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اســتفاده از دینامیــک ســیالات محاســباتی بــرای 
شبیه ســازی راکتــور بســتر ســیال فرآینــد تولیــد 
الفین هــای ســبک از متانــول و مدل ســازی 

ســینتیکی آن

چكيده

ــه الفيــن طــی یــک دهــه  ــول ب ــالا جهــت توليــد الفين هــای ســبک، روش تبدیــل کاتاليســتی متان ــا بازدهــی ب در بيــن فرآیندهــای ب
ــا اســتفاده از دیناميــک ســيالات محاســباتی  ــا ب گذشــته، توســعه قابــل توجهــی داشــته اســت. در ایــن مطالعــه ســعی شــده اســت ت
ــرای  ــه الفيــن پرداختــه شــود. از مــدل اویلرین-اویلریــن ب ــول ب ــه بررســی فرآینــد تبدیــل متان )CFD( و به کمــک نرم افــزار کامســول ب

حــل جریــان فــاز پيوســته و پراکنــده اســتفاده شــد و روابــط بــا اســتفاده از روش المــان محــدود حــل شــدند. بــرای فرآینــد متانــول 
ــد.  ــب به دســت آمدن ــزار متل ــم ژنتيــک در نرم اف ــن، مــدل ســينتيكی پيشــنهاد شــد و پارامترهــای ســينتيكی توســط الگوریت ــه الفي ب
ســپس مقایســه ای بيــن نتایــج تجربــی و مــدل پيشــنهادی بــرای محصــولات مهــم صــورت گرفــت کــه نشــان از تطابــق خــوب بيــن ایــن 
دو داشــت و متوســط خطــای نســبی بــرای درصــد مولــی اتيلــن، پروپيلــن و بوتــن به ترتيــب برابــر 2/40%، 1/35% و 3/11% به دســت 
آمــد. در ادامــه پــس از اعتبارســنجی مــدل، پارامترهــای مختلفــی از جملــه توزیــع فــاز جامــد درون بســتر، بردارهــای ســرعت، انــدازه 
ذرات، افــت فشــار بســتر و متوســط کســر جرمــی اجــزاء، بــر عملكــرد راکتــور مــورد بررســی قــرار گرفتنــد. بررســی توزیــع فــاز جامــد 
درون بســتر در ســرعت ورودی و زمان هــای مختلــف نشــان داد کــه غلظــت جامــد درون بســتر تقریبــاً رقيــق بــوده و ســاختار جریــان 
ــرار  ــورد بررســی ق ــای ســرعت م ــرروی برداره ــدازه ذرات ب ــر ان ــرآن، بررســی اث ــی نســبتاً همگــن به نظــر می رســد. علاوه ب به طــور کل
گرفــت و مشــاهده شــد کــه بــا افزایــش قطــر ذرات، آشــفتگی بردارهــای جریــان بيشــتر شــده و تعــداد گردابه هــای تشــكيل شــده در 
مناطــق پایينــی بســتر افزایــش یافتــه اســت. ســپس، بررســی متوســط کســر جرمــی هيدروکربن هــای توليــد شــده در طــول راکتــور 
نشــان داد کــه ميــزان کســر جرمــی اجــزاء افزایــش پيــدا کــرده اســت. همچنيــن، ميــزان تبدیــل متانــول در خروجــی راکتــور بــه بيــش 

از 90% رســيد.

كلمات كليدي: راکتور بستر سیال، متانول، الفین، دینامیک سیالات محاسباتی، مدل سینتیکی
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1. MTO
2. MTP

مقدمه

ــژه  ــيميایی و به وی ــواد ش ــد م ــته تولي ــه گذش در دو ده
ســوخت اتومبيــل و ســایر وســایل نقليــه از منابــع انــرژی 
ــه  ــی را ب ــی و زغال ســنگ توجــه خــاص تحقيقات غيرنفت
ــده گاز  ــرف عم ــت ]1[. مص ــرده اس ــوف ک ــود معط خ
ــيميایی و  ــات ش ــه ترکيب ــاده اولي ــوان م ــی به عن طبيع
ســوخت مایــع، بســيار مــورد توجــه قــرار گرفتــه اســت. 
گاز طبيعــی کــه جــزء اصلــی آن متــان اســت در کشــور 
ایــران بــه فراوانــی قابــل اســتحصال اســت و یــک منبــع 
ــت.  ــدگان اس ــرف کنن ــرای مص ــوب ب ــيار خ ــرژی بس ان
ــراه  ــورت گاز هم ــز به ص ــت خي ــق نف ــن گاز در مناط ای
نفــت اســت کــه یــا ســوزانده می شــود و یــا بــرای 
ــود  ــدد می ش ــق مج ــازن، تزری ــت از مخ ــاد برداش ازدی
]2[. از ایــن رو، یكــی از راه هــای بهتــر اســتفاده کــردن 
ــوخت های  ــا س ــيميایی و ی ــواد ش ــه م ــل ب از آن تبدی
جدیــد اســت کــه هــم از نظــر اقتصــادی و هــم از لحــاظ 
زیســت محيطــی مقــرون به صرفــه اســت ]3[. از طرفــی، 
ــع پتروشــيمی، قابليــت  تكنولوژی هــای مرســوم در صنای
توليــد الفين هــا و محصــولات پتروشــيميایی را فقــط 
ــد. از  ــی دارن ــود در گاز طبيع ــان موج ــع و ات از گاز مای
ــر فرآیندهــای فعلــی پتروشــيميایی  ــا تكيــه ب ــن رو، ب ای
ــاء داده  ــدان ارتق ــزوده موجــود را چن ــوان ارزش اف نمی ت
و مشــكلات صــادرات گاز را کاهــش داد. بنابرایــن، بایــد 
به دنبــال تكنولوژی هــای جدیــدی بــود کــه توانایــی 
فرآورده هــای  بــه  را  گاز  در  موجــود  متــان  تبدیــل 
بــا ارزش افــزوده داشــته باشــد ]4[. از فرآیندهایــی 
ــر  ــا ارزشــی نظي ــه محصــولات ب ــان را ب ــل مت ــه تبدی ک
ــول  ــه الفيــن1 و متان ــول ب الفين هــا ميســر می کنــد، متان
ــد، در  ــن فرآین ــن2 اســت ]5 و 6[. در طــی ای ــه پروپيل ب
مرحلــه اول، گاز طبيعــی بــه متانــول خــام تبدیــل شــده 
و در مرحلــه دوم متانــول حاصــل از طریــق واکنــش 
کاتاليســتی بــه اتيلــن و پروپيلــن تبدیــل می گــردد. 
طــی ســال های 99-1944، متانــول از بازگشــت ســرمایه 
بــه  بعــداً  الفين هــا  و  بــوده  برخــوردار  مطلوب تــری 
ــول  ــای اوج متان ــن، روزه ــيده اند. ليك ــوق رس ــطح ف س
دیگــر بــه پایــان رســيده اســت ولــی در مــورد الفين هــا 

مشــخص گردیــده اســت کــه از رشــد ســالانه ای معــادل 
ــه  ــتند، درحالی ک ــوردار هس ــكا برخ ــور امری 5% در کش
متانــول کمــاکان بــا مــازاد ظرفيــت مواجــه بــوده و ایــن 
وضعيــت طــی ده هــای آینــده نيــز ادامــه خواهــد داشــت. 
ــا  ــه الفين ه ــول ب ــل متان ــت تبدی ــر اهمي ــر بيانگ ــن ام ای
از طریــق فرآینــد MTO اســت. ایــن فرآینــد بــا اســتفاده 
SAPO- و ZSM-5 ــه ــی از جمل ــای گوناگون از کاتاليزوره

34 انجــام می شــود ]7[. کادینــگ و باتــر ]8[ کاتاليســت 

ZSM-5 را بــا ترکيبــات فســفر اصــلاح و مشــاهده کردنــد 

کــه گزینش پذیــری نســبت بــه پارافين هــای دو تــا پنــج 
کربنــی، پنــج % وزنــی و نســبت بــه آروماتيک هــا 20 تــا 
ــری  ــر، گزینش پذی ــرف دیگ ــش و از ط ــی کاه 40% وزن
ــد.  ــدا می کن ــش پي ــا 39% افزای ــا ت ــه الفين ه ــبت ب نس
کاتاليســت های SAPO-34 بــرای تبدیــل متانــول بــه 
الفيــن عملكــرد بســيار خوبــی دارنــد ]9[. کســير و 
ــت  ــن کاتاليس ــرد ای ــی عملك ــش ]10[ در بررس همكاران
ــد  ــبک و تولي ــای س ــرای الفين ه ــری 96% ب گزینش پذی
ــت  ــن کاتاليس ــد. ای ــزارش کردن ــان را گ ــم مت ــيار ک بس
ــای  ــت ]11[ در دم ــی و فرومن ــط مارچ ــن توس همچني
ــورد بررســی  ــول م ــل g 100 متان ــرای تبدی C° 480 و ب

قــرار گرفــت. g 41 اتيلــن، g 37 پروپيلــن، g 13 بوتــن و 
مقــداری متــان و پارافيــن در طــی ایــن واکنــش توليــد 
شــاخه دار  ایزومرهــای  و  آروماتيک هــا  اســت.  شــده 
در طــی فرآینــد متانــول بــه الفيــن بــا اســتفاده از 
تــلاش  در  نمی شــوند.  توليــد   SAPO-34 کاتاليســت 
بــرای بهبــود گزینش پذیــری و افزایــش طــول عمــر 
ــش  ــو و همكاران ــت SAPO-34، اینوی ــی کاتاليس عمليات
ــبت  ــا نس ــكل ب ــریع ني ــح س ــتفاده از تلقي ــا اس ]12[ ب
ســيليس بــه آلومينيــم 40 تــا 100، موفــق بــه افزایــش 
کامــل  تبدیــل  در   %90 تــا  اتيلــن  گزینش پذیــری 
ــول شــدند. امــروزه، دیناميــک ســيالات محاســباتی  متان
)CFD( به طــور گســترده ای بــرای بررســی جزئيــات 

ــد  ــان چن ــده جری هيدرودیناميكــی در راکتورهــای پيچي
فــازی اســتفاده می شــود ]13 و 14[. 
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1. Discrete element method
Riser .2 )گاز و ذرات جامد به سمت بالا جریان دارند(

Downer .3 )گاز و ذرات جامد به سمت پایين جریان دارند( 

به عنــوان مثــال، ژانــگ و همكارانــش ]15[ از CFD و
ــد  ــه بندی ذرات جام ــار خوش ــی رفت ــرای بررس DEM 1 ب

ــد.  ــتفاده کردن ــده3 اس ــن رون ــده2/ پایي ــور بالارون در راکت
ــر  ــت تأثي ــه ها، تح ــكيل خوش ــه تش ــان داد ک ــج نش نتای
ــی،  ــرایط عمليات ــه ش ــا از جمل ــيعی از متغيره ــف وس طي
خــواص ذرات و خــواص بســتر قــرار دارد. تســوجی و 
 CFD-DEM همكارانــش ]16[ از شبيه ســازی ترکيبــی
ــرای بررســی ســاختارهای جریــان ناشــی از حباب هــای  ب
ایجــاد شــده در بســتر ســيال مســتطيلی شــكل اســتفاده 
ــباتی  ــيالات محاس ــک س ــاص، دینامي ــور خ ــد. به ط کردن
بــرای شبيه ســازی فرآینــد تبدیــل متانــول بــه الفيــن هــم 
ــگ و  ــه، چان ــوان نمون ــت. به عن ــرار گرف ــورد اســتفاده ق م
همــكاران ]17[ بررســی محاســباتی از هيدرودیناميــک و 
ــور  ــک راکت ــد MTO در ی ــينتيكی فرآین ــای س واکنش ه
ــرخ  ــه ن ــان داد ک ــج نش ــد. نتای ــه دادن ــيال ارائ ــتر س بس
تبدیــل متانــول و بــازده محصــول بــه دمــا و فشــار واکنش 
ــتری  ــيت بيش ــه حساس ــول اولي ــدار متان ــه مق ــبت ب نس
ــان  ــازی جری ــرروی شبيه س ــری ب ــن دیگ ــد. محققي دارن
گاز - جامــد و واکنــش کاتاليــزوری MTO در راکتور بســتر 
ســيال مطالعاتــی را انجــام دادنــد. نتایــج بيانگــر آن بــود 
کــه دمــای خــوراک، ســرعت گاز ورودی و نســبت خــوراک 
ــرروی  ــی ب ــل توجه ــور قاب ــول به ط ــه متان ورودی آب ب
بــازده واکنــش تأثيــر می گذارنــد ]18[. لــو و همكارانــش 
]19[ اثــرات افزایــش مقيــاس را بــا تغييــر انــدازه راکتــور 
بــا شبيه ســازی CFD مــورد بررســی قــرار دادنــد و 
ــوان  ــی را می ت ــای هيدرودیناميك ــه ویژگی ه ــد ک دریافتن
ــی  ــی پيش بين ــرد ول ــی ک ــاس پيش بين ــش مقي ــا افزای ب
ــر نيســت. همچنيــن، ســونوچ و  رفتــار واکنــش امكان پذی
همكارانــش ]20[ فرآینــد MTO را در راکتــور بسترســيال 
ــد.  ــازی کردن ــط CFD شبيه س ــتی توس ــان برگش ــا جری ب
آنهــا دریافتنــد کــه ایــن راکتــور بــازده اتيلــن را کاهــش 
امــا بــازده پروپيلــن را افزایــش داده اســت. در ایــن 
ــباتی و  ــيالات محاس ــک س ــتفاده از دینامي ــا اس ــه، ب مقال
ــازی  ــی و شبيه س ــه بررس ــول ب ــزار کامس ــک نرم اف به کم
ــه الفيــن پرداختــه می شــود. از  فرآینــد تبدیــل متانــول ب
مــدل اویلرین-اویلریــن بــرای حــل جریــان فــاز پيوســته 

و پراکنــده اســتفاده شــده اســت. همچنيــن، مــدل 
ســينتيكی پيشــنهاد شــده اســت و پارامترهــای ســينتيكی 
ــت  ــب به دس ــزار متل ــک در نرم اف ــم ژنتي ــط الگوریت توس
آمده انــد. ســپس، مقایســه ای بيــن نتایــج تجربــی و مــدل 
ــت. در  ــورت گرف ــم ص ــولات مه ــرای محص ــنهادی ب پيش
ادامــه پــس از اعتبارســنجی مــدل، پارامترهــای مختلفــی 
از جملــه توزیــع فــاز جامــد درون بســتر، بردارهــای 
ســرعت، انــدازه ذرات، افــت فشــار بســتر و متوســط کســر 
ــر عملكــرد راکتــور مــورد بررســی قــرار  جرمــی اجــزاء، ب
ــنهادی و در  ــينتيكی پيش ــدل س ــتفاده از م ــد. اس گرفتن
ــيال  ــور بسترس ــد در راکت ــن فرآین ــازی ای ــه شبيه س ادام
ــه  ــبت ب ــه را نس ــن مطالع ــول، ای ــزار کامس ــط نرم اف توس

ــد. ــز می کن ــن متمای ــای محققي ــایر کاره س

شبیه  سازی و مدل سازی سینتیکی فرآیند

ــد  ــر فرآین ــم ب ــط حاک ــه بررســی رواب ــن قســمت ب در ای
تبدیــل متانــول بــه الفيــن و شــرایط حــل آنهــا به کمــک 
ــر  ــه حاض ــت. در مقال ــم پرداخ ــول خواهي ــزار کامس نرم اف
ســعی بــر آن شــده کــه بــا کمــک ابــزار CFD و دیــدگاه 
اویلریــن- اویلریــن جریــان دو فــازی گاز- جامــد در 
ــور  ــدل، راکت ــن م ــردد. در ای ــازی گ ــده شبيه س بالارون
ــده  ــازی ش ــی شبيه س ــان گردش ــا جری ــيال ب ــتر س بس
ــده متشــكل از ذرات  ــاز پراکن ــن سيســتم، ف اســت. در ای
ــا ســيال گازی در بالارونــده  کــروی جامــد )کاتاليســت( ب
ــيدن  ــض رس ــده به مح ــاز پراکن ــی رود. ف ــالا م ــودی ب عم
ــن  ــاورت گاز ورودی در پایي ــاره از مج ــی، دوب ــه خروج ب
بســتر تزریــق می شــوند، ســپس ایــن ذرات جامــد کــروی 
ــان گاز ســياليده شــده و به ســمت خروجــی  توســط جری
ــتر،  ــروج از بس ــا خ ــد و ب ــت می کنن ــالا حرک ــتر در ب بس
مجــدد از طریــق ورودی و در نزدیكــی ورودی گاز، بــه 
ــتر  ــاد بس ــث ایج ــر باع ــن ام ــوند. ای ــق می ش ــتر تزری بس

ــود. ــی می ش ــيال گردش س
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 ،MTO فرآینــد  واکنــش  ســينتيک  بــرای  همچنيــن 
واکنش هــای  و  شــد  انجــام  ســينتيكی  مدل ســازی 
ــعه داده  ــی توس ــولات اصل ــد محص ــرای تولي ــی ب مولكول

ــت.  ــده اس ش
روابط حاكم، موازنه جرم و مومنتم

مــدل اویلریــن- اویلریــن بــرای حــل جریــان فــاز پيوســته 
ــب نفــوذ  ــده اســتفاده شــده اســت. به دليــل ضری و پراکن
ــرج ذرات  ــل و ف ــاً در خل ــد، گاز صرف ــن گاز در جام پایي
رابطــه  بنابرایــن،  می شــود.  وارد  )کاتاليســت(  جامــد 
پيوســتگی بــرای فــاز پيوســته و پراکنــده به صــورت زیــر 

ــود:  ــان می ش بي
) ( .) ( 0ρ φ ρ φ∂

+∇ =
∂ d d d d du
t

                              )1(

) ( .) ( 0ρ φ ρ φ∂
+∇ =

∂ c c c c cu
t

                           )2(
ــه  ــوط ب ــر مرب ــان دهنده مقادی ــای c و d نش ــر نویس ه زی
فــاز پيوســته و پراکنــده و ϕ نشــان دهنده کســر حجمــی 
ــا  ــرای آنه ــر را ب ــه زی ــوان رابط ــه می ت ــت ک ــا اس فازه

تعریــف کــرد:
1φ φ= −c d

                                                       )3(
بــا بســط روابــط 1 و 2 و ساده ســازی روابــط و پایــا بــودن 

ــاز خواهيم داشــت: دو ف
( ) ( ). 0φ φ∂

+∇ =
∂ c c cu
t                                       )4(

( ) ( ). 0φ φ∂
+∇ =

∂ d d du
t

                                      )5(

رابطــه پيوســتگی بــرای مخلــوط را بــا توجــه بــه روابــط 4 
ــر نوشــت: ــی زی ــوان به صــورت کل و 5 می ت
( )( ). 1 0φ φ∇ + − =d d c du u                                )6(

ــته  ــاز پيوس ــرای ف ــم ب ــه مومنت ــط موازن ــن، رواب همچني
و فــاز پراکنــده بــا اســتفاده از روابــط زیــر به دســت 

می آیــد:
( ) ( ).ρ φ ∂ + ∇ = ∂ 

c c c c cu u u
t

                           )7(

( ) ,.φ φ τ φ ρ φ− ∇ +∇ + + +c c c c c m c c cp g F F
                   

( ) ( ).ρ φ ∂ + ∇ = ∂ 
d d d d du u u

t                               )8(

( ) ,.φ φ τ φ ρ φ− ∇ +∇ + + +d d d d d m d d dp g F F
                

∇p توزیــع فشــار در بســتر بــوده کــه در ادامــه  در اینجــا 

ــط  ــن در رواب ــه اســت. همچني ــرار گرفت ــورد بررســی ق م
ــاز توســط  ــرای هــر ف ــم تانســور تنــش ویســكوز ب مومنت
بــردار شــتاب   gا)m/s2( نشــان داده می شــود و   τا)Pa(
ــازی1   ــن ف ــروی بي ــت. Fmا)N/m3(ني ــن اس ــی زمي گرانش
ــش  ــر کش ــط، تأثي ــن رواب ــت. در ای ــم اس ــال مومنت انتق
ســطحی در مــورد فــاز گاز چشــم پوشــی شــده و توزیــع 
ــده  ــه نش ــر گرفت ــده در نظ ــيل ذرات پراکن ــدازه پتانس ان
ــاده  ــر س ــورت زی ــط 7 و 8 به ص ــت رواب ــت. در نهای اس

می شــوند:
( ) ( ).ρ ρ∂

+ ∇ =
∂c c c c cu u u
t

                                     )9(

( ) ,. φ τ
τ ρ

φ φ
∇

∇ +∇ + + + +m cc c
c c c

c c

F
p g F

                            

( ) ( ).ρ ρ∂
+ ∇ =

∂d d d d du u u
t

                           )10(

,
2. .τ τ

φ ρ
φ φ φ φ
  ∇

−∇ +∇ +∇ − + + + 
 

m dd d s
d d d

d d d d

Fpp g F
            

در همــه روابــط، F نشــان دهنده ســرعت حرکــت انتقالــی 
بيــن فــازی اســت. نيــروی درگ2 اضافــه شــده بــه روابــط 

ــود: ــف می ش ــر تعری ــم به صــورت زی مومنت
, , β= − =drag c drag c slipF F u                                 )11(

کــه در آن β ضریــب نيــروی درگ بــوده و ســرعت لغــزش 
ــود: ــف می ش ــر تعری ــورت زی به ص

= −slip d cu u u                                         )12(
تخمين پارامترهای سينتيكی

ــم  ــای ســينتيكی، از الگوریت ــرآورد پارامتره ــه منظــور ب ب
هــر  در  اســتفاده شــد.  متلــب  نرم افــزار  در  ژنتيــک 
مرحلــه، الگوریتــم ژنتيــک چندیــن مقــدار را بــرای 
ــدف  ــع ه ــی آورد. تاب ــت م ــينتيكی به دس ــای س پارامتره
ــورد  ــينتيكی م ــای س ــرآورد پارامتره ــور ب ــه منظ ــر ب زی

ــت ]21[: ــرار گرف ــتفاده ق اس
=تابع هدف

2

1 1

1
= =

 −
  −  

∑∑
exp modelnc ne
ij ij

exp
i j ij

y y
l p y

                         )13(

تعــداد   p تجربــی،  داده هــای  کل  تعــداد   l اینجــا  در 
تعــداد  ne اجــزا،  تعــداد   nc پارامترهــای ســينتيكی، 

1. Inter-Phase
2. Drag
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ــی آزمایشــگاهی جــزء i در  ــان مول yij جری
exp ،ــا آزمایش ه

 i جریــان مولــی مــدل پيشــنهادی جــزء yij
model و j تســت

در تســت j اســت. همچنيــن، ثوابــت ســينتيكی بــا رابطــه 
آرنيــوس بــه شــرح زیــر تعریــف شــده اســت ]21[:

0
0

1 1.exp
  −

= −     
i

i i
Ek k
R T T

                                    )14(

)J/mol.Kا8/314(ا،  گازهــا  ثابــت   R  ،14 رابطــه  در 
 i ــش ــی واکن ــش نمای ــب پي ــع، k0i ضری ــای مرج T0 دم

ــازی                          ــرژی فعال س ــش i و E ان ــرعت واکن ــت س و k i ثاب
می باشــد.  )kJ/mol(

شــبكه واكنشــی پيشــنهاد شــده و مــدل ســينتيكی بــرای 
 MTO فرآینــد

 MTO جــدول 1 شــبكه واکنشــی فرضــی را بــرای فرآینــد
بــرروی کاتاليســت SAPO-34 پيشــنهاد می کنــد. 

 MTO جــدول 1 شــبكه واکنشــی پيشــنهاد شــده بــرای فرآینــد
SAPO-34 بــرروی کاتاليســت

واکنششماره واکنش

11

3 3 22MeOH
k

CH OCH H O→ +

22

3 3 2 4 2

k

CH OCH C H H O→ +

33

3 3 2 4 3 6 2

k

CH OCH C H C H H O+ → +

44

3 3 3 6 4 8 22 2
k

CH OCH C H C H H O+ → +

55

3 3 4 8 5 10 22 2
k

CH OCH C H C H H O+ → +

66

2MeOH 2
k

H CO→ +

77

3 3 2 4 22 2
k

CH OCH H CH H O+ → +

88

2 4 2 2 6

k

C H H C H+ →

99

3 6 2 3 8

k

C H H C H+ →

در ایــن مطالعــه، متانــول و دی متيــل اتــر هــر دو 
ــده اند.  ــه ش ــر گرفت ــن در نظ ــد اتيل ــع تولي ــوان منب به عن
می شــود،  مشــاهده   1 جــدول  در  کــه  همان طــور 
ــای  ــه از داده ه ــد ک ــنهاد ش ــی پيش ــبكه واکنش ــک ش ی
ــن ســعی و خطــا  جمــع آوری شــده از پياده ســازی چندی
ــيدن  ــرای رس ــف ب ــای مختل ــتفاده از واکنش ه ــا اس و ب

ــی  ــش بين ــی پي ــن توانای ــا بهتری ــينتيكی ب ــدل س ــه م ب
آورده شــد.   به دســت 

نتایج و بحث
 MTO نتایج مدل سازی سينتيكی فرآیند

ــع هــدف )رابطــه  ــه تاب پارامترهــای ســينتيكی باتوجــه ب
ــت آورده  ــک به دس ــم ژنتي ــتفاده از الگوریت ــا اس 13( و ب

ــه در جــدول 2 نشــان داده شــده اســت. شــدند ک

جــدول 2 پارامترهــای ســينتيكی به دســت آمــده به وســيله 
ــک ــم ژنتي الگوریت

0ikiEشماره واکنش

10/1545/87

20/0570/21

34/5241/58

41/3232/95

59/5452/64

60/0562/46

76/3658/73

824/8125/41

922/1832/75

بــرای ارزیابــی مــدل پيشــنهادی از پارامترهــای R2 و 
ــف  ــر تعری ــورت زی ــه به ص ــود ک ــتفاده می ش RMSE اس
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ــت  ــينتيكی به دس ــای س ــدول پارامتره ــه ج ــه ب ــا توج ب
آمــده و روابــط 15 و 16، بــرای C2H4 ،C3H6 و C4H8 مقــدار
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R2 به ترتيــب برابــر بــا 0/981، 0/974 و 0/987 و مقــدار 

RMSE به ترتيــب برابــر بــا 1/23، 1/59 و 1/21 اســت 

کــه نشــان از تطابــق خــوب مــدل و نتایــج تجربــی دارد. 
همچنيــن، جــدول 3 مقایســه بيــن نتایــج تجربــی و مــدل 
ــور  ــد. همان ط ــان می ده ــم نش ــولات مه ــرای محص را ب
ــی  ــج تجرب ــا نتای ــدل ب ــج م ــود، نتای ــه مشــاهده می ش ک
مطابقــت دارد و دارای خطــای نســبی پایينــی اســت. 
ــن،  ــی اتيل ــد مول ــرای درص ــبی ب ــای نس ــط خط متوس
و   %1/35  ،%2/40 برابــر  به ترتيــب  بوتــن  و  پروپيلــن 

ــت. 3/11% اس
MTO نتایج شبيه سازی فرآیند

ــرعت ورودی و  ــتر در س ــد درون بس ــاز جام ــع ف ــی توزی بررس

زمان هــای مختلــف 

ــع  ــر لحظــه ای شبيه ســازی شــده از توزی شــكل 1 تصاوی
                                                        8 s ــای0 ،2 ، 4، 6 و ــيال در زمان ه ــتر س ذرات درون بس
نشــان  را   1/6  m/s و  ورودی 0/5، 1/1  در ســرعت های 
می دهــد. غلظــت جامــد درون بســتر تقریبــاً رقيــق 
ــن  ــبتاً همگ ــی نس ــور کل ــان به ط ــاختار جری ــوده و س ب
ــه های ذرات  ــل، خوش ــن دلي ــه همي ــد. ب ــر می رس به نظ
بــا گــذر زمــان در امتــداد دیواره هــای بســتر شــكل 
گرفتــه کــه در شــكل 1 به خوبــی مشــاهده می شــود. 
همان طــور کــه مشــخص اســت بــه خاطــر ســرعت کمتــر 
ــر در  ــروی درگ کمت ــه ني ــا و در نتيج ــک دیواره ه نزدی
ــروی  ــل ني ــده به دلي ــته ش ــای انباش ــی، ذره ه ــن نواح ای
ــيده  ــزی کش ــی مرک ــتر و نواح ــن بس ــمت پایي وزن، به س
ــح در  ــور واض ــتر به ط ــاط بس ــن، انبس ــوند. همچني می ش
ــه 0/5 و 1/1 و m/s 1/6 در  ــت ســرعت اولي ــر ســه حال ه

MTO جدول 3 مقایسه نتایج تجربی و مدل پيش بينی شده برای محصولات مهم )اتيلن، پروپيلن و بوتن( در فرآیند

)%( C2H4 ،درصد مولی اتيلن)%( C3H6 ،درصد مولی پروپيلن)%( C4H8 ،درصد مولی بوتن

خطای نسبی )%(مدلآزمایشخطای نسبی )%(مدلآزمایشخطای نسبی )%(مدلآزمایش

15/3515/121/4919/2119/011/046/156/031/95

23/1422/233/9326/4025/941/749/258/943/35

26/4325/892/0431/2830/881/2811/4711/123/05

29/1128/482/1638/6638/141/3414/8714/264/10

3/11متوسط خطای نسبی )%(1/35متوسط خطای نسبی )%(2/40متوسط خطای نسبی )%(

ــود.  ــاهده می ش ــش( مش ــروع واکن ــه )ش ــای اولي زمان ه
بيشــترین نيــروی درگ در ایــن مرحلــه، بــرای شكســتن 
تجمــع بيــن ذرات صــرف و هميــن باعــث نــرخ کمتــر بــاز 
ــن  ــرعت های پایي ــه و س ــای اولي ــتر در زمان ه ــدن بس ش
می شــود. از طرفــی، در ســرعت های پایيــن بــا بــاز 
شــدن بســتر و تشــكيل خوشــه ها در نواحــی جانبــی آن 
ــه های  ــده، خوش ــول بالارون ــروی درگ در ط ــش ني و کاه
ــمت  ــرده و به س ــزش ک ــتر ری ــه درون بس ــدد ب ذرات مج
پایيــن بســتر حرکــت می کننــد )بخــش قرمــز رنــگ( کــه 
ــازی  ــده از شبيه س ــت آم ــج به دس ــا در نتای ــن پدیده ه ای

به طــور واضحــی مشــاهده می شــود.
بررســی بردارهــای ســرعت درون بســتر در ســرعت های 

ورودی مختلــف 

بــرای تشــخيص مســير حرکــت ذرات و فــاز گاز از 
بردارهــای ســرعت اســتفاده شــده اســت. ایــن بردارهــا 
ــا  ــلاط آنه ــه ها و اخت ــكيل خوش ــوه تش ــوح نح ــه وض ب
گســترش  نحــوه  و  داده  نشــان  بســتر  طــول  در  را 
آنهــا و حرکــت حلزونــی شــكل فــاز گاز و جامــد را 
در زمان هــای اوليــه بــه تصویــر کشــيده اســت. در 
ــرعت  ــش س ــا افزای ــه ب ــود ک ــاهده می ش ــكل 2 مش ش
ــتر  ــریع تر بس ــاط س ــل انبس ــی ورودی، به دلي در نزدیك
و کشــيدن ذرات به ســمت بــالا و مقاومــت وزنــی ذرات، 
ــت.  ــه اس ــكل گرفت ــری ش ــح ت ــور واض ــه ها به ط خوش
ــش  ــل افزای ــرعت به دلي ــش س ــا افزای ــه ها ب ــن خوش ای
نيــروی درگ، در نواحــی بالاتــری از بالارونــده و در 

گرفته انــد. شــكل  کوچكتــری  اندازه هــای 
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1/6 m/s )8 در سرعت های ورودی الف(0/5، ب(1/1 و ج s شکل 1 تصویری از توزیع ذرات درون بستر سيال در زمان های 0 ،2 ، 4، 6 و

شکل 2 بردارهای سرعت و مسير حرکت ذرات و فاز گاز در سرعت های ورودی مختلف.

بررسی اندازه ذرات برروی بردارهای سرعت 

را   110  µm و   60 ذرات جامــد  قطــر  اثــر   3 شــكل 
ــرعت  ــای س ــرروی برداره ــت ب ــرعت ورودی ثاب در س
نشــان می دهــد. همان طــور کــه مشــاهده می شــود 
ــان  ــای جری ــفتگی برداره ــر ذرات، آش ــش قط ــا افزای ب
ــده در  ــكيل ش ــای تش ــداد گردابه ه ــده و تع ــتر ش بيش
مناطــق پایينــی بســتر افزایــش یافتــه اســت. از طرفــی، 
ــتر  ــی بس ــق بالای ــده در مناط ــكيل ش ــه های تش خوش

بــا افزایــش قطــر ذرات افزایــش پيــدا کــرده کــه دليــل 
آن نيــروی وزن و کاهــش نيــروی درگ در ایــن مناطــق 

اســت.
بررســی اثــر ســرعت گاز در راســتای محــوری در 

مختلــف  زمان هــای  و  ارتفــاع 

ــده  ــازی ش ــاز گاز شبيه س ــوری ف ــرعت مح ــكل 4 س ش
ــتر در  ــن بس ــای 2/5، 3/5 و m 4/5 از پایي در ارتفاع ه

ــد.  ــان می ده ــان 2، 4، 6 و s 8 را نش ــار زم چه
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در ارتفــاع m 2/5، ســرعت گاز در منطقــه هســته در 
راســتای حرکــت به ســمت بــالا، بســيار بالاتــر از آن اســت 
ــه  ــود. درحالی ک ــاهده می ش ــته مش ــه پوس ــه در منطق ک
ســرعت گاز در نزدیكــی دیــواره در نواحــی پایيــن برعكس 
ــتي  ــان برگش ــلاح جری ــه اصط ــده ب ــن پدی ــه ای ــت. ب اس
ــان و  ــت زم ــا گذش ــدار آن ب ــه مق ــد، ک ــيال1 می گوین س
بــاز شــدن بســتر به طــور یكنواخــت در کل بالارونــده کــم 
ــه 3/5 و m 4/5، ســرعت  ــاع ب ــش ارتف ــا افزای ــود. ب می ش

شکل 3 اثر اندازه ذرات برروی بردارهای سرعت

شــکل 4 اثــر تغييــرات ســرعت محــوری فــاز گاز در راســتای محــوری بســتر در ارتفاع هــای 2/5، 3/5 و m 4/5 از پایيــن بســتر در چهــار 
8 s زمــان 2، 4، 6 و

ــود. ــر می ش ــط یكنواخت ت ــور متوس ــم به ط گاز ه
بررســی اثــر ســرعت فــاز جامــد در راســتای محــوری در 

ارتفــاع و قطــر ذرات مختلــف 

ــای  ــد را در ارتفاع ه ــاز جام ــرات ســرعت ف شــكل 5 تغيي
2/5، 3/5 و m 4/5 نشــان می دهــد. در ایــن مرحلــه از 
بررســی، دو حالــت از انــدازه ذرات در نظــر گرفتــه شــده 

اســت.

1. Back Mixing 
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شکل 5 اثر تغييرات سرعت فاز جامد در ارتفاع و قطر ذرات مختلف.

نتایــج نشــان می دهــد کــه ســرعت فــاز جامــد در ارتفــاع 
m 2/5 متــر و در ذرات بــا قطــر µm 60، بــالا بــوده و 

بــا قطــر  امــا در ذرات  اســت،  یكنواخــت  به صــورت 
پدیــده  واضــح  به طــور  پوســته  110 در منطقــه   µm

ــن  ــود. همچني ــاهده می ش ــيال مش ــتي س ــان برگش جری
ــار ذرات  ــتر )3/5 و m 4/5(، رفت ــاع بس ــش ارتف ــا افزای ب
ــدازه µm 60 اســت بســيار مســطح شــده  ــه ان در حالتی ک
ــد و همگــن  ــن ذرات جام ــل غلظــت پایي ــن به دلي ــه ای ک
ــه  ــت. در حالتی ک ــه اس ــن ناحي ــع ذرات در ای ــدن توزی ش
قطــر ذرات برابــر µm 110 اســت به دليــل نيروهــای 
ــه های ذرات در کل  ــكيل خوش ــفتگی و تش ــش، آش گران

ــد. ــاق می افت ــتر اتف ــول بس ط
ــتر در  ــول بس ــتای ط ــار در راس ــت فش ــر اف ــی اث بررس

ــف ذرات ــای مختل ــان و قطره زم

ــس  ــان ذرات را منعك ــار جری ــد رفت ــار می توان ــت فش اف
ــه  ــيدن ب ــرای رس ــم ب ــای مه ــی از پارامتره ــد و یك کن
ــور بســتر ســيال  ــدی مناســب و طراحــی راکت مقياس بن
اســت کــه بــا اســتفاده از دیناميــک ســيالات محاســباتی 
می تــوان به خوبــی آن را بررســی و پيش بينــی نمــود. 
ــع از  ــک تاب ــوان ی ــار به عن ــت فش ــرات اف ــولاً تغيي معم

بررســی می شــود.  بســتر  راســتای طــول  زمــان در 
همان طــور کــه در شــكل 6-الــف نشــان داده شــده 
ــت فشــار در راســتای  ــر محاســبه شــده اف اســت، مقادی
ــرعت ورودی  ــف در س ــای مختل ــتر در زمان ه ــول بس ط
m/s 1/6 بررســی شــده اســت. اگــر طــول بســتر در ســه 
منطقــه در نظــر گرفتــه شــود، می تــوان گفــت کــه 
بيشــترین افــت فشــار در همــه زمان هــا، در منطقــه 
پایيــن بســتر و در شــروع واکنــش ایجــاد می شــود کــه 
ــاز  ــل از ب ــع ذرات قب ــر تجم ــه ب ــی آن غلب ــل اصل دلي
شــدن و ســياليده شــدن آن اســت. ایــن پدیــده در شــكل 
مختلــف  زمان هــای  در  شكســت  به صــورت  6-الــف 
دیــده می شــود. همان طــور کــه مشــخص اســت بــا 
ــی  ــه انتهای ــه منطق ــی ب ــان، شكســت ناگهان ــش زم افزای
بســتر کشــيده می شــود. از ســوی دیگــر، در شــكل 
ــر  ــدازه قط ــش ان ــا افزای ــه ب ــود ک ــاهده می ش 6-ب مش
ــور  ــار به ط ــت فش ــزان اف ــه mµ 110 مي ذرات از 60 ب
قابــل توجهــی افزایــش پيــدا کــرده و همچنيــن، ناحيــه 
ــه  ــر µm 110 ب ــا قط ــار در ذرات ب ــت فش ــت اف شكس

نواحــی انتهایــی بســتر جابه جــا می شــود.
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بررســی اثــر ميزان شــار جرمــی خروجــی در ســرعت های 
ورودی و قطــر ذرات مختلف 

یكــی دیگــر از پارامترهایــی کــه مــی توانــد در درک بهتــر 
جریــان گاز-جامــد بــه منظــور طراحــی راکتورهــای بســتر 
ســيال اســتفاده شــود، شــار جرمــی خروجــی از بســتر بــا 
ــی  ــار جرم ــزان ش ــف مي ــكل 7-ال ــان اســت. ش ــذر زم گ
ذرات خروجــی از راکتــور بــا زمــان را در ســرعت های 
ورودی 0/5 و 1/1 و m/s 1/6 نشــان می دهــد. همچنيــن، 
ــان را در  ــا زم ــی ذرات ب ــار جرم ــزان ش ــكل 7-ب مي ش
 1/6 m/s 110 در ســرعت ورودی µm قطــر ذرات 60 و
نشــان می دهــد. نتایــج شبيه ســازی نشــان می دهــد کــه 
ــا افزایــش ســرعت ورودی، شــار جرمــی ذرات خروجــی  ب
ــی  ــوان به خوب ــن، می ت ــد. همچني ــدا می کن ــش پي افزای
ــيدن  ــتر و رس ــدن بس ــياليده ش ــه س ــرد ک ــاهده ک مش
ــا  ــه ب ــان دارد ک ــه زم ــاز ب ــتر، ني ــی بس ــه خروج ذرات ب
کاهــش ســرعت، ایــن زمــان افزایــش پيــدا کــرده اســت، 
ــودن  ــن ب ــل پایي ــرعت m/s 0/5 به دلي ــه در س به طوری ک
ــر  ــا صف ــام زمان ه ــی در تم ــار خروج ــب درگ، ش ضری
بــوده اســت. علاوه بــر ایــن، در شــكل 7-ب مشــاهده 
ــا افزایــش قطــر ذرات، شــار خروجــی  شــده اســت کــه ب
ــالا  ــای ب ــا در زمان ه ــش  ام ــر کاه ــای پایين ت در زمان ه
افزایــش پيــدا می کنــد کــه دليــل آن می توانــد آشــفتگی 

ــر  ــرعت های ورودی 0/5 و 1/1 و m/s 1/6 و ب( در قط ــف( در س ــان ال ــا زم ــور ب ــی از راکت ــی ذرات خروج ــار جرم ــزان ش ــکل 7 مي ش
110 µm ذرات 60 و

ــد. ــتر باش ــده درون بس ــكيل ش ــه های تش در خوش
متوسط كسر جرمی اجزاء در طول راكتور 

در شبيه ســازی 9 جــزء مختلــف در مخلــوط گازی وجــود 
 CH4, C2H4, C3H6, C3H8, C4H8, C5H10, از جملــه  دارد، 
MeOH و H2O و همچنيــن، CO2 کــه گاز بــی اثــر اســت. 

از 8 جــزء باقی مانــده، 7 جــزء آن طــی واکنــش شــيميایی 
توليــد و تنهــا متانــول مصــرف می شــود. همچنيــن، 
ميــزان توليــد متــان بســيار ناچيــز بــوده کــه در بســياری 
از مطالعــات صــورت گرفتــه در ایــن زمينــه از آن صــرف 
نظــر می کننــد ]10 و 23[. شــكل 8-الــف متوســط 
کســر جرمــی هيدروکربن هــای توليــد شــده در ایــن 
                                                                                  740 K شبيه ســازی را بر حســب طــول راکتــور در دمــای
نشــان می دهــد. همان طــور کــه مشــخص اســت در 
طــول راکتــور ميــزان کســر جرمــی اجــزاء افزایــش پيــدا 
می کنــد. همچنيــن، شــكل 8-ب متوســط کســر جرمــی 
متانــول و آب را نشــان می دهــد کــه در خروجــی راکتــور 
ميــزان تبدیــل متانــول بــه بيــش از 90% می رســد و 
ــش  ــز افزای ــور ني ــول راکت ــار آب در ط ــی بخ ــر جرم کس
ــزاء  ــی اج ــر جرم ــط کس ــكل 9 متوس ــد. ش ــدا می کن پي
ــماتيک  ــورت ش ــای K 740 به ص ــور را در دم درون راکت

ــد. ــان می  ده نش
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740 K شکل 8 متوسط کسر جرمی هيدروکربن های توليد شده در طول راکتور در دمای

همان طــور کــه مشــاهده می  شــود در طــول راکتــور 
کســر جرمــی متانــول کاهــش و کســر جرمــی باقــی اجزاء 
ــود  ــاهده می  ش ــن، مش ــد. همچني ــدا می  کن ــش پي افزای
کــه کســر جرمــی CH4 بســيار ناچيــز اســت. علاوه بــر آن، 
بيشــترین ميــزان توليــد مربــوط بــه C2H4 و C4H8 اســت.

نتيجه گيری

ــل  ــه به دلي ــاً در خاورميان ــع پتروشــيمی، خصوص در صنای

740 K شکل 9 متوسط کسر جرمی اجزاء درون راکتور در دمای

وجــود توليدکننــدگان متعــدد، اســتفاده از تكنولوژی هــای 
نویــن بســيار به صرفــه خواهــد بــود. یكــی از ایــن 
ــر  ــه الفيــن اســت کــه علاوه ب ــول ب روش هــا، تبدیــل متان
نــوآوری و اقتصــادی بــودن، دارای امتيــازات ویــژه ای 
ــوان  ــی به عن ــه از گاز طبيع ــت ک ــورهایی اس ــرای کش ب
ــه،  ــن مقال ــد. در ای خــوراک پتروشــيمی اســتفاده می کنن
ــباتی )CFD( و  ــيالات محاس ــک س ــتفاده از دینامي ــا اس ب
به کمــک نرم افــزار کامســول، بــه بررســی فرآینــد تبدیــل
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ــن،  ــت. همچني ــده اس ــه ش ــن پرداخت ــه الفي ــول ب متان
مــدل ســينتيكی پيشــنهاد شــد و پارامترهــای ســينتيكی 
ــت  ــب به دس ــزار متل ــک در نرم اف ــم ژنتي ــط الگوریت توس

ــد از: ــه حاصــل شــد عبارتن ــد. نتایجــی ک آمدن
بــرروی   MTO فرآینــد  بــرای  واکنشــی  شــبكه   -1
پارامترهــای  و  شــد  پيشــنهاد   SAPO-34 کاتاليســت 
ــتفاده از  ــا اس ــدف و ب ــع ه ــه تاب ــه ب ــا توج ــينتيكی ب س

آمدنــد.  به دســت  ژنتيــک  الگوریتــم 
ــنهادی  ــدل پيش ــی و م ــج تجرب ــن نتای ــه ای بي 2- مقایس
ــه  ــت ک ــورت گرف ــم ص ــولات مه ــرای محص ــينتيكی ب س
ــق خــوب بيــن ایــن دو داشــت و متوســط  نشــان از تطاب
ــن و  ــن، پروپيل ــی اتيل ــد مول ــرای درص ــبی ب ــای نس خط
ــر 2/40%، 1/35% و 3/11% به دســت  ــب براب ــن به ترتي بوت

آمــد.
3- پــس از اعتبارســنجی مــدل، پارامترهــای مختلفــی از 
جملــه توزیــع فــاز جامــد درون بســتر، بردارهــای ســرعت، 
انــدازه ذرات، افــت فشــار بســتر و متوســط کســر جرمــی 
اجــزاء بــر عملكــرد راکتــور مــورد بررســی قــرار گرفتنــد. 
ــرعت  ــتر در س ــد درون بس ــاز جام ــع ف ــی توزی 4- بررس
ورودی و زمان هــای مختلــف نشــان داد کــه غلظــت جامــد 
درون بســتر تقریبــاً رقيــق بــوده و ســاختار جریــان به طــور 
ــرعت های  ــد. در س ــر می رس ــن به نظ ــبتاً همگ ــی نس کل
پایيــن بــا بــاز شــدن بســتر و تشــكيل خوشــه ها در نواحــی 
جانبــی بســتر و کاهــش نيــروی درگ در طــول بالارونــده، 
ــرده  ــزش ک ــه درون بســتر ری ــاره ب خوشــه های ذرات دوب
ــن  ــه ای ــد ک ــت می کنن ــتر حرک ــن بس ــمت پایي و به س
شبيه ســازی  از  آمــده  به دســت  نتایــج  در  پدیده هــا 

ــود.  ــاهده می ش ــی مش ــور واضح به ط
5- بررســی بردارهای ســرعت درون بســتر در ســرعت های 

ــرعت در  ــش س ــا افزای ــه ب ــان داد ک ــف نش ورودی مختل
نزدیكــی ورودی، انبســاط ســریع تر بســتر و کشــيدن ذرات 
ــری  ــی ذرات به طــور واضح ت ــالا و مقاومــت وزن به ســمت ب
ــكيل  ــه های تش ــن، خوش ــت. همچني ــه اس ــكل گرفت ش
ــز  ــا ني ــت آنه ــت حرک ــی و جه ــی جانب ــده در نواح ش
ــرعت  ــش س ــا افزای ــه ها ب ــن خوش ــود. ای ــاهده می ش مش
به دليــل افزایــش نيــروی درگ در نواحــی بالاتــری از 
ــد.  ــكل گرفته ان ــری ش ــای کوچكت ــده و در اندازه ه بالارون
ــای ســرعت  ــرروی برداره ــدازه ذرات ب ــر ان 6- بررســی اث
نشــان داد کــه بــا افزایــش قطــر ذرات، آشــفتگی بردارهای 
ســرعت جریــان بيشــتر شــده و تعــداد گردابه هــای 
تشــكيل شــده در مناطــق پایينــی بســتر افزایــش یافتــه 
ــق  ــده در مناط ــكيل ش ــه های تش ــی خوش ــت. از طرف اس
بالایــی بســتر بــا افزایــش قطــر ذرات افزایــش پيــدا کــرده 
کــه دليــل آن نيــروی وزن و کاهــش نيــروی درگ در ایــن 

مناطــق اســت. 
7- بررســی افــت فشــار در راســتای طــول بســتر در زمــان 
و قطرهــای مختلــف ذرات نشــان داد کــه بيشــترین افــت 
ــه  ــش( در منطق ــروع واکن ــم )ش ــای ک ــار در زمان ه فش
پایيــن بســتر ایجــاد می شــود کــه دليــل اصلــی آن غلبــه 
ــدن  ــياليده ش ــدن و س ــاز ش ــل از ب ــع ذرات قب ــر تجم ب

ذرات اســت. 
8- بررســی متوســط کســر جرمــی هيدروکربن هــای 
توليــد شــده نشــان داد کــه در طــول راکتــور ميــزان کســر 
ــن،  ــت. همچني ــرده اس ــدا ک ــش پي ــزاء افزای ــی اج جرم
ــل  ــزان تبدی ــور مي ــی راکت ــه در خروج ــد ک ــاهده ش مش
ــی  ــر جرم ــی کس ــيده ول ــش از 90% رس ــه بي ــول ب متان
ــرده  ــدا ک ــش پي ــز افزای ــور ني ــول راکت ــار آب در ط بخ

اســت.
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Introduction
As a raw material for chemical compounds and 
liquid fuels, natural gas receives much attention. 
The principal component of natural gas is methane, 
widely extracted in our country, and it is a good energy 
source for consumers [1]. In this case, converting it 
into new chemicals and fuels is both economically 
and environmentally beneficial [2]. The methanol 
to olefin (MTO) and methanol to propylene (MTP) 
processes enable methane to be converted into 
valuable products such as olefins [3, 4]. Nowadays, 
computational fluid dynamics (CFD) is widely 
used to study the hydrodynamic details of complex 
multiphase flow reactors [5, 6]. In this study, Comsol 
software and computational fluid dynamics were used 
to simulate methanol to olefin conversion. Continuous 
and scattered phase flows have been analyzed using 
the Eulerian-Eulerian model. A kinetic model was 
also proposed and kinetic parameters were derived 
using MATLAB software. Afterwards, a comparison 
was made between the experimental results and 
the proposed model for essential products. After 
validating the model, various parameters, such as solid 
phase distribution in the bed, velocity vectors, particle 
size, bed pressure drop, and average mass fraction of 
the components were investigated. Using a proposed 
kinetic model and subsequent simulation of this 

process in a fluidized bed reactor sets this study apart 
from other studies.

Materials and Methods
Simulation and Kinetic Modeling

This section will examine the equations that govern 
the methanol-to-olefin conversion process and the 
conditions necessary for solving them using COMSOL 
software. The present study uses CFD tools and the 
Eulerian-Eulerian perspective to simulate a two-phase 
gas-solid flow in a riser. Kinetic modeling of the MTO 
reaction was also performed.

Proposed Reaction Network and Kinetic Model for 
the MTO Process
According to the Table 1, a reaction network was 
developed using the SAPO-34 catalyst for the MTO 
process. The study considers methanol and dimethyl 
ether as sources of ethylene production.

Result and Discussion
Results of Kinetic Modeling of MTO Process

The genetic algorithm was used to obtain kinetic 
parameters according to the objective function, as 
shown in Table 2.
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Table 1 The proposed reaction network for the MTO process on the SAPO-34 catalyst
ReactionsNumber

1

3 3 22MeOH
k

CH OCH H O→ +
1

2

3 3 2 4 2

k

CH OCH C H H O→ +
2

3

3 3 2 4 3 6 2

k

CH OCH C H C H H O+ → +
3

4

3 3 3 6 4 8 22 2
k

CH OCH C H C H H O+ → +
4

5

3 3 4 8 5 10 22 2
k

CH OCH C H C H H O+ → +
5

6

2MeOH 2
k

H CO→ +
6

7

3 3 2 4 22 2
k

CH OCH H CH H O+ → +
7

8

2 4 2 2 6

k

C H H C H+ →
8

9

3 6 2 3 8

k

C H H C H+ →
9

Table 2 Kinetic parameters determined by genetic algorithm.

0ikiENumber

0.1545.871

0.0570.212

4.5241.853

1.3232.954

9.5452.645

0.0562.466

6.3658.737

24.8125.418

22.1832.759

Simulation Results of the MTO Process
The Effect of Pressure Drop Along the Bed Length at 
Different Times and Particle Diameters

Figure 1a shows the calculated pressure drop along the 
bed at different times when the inlet speed is 1.6 m/s. 
The highest pressure drop will occur at all times when 
the reaction starts in the lower region of the bed. This 
is caused primarily by overcoming the accumulation 
of particles before opening and fluidizing the bed. Fig-
ure 1b shows that by increasing particle diameter from 
60 to 110 µm, the amount of pressure drop increases 
and the area of pressure drop failure in particles with 

a diameter of 110 µm has shifted to the end areas of 
the bed.

Average Mass Fraction of Components During 
Reactor

Figure 2a shows the average mass fraction of hydro-
carbons produced in this simulation in terms of reactor 
length at 740 K. During the reactor, the mass fraction 
of the components increased. Figure 2b also shows the 
average mass fractions of methanol and water at reac-
tor output. Methanol conversion has exceeded 90%, 
and water vapor has also increased during the reactor.
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Fig. 1 Pressure drop along the bed length (a) at different times for an inlet velocity of 1.6 m/s and (b) for different dimensions 
of particle diameter.

Fig. 2 (a) Average mass fraction of hydrocarbons produced during the reactor and (b) average mass fractions of methanol and 
water produced during the reactor, at 740 K.

Conclusions
The process of converting methanol to olefin is 
examined in this paper using computational fluid 
dynamics (CFD) and Comsol software. A kinetic 
model was also proposed, and kinetic parameters were 
derived using MATLAB software. The experimental 
results and the proposed kinetic model for essential 
products were compared, and they showed a good 
agreement. Thereafter, the model was validated by 
adjusting various parameters including solid phase 
distributions, velocity vectors, particle sizes, bed 
pressure drops, and average mass fractions. According 
to an examination of the average mass fraction of 
hydrocarbon produced during the reactor, the mass 
fraction of components increased. Additionally, at the 
reactor outlet, the conversion rate of methanol reached 
more than 90%, but the mass fraction of water vapor 
also increased.
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