

گردد. بخش اندکی از در تولید نايلون هستند استفاده می

های پلیمری ها و در واکنشسیکلوهگزان نیز در تولید حلال

ترين روش تولید گیرد. عمدهمورد استفاده قرار می

  .[3،4]يق واکنش هیدروژناسیون بنزن استسیکلوهگزان از طر
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( نشان دهنده واکنش کاتالیستی 1معادله )

هیدروژناسیون سیکلوهگزان است که يک واکنش دی

برگشت پذير گرماگیر با بکارگیری کاتالیست پلاتین و 

 .[6. 5] باشداکسید الومینیوم می

(1        )
6 12 6 6 2C H C H 3H   H=206.2 KJ/mol  

های تولید هیدروژن، در مقايسه با ساير روش

هیدروژناسیون سیکلوهگزان به دلیل عدم تولید آلاينده دی

هايی مانند کربن منواکسید و کربن دی اکسید و همچنین 

تری محسوب       عدم تولید محصولات جانبی روش پاک

گردد. هیدروژن يک سوخت بدون الاينده و يک می

ابع انرژی آلوده کننده محیط جايگزين مناسب برای من

 تواندزيست مانند سوخت های فسیلی است. هیدروژن می

های مختلفی مانند رفرمینگ گاز طبیعی، به روش

های فسیلی، و الکترولیز آب اکسیداسیون جزئی سوخت

های مذکور فرايندهای پر تولید شود. از آنجايی که روش

ن بايد در دما ای هستند و انتقال و نگهداری هیدروژهزينه

و فشار خاصی انجام شود، هیدروژن هنوز نتوانسته است به 

های آلاينده در عنوان يک جايگزين ايده ال برای سوخت

 .[9-7]مقیاس صنعتی مطرح شود 

هیدروژناسیون سیکلوهگزان در اين پژوهش، فرايند دی

و هیدروژن را بدون تولید گازهای  مقادير قابل توجهی بنزن

ای توسط واکنشی کاتالیستی و گرماگیر که در ادامه گلخانه

کند. محدوده دمايی اين واکنش مابین آيد تولید میمی

کیلوپاسکال  3/101کلوين و فشار عملیاتی آن  523و  423

است. همچنین بايد به اين نکته اشاره شود که فرايند 

-آال برای ذخیرهوهگزان روشی ايدهیدروژناسیون سیکلدی

 سازی و انتقال هیدروژن است.

هیدروژناسیون تحقیقات زيادی بر روی فرايند دی

سیکلوهگزان و مدلسازی راکتور آن انجام گرفته است. در 

اکاماتسو و همکارانش نوع جديدی از راکتور  2009سال 

هیدروژناسیون سیکلوهگزان غشايی را برای واکنش دی

دادند. در راکتور پیشنهادی آنها هیچ گونه گاز جارو  پیشنهاد

ای استفاده نشده بود. در نتیجه اين کننده و حمل کننده

کار، هیدروژن با خلوص بالا با قابلیت استفاده مستقیم در 

 2012در سال . [10]های سوختی بدست آمد سلول

کاستونیکولاس و همکارانش غشاهايی از جنس سیلیکا با 

تخلخل در ابعاد میکرو ساختند که کیفیت قابل توجهی 

هیدروژناسیون سیکلوهگزان برای بکارگیری در فرايند دی

های آزمايشگاهی، غشای پیشنهادی داشتند. طبق ارزيابی

تور العاده ای جهت بکارگیری در راکآنها پتانسیل فوق

 هیدروژناسیون سیکلوهگزان از خود نشان دادغشايی دی

راکتور حبابی که  گ و فرمنت يکوان 2016. در سال [11]

ی ذرات کريستالی پلاتین بود برای واکنش در بر دارنده

هیدروژناسیون سیکلوهگزان پیشنهاد دادند. در مطالعه دی

ها تاثیر تغییرات حجم مخلوط واکنش دهنده نیز در نظر آن

سازی نزديکی قابل گرفته شده بود. در نهايت، نتايج شبیه

. اخیرا در سال [1]زمايشگاهی داشتندآهای قبولی با داده

وانگ و همکارانش يک راکتور غشايی خورشیدی را  2021

هیدروژناسیون سیکلوهگزان پیشنهاد برای واکنش دی

دادند. مطالعه آنها پل ارتباطی بود بین تکنولوژی انرژی 

هیدروژناسیون سیکلوهگزان و خورشیدی، فرايند دی

 نديپژوهش، فرا نيدر ا. [12]رهای غشايیراکتو

شده  سازیای بهینهبه گونه کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی

 دیرا بدون تول دروژنیبنزن و ه یقابل توجه ريمقاد که است

که  ریو گرماگ یستیکاتال یتوسط واکنش یاگلخانه یگازها

 يیکند. محدوده دمایم دیولشرح داده شده است، تدر ادامه 

ان  یاتیو فشار عمل نيکلو 523و  423 نیواکنش ماب نيا

ره شانکته ا نيبه ا ديبا نیاست. همچن لوپاسکالیک 3/101

دهيا یروش کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی نديشود که فرا

 .[13. 11]است دروژنیو انتقال ه یساز رهیذخ یال برا

 نديشرح فرا -2
( ، سیکلوهگزان به عنوان خوراک وارد راکتور 1طبق شکل )

شده و از درون بستر کاتالیستی که شامل ذرات پلاتین و 

آن، گاز خروجی  کند. پس ازاکسید الومینیوم است عبور می

شود که در آنجا هیدروژن از راکتور وارد يک جداکننده می

گردند. شرايط عملیاتی و و بنزن از يکديگر جدا می

 .[14] آورده شده اند 1مشخصات راکتور در جدول 

 
 نکلوهگزایهیدروژناسیون سدی نديفرا کیشمات ینما -1شکل 
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 و مشخصات راکتور یاتیعمل طيشرا -1جدول     
 پارامتر مقدار

 (متر میلی) کاتالیست ذرات قطر 3.55

 تخلخل بستر کاتالیستی 0.39

 ترکیب خوراک بر حسب جزء مولی

0.10 12H6C 

0.90 Ar 

500 
510×1.013 

9430.13 

 کلوين(دمای ورودی )

 فشار ورودی )پاسکال(

 دبی مولی خوراک )مول بر ساعت(

 طول راکتور )متر( 3

 قطر راکتور )متر( 0.72

 *مدل سینیتیکی-3
هیدروژناسیون سیکلوهگزان توسط سرعت واکنش دی

 :    [3]شود ( بیان می2معادله )

(2                                       )2

2

3

3

( )

1 ( )

 





P C
B

H

c
B P C

H

K P
k P

P
r

K K P

P

 

ثابت تعادلی جذب رای  BKثابت سرعت،  kدر معادله  فوق، 

ثابت تعادلی سرعت هستند که معادلات آنها در  Kpبنزن و 

 :[14]زير آورده شده است 

(3                             )
4270

0.221exp( )


k
T

 

(4                   )10 6270
2.03 10 exp( ) BK

T
 

(5                     )35 3190
4.89 10 exp( ) PK

T
 

 مدل رياضی -4
مدلسازی رياضی همواره به عنوان يک ابزار سودمند جهت 

بررسی رفتار راکتور ها و تعیین مقادير پارامتر های خروجی 

بینی شرايط فرايند شناخته شده است. در کنار پیش

همچنین مدلسازی رياضی نقش مهمی را در بهبود عملکرد 

. در اين مطالعه، مدلسازی [17-15]کند راکتور ايفا می

هیدروژناسیون سیکلوهگزان بر اساس يک مدل راکتور دی

رياضی يک بعدی همگن انجام شده است. اين مدل بر 

اساس شرايط پايدار طراحی شده که در آن جريان خوراک 

به صورت محوری از روی بستر کاتالیستی همگن عبور می

اص فیزيکی مربوط به اجزای شرکت کند. همچنین خو

                                                 
 

کننده در واکنش به صورت متغیر در نظر گرفته شده است 

و از اتلاف های حرارتی و جرمی صرف نظر شده. در نهايت 

حل  4معادلات بدست آمده توسط روش رانگ کوتای مرتبه 

های جرم و انرژی به شده اند. معادلات مربوط به موازنه

 اند.آورده شده 2ول همراه ساير معادلات در جد

 های جرم و انرژی و ساير معادلات کمکیموازنه -2جدول 

 موازنه جرم

𝑑𝑥𝐶
𝑑𝑧

=
𝜂𝑟𝐶𝐴

𝐹𝐶
0  

 موازنه انرژي

ṁ𝐶𝑃𝑚𝑖𝑥

𝑑𝑇

𝑑𝑧
= −∆𝐻𝑟𝑥𝑛𝜂𝑟𝐶𝐴 

 گرماي ويژه اجزاء خالص

𝐶𝑃
0 = 𝐶1 + 𝐶2 [

𝐶3/𝑇

sinh(𝐶3/𝑇)
]
2

+ 𝐶4 [
𝐶5/𝑇

cosh(𝐶5/𝑇)
]
2

 

 افت فشار

𝑑𝑃

𝑑𝑧
=
150𝜇(1 − 𝜀)2

𝜑𝑠
2𝑑𝑝

2𝜀3
𝑢 +

1.75𝜌(1 − 𝜀)

𝜑𝑠𝑑𝑝𝜀
3

𝑢2 

 اعتبارسنجی مدل -5 

در اين مطالعه جهت بررسی دقت و اعتبارسنجی مدل ارائه 

تبديل بدست آمده برای سیکلوهگزان در شده، میزان 

دماهای مختلف با مقادير آزمايشگاهی میزان تبديل 

سیکلوهگزان مربوط به يک راکتور بستر ثابت کاتالیستی 

( آورده شده 3مقايسه شده است. اين مقايسه در جدول )

است. همانطور که مشخص است مقايسه  بین مقادير بدست 

شان دهنده دقت مدل امده با مقادير ازمايشگاهی ن

 . [18]پیشنهادی است

 ليتبد زانیم سهيمقا قيمدل از طر یاعتبار سنج -3جدول 

 کلوهگزانیس

میزان تبديل  دما

سیکلوهگزان         

 مايشگاهی()مقادير از

 تبديل میزان

 سیکلوهگزان                     

 مدلسازی( مقادير)

423 0.0714 0.0735 

448 0.1434 0.1476 

473 0.3010 0.3052 

498 0.5793 0.5842 

23 0.8812 0.8866 

544 0.9903 0.9971 
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 نتايج و بحث -6
هیدروژناسیون سیکلوهگزان در سازی راکتور دینتايج شبیه

ب نمودارهايی که در ادامه درج شده، آورده شده است. قال

دهنده منحنی تغییرات دما در طوا راکتور ( نشان2شکل )

هیدروژناسیون سیکلوهگزان است. همانطور که مشخص دی

است، در ابتدای راکتور به دلیل غلظت بالای واکنش دهنده

هیدروژناسیون ها و در نتیجه سرعت بالای واکنش دی

ان که واکنشی گرماگیر است کاهش دمای سیکلوهگز

افتد. پس از مدتی با کاهش سرعت سريعی اتفاق می

شود و در واکنش، شیب منحنی تغییرات دما کمتر می

نهايت همانطور که در نمودار مشخص است دما تا پايان 

  ماند.راکتور تقريبا ثابت می

 
 هیدروژناسیوندما در راکتور دی راتییتغ یمنحن -2شکل 

 کلوهگزانیس

( نمايانگر میزان تبديل سیکلوهگزان در طول 3شکل )

راکتور است. همانطور که مشخص است، در ابتدای راکتور 

ها و در نتیجه سرعت به دلیل غلظت بالای واکنش دهنده

بالای واکنش، میزان تبديل بطور قابل توجهی افزايش يافته 

است. سپس، کاهش سرعت واکنش منجر به تغییرات 

شود تا اينکه میزان تبديل به متری در میزان تبديل میک

 رسد.در انتهای راکتور می 0.657مقدار نهايی خود يعنی 

 
تور در راک کلوهگزانیس ليتبد زانیم راتییتغ یمنحن -3شکل 

 کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی

های مولی سیکلوهگزان، بنزن و هیدروژن در تغییرات دبی

نمايش داده شده است.  (6)تا  (4)ل طول راکتور، در اشکا

 هنتیج در و هادهنده واکنش بالای غلظت دلیل به ابتدا در

های مولی زياد واکنش، شدت تغییرات دبی بالای سرعت

است. پس از آن، با کاهش قابل توجه سرعت واکنش نسبت 

 های مولی تا حد قابلبه ابتدای راکتور، شدت تغییرات دبی

. طبق نمودارهای مذکور، با وارد يابدتوجهی کاهش می

مول بر ساعت سیکلوهگزان به عنوان خوراک  943کردن 

مول بر ساعت  1851مول بر ساعت بنزن و  618به راکتور، 

 مد.آهیدروژن به عنوان محصولات واکنش بدست خواهد 

 
در راکتور  کلوهگزانیس یمول یدب راتییتغ یمنحن -4شکل 

 کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی

 
بنزن در راکتور  یمول یدب راتییتغ یمنحن -5شکل 

 کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی

 
در راکتور  دروژنیه یمول یدب راتییتغ یمنحن -6شکل 

 کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی
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جهت بدست  یدیمف یهاروش یساز نهیبه یهاکیتکن

آن  و بهبود عملکرد ستمیس یاتیعمل طيشرا نيآوردن بهتر

 یمختلف یسازنهیبه یهاله، روشأه به نوع مسهستند. بست

، پژوهش ني. در ارندیمورد استفاده قرار بگ توانندیم

توسط  کلوهگزانیهیدروژناسیون سعملکرد راکتور دی

 یازسبهینه نگلیس یسازنهیو روش به کیژنت تميالگور

 یبنزن که محصول اصل یدیتول یمول یشده است. دب

ر حداکثر شود د ديکه با یدفواکنش است به عنوان تابع ه

دهنده تابع هدف نشان رينظر گرفته شده است. معادله ز

 :است

(6)                            
Ben BenBen out inPr od F F  

هیدروژناسیون راکتور دی یسازنهیبه منظور به نجايدر ا

ل ک یمول یو دب یاتیفشار عمل ،یورود یدما کلوهگزان،یس

 میتصم یها ریبه عنوان متغ شودیراکتور م که وارد یخوراک

 اند.ساز انتخاب شده

در طول راکتور،  ادياز افت فشار ز یریجلوگ یبرا ن،یهمچن 

با در نظر گرفتن افت  شده یسازنهیافت فشار راکتور به

ه ب کلوهگزانیهیدروژناسیون سدی یفشار راکتور صنعت

وه، . به علاعنوان تابع محدود کننده در نظر گرفته شده است

 یسازنهیبنزن در راکتور به دیبه منظور بالاتر بردن بازده تول

هیدروژناسیون دی یشده نسبت به راکتور عاد

ده عنوان تابع محدود کنن هبنزن ب دیبازده تول کلوهگزان،یس

مذکور در ذيل  یانتخاب شده است. توابع محدود کننده

 اند:آورده شده

(7                       )                    P 0.5 atm  

 (8)                                             BenYield 0.1 

دهنده پارامتر های ورودی الگوريتم نشان 5و  4جداول 

ساز و محدوده تغییرات ژنتیک در کنار متغیرهای تصمیم

 زی، میزان تولید بنزنساآنهاست. با توجه به نتايج بهینه

سازی شده نسبت به افزايش را در راکتور بهینه % 0.88

 راکتور عادی نشان داده است.

در کنار  کیژنت تميالگور یورود یپارامترها -4دول ج

 راتییساز و محدوده تغمیتصم یرهایمتغ
 نام متغیر مقدار

0400 600  T
 

 کلوين() ورودی دمای

00.5 1.5P 
 

 اتمسفر() عملیاتی فشار

0
8000 11000  tF

 
 

 مول) خوراک مولی دبی

 ساعت( بر

 یساز نهیبه جينتا -5دول ج
 مقدار  متغیر هدف

 

615.37 
      میزان تولید بنزن      

 )مول بر ساعت(

 مقدار متغیر های تصمیم ساز

 کلوين() ورودی دمای 583.72

 اتمسفر() عملیاتی فشار 1.07

 بر مول) خوراک مولی دبی 10017.43

 ساعت(

 نتیجه گیري -7

در اين پژوهش فرايند تولید بنزن و هیدروژن توسط واکنش 

هیدروژناسیون سیکلوهگزان پیشنهاد و مدلسازی شده دی

است. به اين منظور يک راکتور بستر ثابت کاتالیستی که از 

کند در نظر نیوم استفاده میکاتالیست پلاتین و اکسید الومی

 سازیگرفته شده است. در ادامه، اطلاعات مربوط به شبیه

 سازی که شاملو مدلسازی راکتور ذکر شده و نتايج شبیه

های مولی اجزای شرکت نمودارهای تغییرات دما، دبی

دهنده است ارائه کننده در واکنش و میزان تبديل واکنش

ی راکتور تغییرات محسوسی اند. طبق نتايج، در ابتداشده

های مولی اجزاء واکنش رخ   در دما، میزان تبديل و دبی

دهد. اما پس از گذشت زمان هنگامی که سرعت واکنش می

يابد، تغییرات متغیرهای مذکور کمتر شده و کاهش می

رسند. در پايان از الگوريتم ژنتیک تقريبا به مقدار ثابتی می

سازی عملکرد ت بهینهدر حالت تابع هدف سینگل جه

هیدروژناسیون سیکلوهگزان استفاده راکتور پیشنهادی دی

شده است که در نتیجه آن میزان تولید بنزن در راکتور 

 توجهی افزايش يافته است.سازی شده به مقدار قابلبهینه
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