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Аннотация. Одним из важнейших процессов, обеспечивающих глубокую переработку 

нефти как за рубежом, так и в России, является процесс каталитического крекинга. Это 

крупнейший тоннажный процесс вторичной переработки нефти и занимает второе место 

по объему перерабатываемого сырья после его первичной перегонки. Изучение 

процессов на зерне катализатора необходимо для создания эффективных каталитических 

систем. Расчеты химического процесса на зерне катализатора проводят на основе 

решения уравнений балансов масс компонентов и тепла. 

1. Введение

При использовании гетерогенного катализатора процессы массо- и тепло- переноса могут
оказывать существенное влияние и эффективность работы каталитического реактора с

гетерогенным катализатором определяется как термодинамикой и кинетикой химической

реакции, так и процессами массо- и теплопереноса. В лабораторных экспериментах используют

условия, в которых массо- и теплопереносом можно пренебречь, например, мелкие зерна
катализатора и большие скорости потока. Но в промышленном реакторе этого сделать нельзя.

Поэтому необходимо учитывать процессы тепло- и массопереноса в зерне катализатора и в

приповерхностном слое газа или жидкости. Гетерогенно-каталитический процесс на зерне
катализатора включает следующие стадии: 1) транспорт реагента к внешней поверхности

катализатора, 2) транспорт реагента к внутренней поверхности катализатора, 3) адсорбцию

реагента и реакцию на поверхности; десорбцию продуктов с поверхности, 4) обратный
транспорт продуктов от внутренней и внешней поверхности.

В результате протекания химической реакции при недостаточно интенсивной диффузии 

концентрация реагента в зерне катализатора уменьшается. Концентрация в центре зерна ниже, 

чем на поверхности. Если поток недостаточно интенсивно омывает зерно катализатора, то 
молекулы реагента слабо диффундируют к поверхности катализатора и их концентрация на 

внешней поверхности ниже концентрации в потоке. Поэтому необходимо учитывать не только 

изменение концентрации вещества в результате реакции и диффузию молекул в порах 
катализатора, но и диффузию вещества через тонкий приповерхностный слой (внешнюю 

диффузию) вокруг частицы катализатора. 

Кроме того, в результате протекания химической реакции в зерне катализатора выделяется 

тепло, температура в зерне повышается, при этом может увеличиться скорость реакции (по 
закону Аррениуса). Посредством теплопроводности тепло переносится к поверхности 

катализатора. Если теплопроводность зерна невелика, то температура в центре зерна может 

быть выше, чем на поверхности зерна. Если поток недостаточно интенсивно омывает зерно 
катализатора, то температура на поверхности может быть выше температуры в потоке. Поэтому 

необходимо учитывать тепловыделение или поглощение тепла в результате химической 
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реакции, перенос тепла посредством теплопроводности, обмен теплом между поверхностью 
зерна и потоком (внешний теплообмен).[1-5] 

Протекание химической реакции с изменением числа молей реакции и, соответственно, 

изменением объема газовой фазы может привести к возникновению гидродинамического 
стефановского потока в направлении, в котором происходит уменьшение числа молей 

реагентов (к центру зерна, если реакция идет с уменьшением числа молей, и от центра – при 

увеличении числа молей). Стефановский поток возникает также из-за различия коэффициентов 
диффузии разных реагентов [6]. 

2. Математическое описание каталитического процесса в зерне катализатора

В связи с тем, что форма и размер внутренних образований, как правило, неодинаковы, каждое

зерно катализатора будет иметь свою детальную структуру и соответствующее ей описание
протекания реакции. Однако, так как отдельные внутренние образования имеют размеры от

нанометра до микрометра, а одно зерно катализатора – от одного миллиметра до одного

сантиметра, то одно зерно катализатора содержит 10
9
 – 10

14
 более мелких частиц . К такой

системе можно применить общие статистические подходы и рассматривать зерно катализатора

как гомогенную среду, в которой протекает реакция со скоростью моль/(м
3
 зерна·с), а механизм

переноса вещества и тепла описывается в рамках диффузионного механизма.

Процессы массопереноса в зерне в общем случае описываются уравнениями Стефана-
Максвелла для каждого вещества. При рассмотрении зерна катализатора как гомогенной среды 

(квазигомогенная модель) предполагается, что обмен по температуре между газом в порах 

зерна и твердой фазой пористой среды проходит интенсивно. Тогда температуру T твердой 
фазы пористой среды и газа в каждой точке зерна можно считать одинаковой и процесс 

теплопереноса в зерне катализатора описывать известным уравнением теплопроводности.

Cделав ряд приближений и перейдем в сферические координаты. В этих координатах 
уравнения для концентрации i-го компонента газа и для температуры на отдельном пористом 

зерне катализатора имеют вид: 

𝑟2 𝜕𝜔𝑖

𝜕𝑡
=

𝜕

𝜕𝑟
(𝐷𝑒𝑖𝑟2 𝜕𝜔𝑖

𝜕𝑟
) + 𝑟2 𝑅𝑖

𝜌
, 𝑖 = 1,2, … , 𝑁 (1) 

𝑟2𝐶𝑐
𝜕𝑇
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𝜕
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(𝜆𝑒𝑟2 𝜕𝑇

𝜕𝑟
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а граничные условия при 

𝑟 = 𝑅𝑝: 

𝐷𝑒𝑖𝑅𝑝
2 𝑑𝜔𝑖
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Граничные условия при 

 𝑟 = 0: 
𝑑𝜔𝑖

𝑑𝑟
= 0   (4) 
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Где 𝐶𝑐-теплоемкость зерна катализатора, Дж/(м
3
 зерна∙К), 𝜆𝑒-эффективный коэффициент 

теплопроводности зерна катализатора, Дж/(м∙с∙К), j = 1, 2, …, Nr-номер реакции, 𝑄𝑗-тепловой 

эффект j-ой реакции, Дж/моль, 𝑊𝑗-мольная скорость j-й реакции, т.е., здесь размерность 

скорости имеет вид моль/(м
3
 зерна·с),T-температура, К, 𝜌- плотность газовой смеси, г/м

3 

, 𝜔𝑖-массовая доля i–го вещества, гi-го вещества/гсмеси, , t – время, с, 𝐷𝑒𝑖-эффективный коэффициент 

диффузии i-го вещества в пористой среде, м
2
/c, 𝑅𝑖- массовая скорость

образования/расходования i–го компонента в единице объема гранулы, т.е., здесь размерность 

скорости имеет вид гi-го вещества /(м
3
зерна·с), 𝑅𝑝 -радиус зерна катализатора, м, 𝑇0-температуры в 

потоке, К, 𝜔𝑖
0-массовая доля i–го вещества в потоке, гi-го вещества/гсмеси, 𝛽𝑖 ,- коэффициент

Секция: Математическое моделирование физико-технических процессов и систем 
Математическое моделирование процессов массо-теплопереноса на зерне катализатора каталитического крекинга

VI Международная конференция и молодёжная школа «Информационные технологии и нанотехнологии» (ИТНТ-2020) 807



массообмена между поверхностью зерна и потоком, м/с, 𝛼- коэффициент теплообмена между 
поверхностью зерна и потоком, Дж/(м

2
∙с∙К)[7-8] 

3. Результаты

Используя математическую модель (1),(2) с граничными условиями  (3),(4) произведены
расчеты для зерна катализатора каталитического крекинга. За основу взята шестикомпонентная

кинетическая модель c пятью реакциями[9].Получена одномерная зависимость концентрации  и

температуры от радиуса в некоторый момент времени в виде поверхности на плоскости
сечения гранулы, проходящей через ее центр.

Рисунок 1. График зависимости концентрации(вакуумный газойль)  от r. 

Рисунок 2. График зависимости температуры  от r. 
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Abstract. The catalytic cracking process is one of the most important processes. This is the 

largest tonnage process of oil production and takes the second place in oil production after its 

primary distillation. The study of processes on the catalyst grain is necessary to create effective 

catalytic systems. The calculations of the chemical process on the catalyst grain are carried out 

on the basis of solutions of the equations of balance of the mass of components and heat 
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