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ــه  ــد هدف ــازي چن ــرد و بهينه‌س ــل  عملک تحلي
ــي  ــراي هيدروژن‌زداي ــال ب ــور ميکروکان راکت
ــا اســتفاده از  ــن ب ــه پروپيل ــان ب اکسايشــي پروپ

ــطح ــخ س روش پاس

چكيده

ــوع  ــوان محصــولات متن ــاي شــيميايي، مي‌ت ــک ســري فرآينده ــي در صنعــت پتروشــيمي و انجــام ي ــاي نفت ــا اســتفاده از فرآورده‌ه ب
ــواد  ــد م ــراي تولي ــد ب ــن محصــولات بســيار مهــم و اساســي اســت کــه مي‌توان ــن کيــي از اي ــزوده به‌دســت آورد. پروپيل ــا ارزش اف و ب
مختلــف مــورد اســتفاده قــرار گيــرد. بنابرايــن، در مطالعــه حاضــر، يــک مــدل پايــا و دو بعــدي از فرآينــد هيدروژن‌زدايــي اکسايشــي 
ــا  پروپــان بــه پروپيلــن در يــک راکتــور ميکــرو کانــال در شبيه‌ســاز COMSOL انجــام شــد. ســپس، يــک بهينه‌ســازي چنــد هدفــه ب
هــدف افزايــش پروپيلــن )افزايــش توليــد( و کاهــش CO )جلوگيــري از تشــکيل کک( بــراي اوليــن بــار انجــام گرفــت. در مرحلــه اول 
مقايســه نتايــج شبيه‌ســازي بــا داده‌هــاي آزمايشــگاهي خطايــي حــدود 7% را نشــان مي‌دهــد کــه براســاس فرضيــات مــدل قابــل قبــول 
اســت. بــه منظــور تجزيــه و تحليــل فرآينــد، اثــر دمــا، ســرعت جريــان خــوراک، ترکيــب خــوراک و ضريــب انتقــال حــرارت بــر ميــزان 
توليــد پروپيلــن و CO بررســي شــد. ســپس بــراي بهينه‌ســازي عملکــرد راکتــور و بــا توجــه بــه هزينــه محاســباتي مــدل COMSOL و 
مســئله بهينه‌ســازي، يــک مــدل جايگزيــن بــراي راکتــور ميکــرو کانــال براســاس روش طراحــي آزمايــش )DOE( ارائــه شــد. ســرانجام، 
ــا  ــد. ب ــو به‌دســت آم ــه پرت ــه بهين ــد توســط روش D-optimal انجــام و جبه ــه فرآين ــد هدف ــدل حاصــل بهينه‌ســازي چن ــا کمــک م ب
ــه افزايــش توليــد CO مي‌شــود کــه نشــان دهنــده وجــود تضــاد بيــن ايــن  توجــه بــه نتايــج بهينه‌ســازي، افزايــش پروپيلــن منجــر ب
دو تابــع هــدف مي‌باشــد. پــس از بهينه‌ســازي نتايــج کيــي از نقــاط بهينــه جبهــه پرتــو ارائــه گرديــد. دمــا و ســرعت بهينــه در ايــن 
نقطــه C° 513 و m/s 0/103 مي‌باشــد. در ايــن شــرايط، بيشــترين مقــدار غلظــت پروپيلــن و کمتريــن مقــدار CO به‌ترتيــب برابــر بــا 

ــردد. ــبه مي‌گ 0/195 و mol/m3 0/088 محاس
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مقدمه 

بــا اســتفاده از فرآورده‌هــاي نفتــي در صنعــت پتروشــيمي 
و انجــام يک‌ســري فرآيندهــاي شــيميايي، مي‌تــوان 
محصــولات متنــوع و بــا ارزش افــزوده به‌دســت آورد ]1-

ــع  ــراي صناي ــه مهــم و کليــدي ب ــواد اولي ــه م 3[. از جمل
ــن  ــن و پروپيل ــد اتيل ــبک مانن ــاي س ــيمايي الفين‌ه ش
افزايــش  ســبک  الفين‌هــاي  بــراي  تقاضــا  هســتند. 
ــت ]4 و 5[.  ــش اس ــال افزاي ــم در ح ــوز ه ــه و هن يافت
ــد از:  ــارت ان ــن عب ــتقات پروپيل ــن مش ــه مهمتري از جمل
ــيد  ــيد، اس ــن اکس ــل، پروپيل ــن، آکريلونيتري ــي پروپيل پل
آکريليــک، ايــزو پروپيلــن الــکل، اليگومرهــا و ديگــر مــواد 
واســط مختلــف کــه ســرانجام به‌عنــوان مــواد مــورد نيــاز 
ساختمان‌ســازي  خودرو‌ســازي،  الکترونيــک،  صنايــع 
و بســته‌بندي اســتفاده مي‌شــوند ]6[. انتظــار مــي‌رود 
ظــرف 12 ســال، ظرفيــت توليــد جهانــي پروپيلــن از 120 
ــش  ــن افزاي ــون ت ــه حــدود 160 ميلي ــن 18 ب ــون ت ميلي
ــن  ــد 19 نيــز پروپيل ــد ]7[. در طــي همه‌گيــري کووي ياب
جايــگاه ويــژه‌اي به‌خــود اختصــاص داده اســت، از جملــه 
کاربرد‌هــاي آن مي‌تــوان جهــت اســتفاده در بســته‌بندي، 
ــکل  ــود. ش ــاره نم ــکي اش ــتي و پزش ــاي بهداش برنامه‌ه
ــمالي و  ــياي ش ــن در آس ــراي پروپيل ــا ب ــزان تقاض 1 مي
همچنيــن، ميــزان توليــد پروپيلــن جهــان را نشــان 
ــاي  ــه الفين‌ه ــاي ســبک ب ــل آلکان‌ه ــد ]7[. تبدي مي‌ده
ــي  ــاد و گســترده‌اي ط ــاي زي ــه موضــوع تحقيق‌ه مربوط
دو  دهــه گذشــته بــوده اســت کــه ايــن امــر بــا افزايــش 

شکل 1 الف( تولید پروپیلن و ب( تقاضای پروپیلن در آسیای شمالی ]7[ 

مــداوم تقاضــاي الفیــن ســبک در سراســر جهــان صــورت 
گرفتــه اســت. در حــال حاضــر، الفين‌هــاي ســبک از 
طريــق کراکينــگ بــا بخــار نفتــا يــا کراکينــگ کاتاليســتي 
يــا هيدروژن‌زدايــي کاتاليســتي توليــد مي‌شــوند. بــا 
ــون  ــی چ ــا محدوديت‌های ــا ب ــن فرآينده ــال، اي ــن ح اي
محدوديــت  و  کک  تشــکيل  انــرژي،  بــالاي  مصــرف 
هيدروژن‌زدايــي  هســتند.  مواجــه  ترموديناميکــي 
اکسايشــي گاز پروپــان به‌عنــوان يــک فنــاوري جايگزيــن 
مــورد بررســي و پژوهــش قــرار گرفتــه اســت، کــه معايــب 
ــادي در  ــان زي ــدارد ]8[. محقق ــوم را ن ــاي مرس فرآينده
ــش ODH کار  ــرروي واکن ــته ب ــال گذش ــي س ــول س ط
ــردي  ــرايط عملک ــدد، ش ــت‌هاي متع ــد و کاتاليس کرده‌ان
ــورد ارزيابــي قــرار  مختلــف و پارامتر‌هــاي بســياري م
VOx/ گرفتــه اســت. اليــور شــوارتز و همــکاران کاتاليســت

ــرار  ــي ق ــورد بررس ــور م ــور مکیروراکت Al2O3 را در راکت

دادنــد و نشــان دادنــد کــه بــا افزايــش محتــواي واناديــوم 
ميــزان گزينش‌پذيــري کاهــش ميي‌ابــد ]9[. بــوري و 
ــد را  ــن فرآين ــگاهي اي ــورت آزمايش ــز به‌ص ــکاران ني هم
ــد و  ــرار دادن ــي ق ــورد بررس ــال م ــور ميکروکان در راکت
بــا اســتفاده از کاتاليســت Cr-TUD-1 ميــزان تبديــل 
پروپــان را حــدوداً 45% و گزينش‌پذيــري پروپيلــن را 
ــري و همــکاران  ــد ]10[ روت تقریبــاً 75% گــزارش کرده‌ان
ــت  ــف کاتاليس ــاي مختل ــگاهي محتواه ــورت آزمايش به‌ص
ــال  ــور ميکروکان ــک راکت ــف را در ي ــاي مختل ــر پايه‌ه ب

ــد.  ــرار دادن ــورد بررســي ق م

بالف
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1. Surrogate Model 

ــر چشــم‌گيري  ــه کاتاليســت تأثي ــه پاي ــد ک و نشــان دادن
بــرروي ســنتيک فرآينــد هيدروژن‌زدايــي اکسايشــي دارد 
ــداري  ــت پاي ــکاران خاصي ــر و هم ــتين اينگ ]11[. کريس
ــال  ــواره ميکروکان ــازنده دي ــواد س ــودن م ــردي ب و کارب
را بــراي فرآينــد ODH مــورد بررســي قــرار دادنــد 
آزمايشــگاهي  به‌صــورت  نيــز  همــکاران  و  ژاو   .]12[
فرآينــد ODH را در راکتــور ميکروکانــال بــا اســتفاده 
ــد و  ــرار دادن ــي ق ــورد بررس ــت B2O3/SiO2 م از کاتاليس
ميــزان گزينش‌پذيــري پروپيلــن را 86% و ميــزان درصــد 
تبديــل پروپــان را 16/9% گــزارش کرده‌انــد ]13[. انجــام 
ــن زمينــه اهميــت  تحقيقــات متعــدد آزمايشــگاهي در اي
ــراي  ــال ب ــور ميکروکان ــازي راکت ــازي و بهينه‌س شبيه‌س
ــد.  ــان مي‌ده ــي را نش ــي اکسايش ــد هيدروژن‌زداي فرآين
بــا داشــتن يــک شبيه‌ســاز مناســب کــه براســاس 
ــوان  ــت مي‌ت ــده اس ــنجي ش ــي صحت‌س ــاي تجرب داده‌ه
از انجــام آزمايشــات متعــدد صرف‌نظــر کــرد و همچنيــن، 
رفتــار راکتــور را در شــرايط مختلــف مــورد مطالعــه 
ــيله  ــدا به‌وس ــش، ابت ــن پژوه ــرار داد. در اي ــي ق و بررس
مدل‌ســازي  ميکروکانــال  راکتــور  کامســول  نرم‌افــزار 
و شبيه‌ســازي گرديــد. ســپس، اعتبارســنجي راکتــور 
شبيه‌ســازي شــده بــا نتايــج آزمايشــگاهي ارائــه شــده در 
مرجــع ]14[ انجــام گرفــت. پــس از اعتبارســنجي مــدل، 
ــاي  ــر پارامتره ــده تأثي ــازي ش ــدل شبيه‌س ــک م ــا کم ب
مختلــف بــر عملکــرد راکتــور مــورد بررســي و تحليــل قرار 
ــودن فرآينــد بهينه‌ســازي  ــر ب ــه دليــل زمــان ب گرفــت. ب
مــدل شبيه‌ســازي شــده، از مدل‌هــاي جايگزيــن1 ماننــد 
 DESIGN نرم‌افــزار  و  آزمايــش  طراحــي  روش‌هــاي 
ــرد  ــود عملک ــدف بهب ــا ه ــد. ب ــتفاده گردي EXPERT اس

ــش  ــه منظــور افزاي ــي ب ــد هدف ــد، بهينه‌ســازي چن فرآين

ــاس  ــيد براس ــن منواکس ــش کرب ــن و کاه ــد پروپيل تولي
ــت. ــام گرف ــطح انج ــخ س روش پاس

شرح فرآیند

واکنش‌هــاي اکسايشــي جزئــي، سيســتم پيچيــده‌اي 
دارنــد کــه در آن واکنش‌هــاي متعــدد ممکــن اســت اتفاق 
ــازي  ــا ساده‌س ــع ]15[ واکنش‌ه ــق مرج ــه طب ــد ک بيفت
ــي از گاز  ــد هيدروژن‌زداي ــه در فرآین ــده‌اند به‌طوري‌ک ش
ــذب  ــت ج ــرروي کاتاليس ــيژن ب ــدا گاز اکس ــان، ابت پروپ
ــود.  ــش مي‌ش ــراي واکن ــال ب ــه فع ــل به‌گون ــده و تبدي ش
پــس از ايــن مرحلــه و تشــکيل گونــه فعــال، گاز پروپــان 
ــار آب  ــده )1( و بخ ــش ش ــال وارد واکن ــيژن فع ــا اکس ب
و پروپليــن )C3H6( توليــد مي‌کنــد. C3H6 مجــدداً بــا 
اکســيژن فعــال طبــق واکنــش )2( وارد واکنــش شــده و 
ــز  ــن ني ــد مجــدد بخــار آب، دي اکســيد کرب ضمــن تولي

توليــد مي‌شــود ]16[.

8 6 23 2 30.5 120+ → + ∆ = −
kJO H

molC O CH H H    )1(

6 23 2 23.5 13602 kJO H
molCOC O COH H+ → + + ∆ = −      )2(

ــد و  ــط 3 و 4 مي‌باش ــورت رواب ــا به‌ص ــرعت واکنش‌ه س
ــه نشــان  ــا در ادام ــاي واکنش‌ه ــددي پارامتره ــر ع مقادي
داده شــده اســت. ســرعت واکنــش توليــد مســتقيم 
پروپيلــن شــامل واکنــش توليــد پروپيلــن و واکنــش 
ســوختن پروپيلــن به‌صــورت زيــر تعريــف مي‌گــردد:

1 2

3 8 2

,1
1 1 ) (= − A m m

C H Or k exp C C
RT
E                                 )3(

3 4

3 6 2

,2
2 2 ) (= − A m m

C H Or k exp C C
RT
E

                                 )4(
ــراي واکنش‌هــاي مذکــور در جــدول 1  ــت ســرعت ب ثواب

نشــان داده شــده اســت.

جدول 1 مقادير عددي پارامترهاي سرعت واکنش ]15[
توليد پروپانسوختن پروپان

m4m3EA2

)kJ.mol-1(

K2

)mol0.25/m-2.25.s.kg(

m2m1EA1

)kJ.mol-1(

K1

)mol0.25/m-2.25.s.kg(

1/02±0/20/7±0/21029/43 *1041/0±002/065/0±01/011195/1* 105 
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مدل‌سازي و شبيه‌سازي راکتور

ــه  ــود ک ــه مي‌ش ــوري گفت ــه راکت ــال ب ــور ميکروکان راکت
بــا ابعــاد کوچــک )حداقــل کيــي از ابعــاد آنهــا کمتــر از 1 
)و يــا mm 10( و نســبت ســطح بــه حجــم معمــولا بيــن 
m2/m3 50000-10000 و نيــز کانال‌هــاي ريــزي در حــد 

ــت  ــيده از کاتاليس ــي آن پوش ــطح داخل ــه س ــرون ک ميک
اســت بــا ايجــاد شــرايطي تقريبــاً همدمــا، محدوديت‌هــاي 
مي‌کنــد  کــم  به‌شــدت  را  حــرارت  و  جــرم  انتقــال 
و موجــب ايجــاد واکنــش بــا کارآيــي بــالا مي‌شــود. 
ــرارت  ــال ح ــت انتق ــه عل ــال ب ــاي ميکروکان در راکتوره
مناســب، تشــکيل نقــاط داغ کــه کيــي از معايــب بــزرگ 
ــري و  ــل پيش‌گي ــي، قاب ــادي اســت به‌خوب ــاي ع راکتوره
کنتــرل اســت. از ايــن‌رو، ايــن نــوع از راکتورهــا بــا داشــتن 
ــازا  ــاي بســيار گرم ــراي واکنش‌ه ــا ب ــرل دم ــي کنت تواناي
ــان مناســب  ــد اکســيژن‌زدايي اکسايشــي از گاز پروپ مانن
ــان آرام  ــورت جري ــال به‌ص ــاي ميکروکان ــت. راکتوره اس
ــت  ــتر ثاب ــاي بس ــا راکتوره ــه ب ــد و در مقايس کار مي‌کنن
کــه به‌صــورت غيــر منظــم پرشــده‌اند افــت فشــار 
ــال  ــرو کان ــاي ميک ــد ]16 و 17[. راکتوره ــري دارن کم‌ت
ــي  ــل بررس ــال قاب ــا چندکان ــال و ي ــک کان ــورت ت به‌ص
هســتند. در بررســي حاضــر، جهــت شبيه‌ســازي واکنــش 
ــت  ــده اس ــتفاده ش ــال اس ــک کان ــدل ت ــر از م ــورد نظ م
کــه بــراي به‌دســت آوردن تبديــل واکنش‌دهنده‌هــا، 
توليــدي  گرمــاي  ميــزان  محصــول،  گزينش‌پذيــري 
ــراي  ــت. ب ــب اس ــال مناس ــل کان ــا داخ ــل دم و پروفاي
ــادلات  ــان مع ــل هم‌زم ــه ح ــاز ب ــور ني ــازي راکت شبيه‌س
جــرم و حــرارت مي‌باشــد. ايــن معــادلات به‌ترتيــب 
ــور هســتند.  ــا در طــول راکت ــع غلظــت و دم بيانگــر توزي
بــراي انجــام شبيه‌ســازي از رايانــه‌اي بــا مشــخصات 
4 گيگابايــت حافظــه رم، پردازنــده Intel® Core i5 بــا 
فرکانــس GHz 2/5 و سيســتم عامــل 64 بيتــي اســتفاده 
شــده اســت. مدلــي کــه در ايــن مطالعــه اســتفاده شــده 
ــات  به‌صــورت دو بعــدي و شــبه همگــن مي‌باشــد. فرضي

ــارت‌ اســت از: ــدل عب م
• واکنش صرفاً در فاز گاز در نظر گرفته شده است. 

• مدل‌سازي به‌صورت دو بعدي و پايا مي‌باشد.

• از تبــادل حــرارت راکتــور بــا محيــط صــرف نظــر شــده 
اســت. 

راکتــور  شبيه‌ســازي  در  شــده  اســتفاده  معــادلات 
ميکروکانــال در جــدول 2 خلاصــه شــده اســت. در روابــط 
ــز  ــت ج ــان‌دهنده غلظ ــرم، Ci نش ــه ج ــه موازن ــوط ب مرب
ــيال برحســب i برحســب mol/m3ا، us ســرعت خطــي س

در   i جــزء  مؤثــر  جرمــي  نفــوذ  ضريــب   De,i m/sا، 

ــه آن  ــه ب ــه در ادام ــد ک ــب m2/s مي‌باش ــوط برحس مخل
 λe ،ــرژي ــه ان ــه موازن ــوط ب ــط مرب ــم. در رواب مي‌پردازي
نشــان‌دهنده ضريــب نفــوذ هدايتــي موثــر مخلــوط گازي 
ــبه  ــط محاس ــتفاده از رواب ــا اس ــه ب ــب w/m.k ک برحس
 Cp،اkg/m3 چگالــي ســيال برحســب ρg ،خواهــد شــد
 ΔHi ،اJ/kg.k ــب ــوط گازي برحس ــي مخل ــت حرارت ظرفي
گرمــاي حاصــل از واکنــش برحســب j/mol مي‌باشــد 
جابه‌جايــي  حــرارت  انتقــال  ضريــب   hy همچنيــن  و 
ــه  ــط ارائ ــتفاده از رواب ــا اس ــد. ب برحســب w/m2.k مي‌باش
ــي  ــش را تابع ــاي واکن ــوان گرم ــدول 2 مي‌ت ــده در ج ش
ــزاء  ــي گاز بر‌اســاس اج ــواص فيزکي ــت. خ از دمــا گرف
ــوط گازي  ــوط گاز محاســبه مي‌شــود. دانســيته مخل مخل
تابــع جــرم مولکولــي متوســط )M̅(، فشــار کل )P( و دمــا 
ــراي هــر  ــد. همچنيــن ب )T( از رابطــه )6( به‌دســت مي‌آي

ــي  ــت حرارت ــب هداي ــژه، ضري ــاي وي جــزء، ظرفيــت گرم
ــع ]18[  ــا از مرج ــي از دم ــورت تابع ــکوزيته به‌ص و ويس
ــه منظــور حــل  ــرزي ب ــرايط م ــتفاده شــده اســت. ش اس
ــده  ــان داده ش ــکل 2 نش ــرژي در ش ــرم و ان ــادلات ج مع
ــده در  ــازي ش ــال شبيه‌س ــاد کان ــن، ابع ــت. همچني اس

ــت. ــده اس ــدول 3 آورده ش ج

نتايج

بــه منظــور صحت‌ســنجي شبيه‌ســازي ايــن فرآينــد، 
و  شبيه‌ســازي  راکتــور  ميکــرو  کانال‌هــاي  از  کيــي 
ــا نتايــج Steinfeldt ]14[ مقايســه شــده  نتايــج حاصــل ب
اســت. آزمايــش انجــام شــده در مقالــه مذکــور در حضــور 
کاتاليســت واناديوم/آلومينيــوم اکســايد بــا قطــر متوســط 
ــتر  ــزي بس ــور کوارت ــرو راکت ــا µm 355 در ميک 225 ت

ــه اســت.  ــت انجــام گرفت ثاب
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راکتــور مذکــور از 10 صفحــه مــوازي تشــکيل شــده کــه 
در روي هــر صفحــه 34 ميکروکانــال بــه ابعــاد 0/3 و 
ــدا  ــکل 3(. ابت ــرار دارد )ش ــول mm 20 ق mm 0/25 و ط

ــاي  ــش، مش‌بندي‌ه ــتقلال از م ــي اس ــور بررس ــه منظ ب
مختلــف مــورد بررســي قــرار گرفــت و نتایــج در جــدول 4 
ــاي  ــج مش‌بندي‌ه ــن نتاي ــز بي ــاف ناچي ــد. اخت آورده ش
مختلــف نشــان مي‌دهــد کــه از تعــداد 85 مــش بــه بعــد 
ــال  ــور ميکروکان ــتند. راکت ــش هس ــتقل از م ــج مس نتاي
مدل‌ســازي شــده کــه در شــکل 3 نشــان داده شــده 
اســت در شــرايط عملياتــي کيســان شبيه‌ســازي و نتايــج 
ــل  ــج حاص ــت. نتاي ــده اس ــان داده ش ــکل 4 نش آن در ش

جدول 2 روابط موازنه جرم و انرژي و خواص فيزکيي، استفاده شده در شبيه‌سازي راکتور ميکروکانال

موازنه جرم:

, 2           () . )2 ( e CO CO s CO bC Di CO u C r ρ∇ − ∇ += ∇ =                                                                                                            )5( 

2 2 2, 22            () . ) ( e CO CO s CO bO D C u Ci C r ρ∇ − ∇ = −= ∇ +                                                                                                           )6(

2 2 2, 12 2             .) ( ) 0.5 3.5 (e O O s O bi DC C u CO r r ρ∇ − ∇ + ∇ == − −                                                                                                            )7( 

3 8 3 8 3 83 8 , 1) ( .           ( )e C H C H s C H bi D C uH C rC ρ∇ − ∇ + ∇= = −                                                                                                         )8(

3 6 3 6 3 6 23 , 16            ) ( . ) (  e C H C H s C H bi D C uH CC r r ρ∇ − ∇ + ∇= = −                                                                                                          )9(
موازنه انرژي:

( ) 1) ( . ) ( ) (e s g p i g i y wallT u C T r H T h T T
L

λ ρ ρ∇ − ∇ + ∇ = ∆ − −∑                                                                                 )10(

298 298
) (

T

pH T H C dT∆ = ∆ + ∆∫                                                                                                                                       )11( 
خواص فيزکيي:

; ) ( ; ) ( ; ) (g p i pi g i i i i
P M C x C T x T x T
RT

ρ λ λ µ µ= = = =∑ ∑ ∑
                                                                           )12(

جدول 3 ابعاد کانال شبيه‌سازي شده

ابعاد کانال شبيه‌سازي شده
)D( عمق )W( عرض )L( طول
250 µm 300 µm 20 mm

شکل 2 شماتیک مکیروراکتور با شرایط مرزی 

ــج حاصــل از شبيه‌ســازي و  ــق خــوب نتاي حاکــي از تطاب
نتايــج آزمايشــگاهي مي‌باشــد. اختــاف نتايــج حاصــل از 

شبيه‌ســازي و آزمايشــگاهي حــدود 7% مي‌باشــد.
ــر ســرعت، دمــا، ترکيــب خــوراک و ضريــب  • بررســي اث

ــا ــل واکنش‌گره ــرروي تبدي ــرارت ب ــال ح انتق
ــر رفتــار راکتــور مــورد نظــر،  ــه منظــور بررســي دقيق‌ت ب
آناليــز حساســيت انجــام گرفــت و تأثيــر تغييــر پارامترهاي 
مختلــف ســرعت، دمــا، ترکيــب خــوراک و ضريــب انتقــال 
ــد.  ــان داده ش ــا نش ــل واکنش‌گره ــرروي تبدي ــرارت ب ح
همان‌طــور کــه از شــکل 5 مشــاهده مي‌شــود طبــق 
ــوراک 55 /0/3-0/15-0   ــبت خ ــه در نس ــي‌هايي ک بررس
ــاي ورودي C° 500 و فشــار اتمســفر  =C3H8/O2/Ne و دم

انجــام شــد، مشــاهده گرديــد بــا افزايــش ســرعت خــوراک 
ــي( تبديــل واکنش‌گرهــا کاهــش  ــا همــان افزايــش دب )ي

ميي‌ابــد.
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شکل 3 شماتیک مکیروراکتور آزمایشگاهی ]15[

 500 °C جدول 4 بررسي استقلال از مش در دماي

درصد تبديل پروپانتعداد مش‌بندي‌ها

402
  106

98
85

12/765
12/7645
12/767
12/762

ــل  ــد تبدی ــا و ب( درص ــل دم ــان در مقاب ــل پروپ ــد تبدی ــف( درص ــگاهی: ال ــای آزمایش ــا داده‌ه ــازی ب ــنجی مدل‌س ــكل 4 صحت‌س ش
ــا ــل دم اكســيژن در مقاب

شکل 5 تغیرات درصد تبدیل اکسیژن و پروپان به پروپیلن
)m/s( سرعت

ــد  ــان مان ــش زم ــث کاه ــوراک باع ــرعت خ ــش س افزاي
تبديــل  درصــد  کاهــش  نتيجــه،  در  و  واکنش‌گرهــا 
مي‌گــردد. بررســي تأثيــر تغيــرات دمــا در شــکل 6 
مشــاهده مي‌شــود. ايــن بررســي در شــرايط 0/15-0/55-

C3H8/O2/Ne= 0/3 ســرعت m/s 0/1 و فشــار اتمســفر 
انجــام گرفتــه اســت. رونــد تغييــرات بديــن صــورت 

ــا باعــث فعــال شــدن کاتاليســت  اســت کــه افزايــش دم
و افزايــش ســرعت واکنــش و در نتيجــه مصــرف بيشــتر 
درصــد  افزايــش  به‌عبارتــي،  يــا  واکنش‌دهنده‌هــا 
ــا  ــش دم ــن، افزاي ــردد. بنابراي ــا مي‌گ ــل واکنش‌گره تبدي

ــد.  ــد مي‌باش ــزان تولي ــر مي ــذار ب ــري اثرگ پارامت

)°C( دما)°C( دما
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ــب  ــر ترکي ــي تأثي ــور بررس ــه منظ ــر، ب ــي ديگ در بررس
ــه  ــان ب ــبت پروپ ــد، نس ــزان تولي ــر مي ــوراک ورودي ب خ
اکســيژن تغييــر داده شــد. همان‌طــور کــه از نمودارهــاي 
 ،500 °C ــاي شــکل 7 مشــاهده مي‌گــردد در شــرايط دم
ــش  ــا افزاي فشــار اتمســفر و ســرعت خــوراک m/s 0/1، ب
ــان  ــل پروپ ــدار تبدي ــيژن مق ــه اکس ــان ب ــبت پروپ نس
ــه  ــئله ب ــن مس ــد. اي ــش ميي‌اب ــيژن افزاي ــش و اکس کاه
ــيژن در  ــد اکس ــش درص ــا کاه ــه ب ــت ک ــت اس ــن عل اي
ــان  ــف، پروپ ــبت‌هاي مختل ــان در نس ــا پروپ ــه ب مقايس
به‌صــورت مــاده اضافــي باقــي مي‌مانــد و عمــاً اکســيژن 
کافــي بــراي واکنــش بــا پروپــان وجــود نــدارد. بــه هميــن 
دليــل، تبديــل پروپــان کاهــش ميي‌ابــد. در مقابــل 
ــان  ــه ميــزان افزايــش پروپ ــا توجــه ب اکســيژن موجــود ب
ــش  ــل آن افزاي ــزان تبدي ــود و مي ــرف مي‌ش ــتر مص بيش
ــب  ــر ضري ــه اث ــدف مطالع ــا ه ــي ب ــن بررس ــد. اي ميي‌اب
ــل صــورت صــورت  ــزان تبدي ــرروي مي ــال حــرارت ب انتق
گرفتــه اســت. در عمــل براســاس ضريــب انتقــال حــرارت 
بهينــه محاســبه شــده در طراحــي و شبيه‌ســازي، ســاخت 
ــوع  ــع ن ــرارت تاب ــال ح ــب انتق ــرد. ضري ــورت مي‌گي ص
فلــز بــه‌کار بــرده شــد، مــاده ســرد ســاز، آرايــش لوله‌هــا، 
جريــان همســو و ناهمســو و از ايــن دســت مي‌باشــد، کــه 
بــا تعييــن ايــن مــوارد ضريــب کلــي مــورد نظــر حاصــل 
ــن  ــه اي ــت مطالع ــه جه ــي ب ــي فعل ــود. در بررس مي‌ش
ــا  ــاز ب ــان سردس ــک جري ــه ي ــت ک ــده اس ــرض ش ــر ف اث
ــود دارد.  ــر وج ــورد نظ ــرارت م ــال ح ــی انتق ــب کل ضری
ــرارت،  ــال ح ــاز و انتق ــان سردس ــود جري ــورت وج در ص
دمــاي مخلــوط در طــول راکتــور کاهــش ميي‌ابــد. درصــد 

شکل 6 بررسي تأثیر دما بر‌روی واکنش‌دهنده‌ها

تبديــل واکنش‌گرهــا نيــز در طــول راکتــور بــا توجــه بــه 
اينکــه بــا افزايــش ضريــب انتقــال حــرارت، گرمــاي انتقال 
ــه  ــش يافت ــا کاه ــن دم ــد و بنابراي ــش ميي‌اب ــه افزاي يافت
در نتيجــه درصــد تبديــل کــم مي‌شــود )شــکل 8(. ايــن 
ــرد  ــر عملک ــا ب ــر دم ــي تأثي ــي در بررس ــه نوع ــئله ب مس

ــود.  ــان داده مي‌ش ــز نش ــور ني راکت

بهينه‌سازي شرايط عملياتي با کمک طراحی آزمایش 1

ــازي انجــام  ــور بهينه‌س ــرد راکت ــود عملک ــه منظــور بهب ب
ــودن محاســبات مــدل  ــر ب ــه زمــان ب ــا توجــه ب گرفــت. ب
ارائــه شــده در نرم‌افــزار کامســول و بــه دنبــال آن زمان‌بــر 
شــدن هم‌گرايــي در بهينه‌ســازي از طراحــي آزمايــش بــه 
منظــور ايجــاد مــدل جعبــه ســياه اســتفاده شــد. طراحــي 
ــت و  ــود کيفي ــون بهب ــن فن ــي از قوي‌تري ــش کي آزماي
افزايــش بهــره‌وري اســت. در ايــن شــيوه از طريــق انجــام 
تغييراتــي در  آگاهانــه  به‌صــورت  آزمايش‌هــا،  برخــي 
فرآینــد اعمــال مي‌شــود تــا تأثيــر آنهــا در پاســخ فرآينــد 
مــورد بررســي قــرار گيــرد. رو‌ش‌هــاي پاســخ ســطح انــواع 
مختلفــي دارد. روشــي کــه در اينجــا در نظــر گرفتــه شــده 
ــاي  ــداد اجراه ــد. تع ــت، روش D-OPTIMAL مي‌باش اس
ــتاندارد  ــل اس ــاي فاکتوري ــا روش‌ه ــه ب ــر در مقايس کمت
ــا  ــائل ب ــراي مس ــب ب ــز مناس ــري و ني ــل کس و فاکتوري
فضــاي جســتجوي مقيــد از مزايــاي ايــن روش مي‌باشــد. 
و  آزمايــش  طراحــي  منظــور  بــه  مطالعــه  ايــن  در 
بهينه‌ســازي، از نرم‌افــزار Design Expert 10 اســتفاده 

ــت.  ــده اس ش
1. Design of Experiment 

)°C( دما
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 CO و C3H6 ــد ــزان تولي ــراي مي ــده ب ــرازش ش ــدل ب م
به‌صــورت چنــد جملــه‌اي درجــه دو و ســه مي‌باشــد کــه 
ــر  ــدار P-Value کمت ــم )مق ــر مه ــات غي ــذف جم ــا ح ب
ــت.  ــده اس ــبه ش ــه )13( محاس ــورت رابط از 0/05) به‌ص
ــن  ــد پروپيل ــر در تولي ــر مؤث ــش 2 پارامت ــن پژوه در اي
آزمايــش  طراحــي  در  متغيــر  پارامترهــاي  به‌عنــوان 
دمــا  مي‌باشــد(.   2 آزادي  )درجــه  شــده‌اند  انتخــاب 
ــه در  ــتند ک ــي هس ــوراک ورودي متغيرهاي ــرعت خ و س
ــزان  ــا در مي ــر آن‌ه ــال درک تأثي ــن شبيه‌ســازي به‌دنب اي
توليــد پروپيلــن هســتيم. جــدول 5 دامنــه تغييــرات ايــن 
ــا  ــداد داده‌ه ــن، تع ــد. همچني ــان مي‌ده ــا را نش پارامتره

ــد. ــدد مي‌باش ــات 21 ع ــا آزمايش ي

3 6
1/ ) ) (( 270.7877 1.55224= + − × +C HSqrt C T )13(
251.19493 0.82065 3.00020× − × × +V T V E     

2 )2( 2003 70.87207 6.94609 004− × − × + − × ×T V E T

شکل 7 اثر ترکیب خوراک بر‌روی درصد تبدیل واکنش‌گرها: الف( پروپان و ب( اکسیژن

شکل 8 درصد تبدیل واکنش‌گر‌ها نسبت به ضریب انتقال حرارت

2 2 20.091345 1.94689 006 23.59944+ × × − − × + ×V T V E T V
×1/ ) ( 1487.41204 8.96030 116.18191×= + − +COSqrt C T

26.42369 0.017999× × ×− +V T V T
                       

)2( )2(× × ×112.57975 5.84 ×034 003− + − +V E T V             
)2( )3( 30.22876 1.20445 005 9.5619× × × 2×− − −T V E T V    

جدول 5 پارامترهاي عملياتي در شبيه‌سازي ميکروراکتور

دامنه تغييرات پارامترها پارامترهاي مورد بررسي
 520-460 °C دما
 0/0-05/4 m/s سرعت

ــاز  ــده ني ــرازش ش ــدل ب ــت م ــان از صح ــت اطمين جه
ــي از لحــاظ آمــاري صــورت گيــرد کــه  اســت ارزيابي‌هاي
ــای  ــس و نموداره ــز واریان ــق آنالی ــن بررســي‌ها از طري اي
 ANOVA ــل ــج تحلي تشــخیصی می‌باشــد. جــدول 6 نتاي

ــد. ــان مي‌ده را نش
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ANOVA جدول 6 نتايج بررسي
  [C3H6] الف جدول آناليز واريانس

مجموع ميانگين F-مقدار p-مقدار

Source مربعات df مربعات Prob> F

Model 47/25 9 5/25 26885/79 <0/0001 قابل توجه

A-T 1/19 1 1/19 6098/13 <0/0001

B-V 1/38 1 1/38 7089/60 <0/0001

AB 1/18 1 1/18 6053/30 <0/0001

A2 0/25 1 0/25 1276/05 <0/0001

B2 0/29 1 0/29 1496/31 <0/0001

A2B 0/021 1 0/021 106/71 <0/0001

AB2 9/999E-003 1 9/999E-003 51/20 <0/0001

A3 2/380E-003 1 2/380E-003 19/12 0/0050

B3 0/012 1 0/012 21/61 <0/0001

Residual 2/148E-003 11 1/953E-004

Lack of Fit 1/025E-003 9 1/139E-004 0/20 0/9641 غير قابل توجه

Pure Error 1/123E-003 2 5/613E-004

Cor Total 47/25 20

R-Squared 1/0000
Adj R-Squared 0/9999
Pred R-Squared 0/9998

[CO] ب جدول آناليز واريانس

Model 640/19 9 71/13 33492/15 <0001/0 قابل توجه

A-T 14/29 1 14/29 30/6730 <0/0001

B-V 19/93 1 19/93 9385/39 <0/0001

AB 43/17 1 43/17 20326/06 <0/0001

A2 7/42 1 7/42 3495/19 <0/0001

B2 0/14 1 0/14 63/96 <0/0001

A2B 1/47 1 1/47 693/64 <0/0001

AB2 0/063 1 0/063 29/53 <0/0002

A3 0/091 1 0/091 42/89 <0/0001

B3 962/1E-003 1 1/962E-003 0/92 0/3571

Residual 0/023 11 2/124E-003

Lack of Fit 0/022 9 2/395E-003 2/65 0/3038 غير قابل توجه

Pure Error 1/806E-003 2 9/031E-004

Cor Total 640/22 20

R-Squared 1/0000
Adj R-Squared 0/9999
Pred R-Squared 0/9997
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شــاخص P-value يــا مقــدار احتمــال يــا ســطح احتمــال، 
معيــاري اســت کــه در جهــت تصميم‌گيــري بــراي قبــول 
ــه  ــدار ب ــن مق ــود. اي ــتفاده مي‌ش ــام اس ــرض خ ــا رد ف ي
معنــاي ايــن هســت کــه نتيجــه حاصــل يــا رابطــه بــرازش 
ــد.  ــي مي‌کن ــي را بازنماي ــا چــه حــد جامعــه اصل شــده ت
هــر چــه ايــن مقــدار کمتــر باشــد، دقــت بــرازش و نتايــج 
بالاتــر اســت. به‌طــور معمــول عــدد 0/05 به‌عنــوان 
ــار،  ــن معي ــر اي ــود. علاوه‌ب ــه مي‌ش ــر گرفت ــار در نظ معي
ــي  ــرازش بررس ــدان ب ــوان فق ــت عن ــري تح ــار ديگ معي
ــدل  ــا م ــه آي ــد ک ــان مي‌کن ــار بي ــن معي شــده اســت. اي
ــر.  ــا خي ــرازش شــده مــدل ضعيفــي از داده‌هــا اســت ي ب
بــه بيــان ديگــر آيــا رابطــه ارائــه شــده به‌خوبــي ارتبــاط 
ــرار  ــي برق ــا و خروج ــن ورودي‌ه ــب بي ــي و مناس منطق
کــرده اســت. بــه منظــور بررســي ايــن مــوارد در جــداول 
6 تحليــل واريانــس بــراي بررســي برازندگــي مــدل انجــام 
ــت  ــدل به‌دس ــه در م ــه اينک ــه ب ــا توج ــت. ب ــه اس گرفت
ــده،  ــبه ش ــر از 0/05 محاس ــدار P-value کمت ــده مق آم
ــت  ــدل به‌دس ــه م ــت ک ــب اس ــن مطل ــان‌دهنده اي نش
ــر  ــت )کمت ــادار اس ــب دارد و معن ــي مناس ــده برازندگ آم
از 0/05(. همچنيــن در مــدل به‌دســت آمــده مقــدار 
 not significant ــر از 5% و به‌صــورت ــرازش بالات ــدان ب فق
محاســبه شــده اســت. ايــن مقــدار نيــز بــه معنــاي عــدم 
ــرازش  ــدل ب ــودن م ــب ب ــرازش و مناس ــدان ب ــود فق وج
شــده اســت. مقــدار R2 نيــز نزديــک يــک محاســبه شــده 
ــر R2، P-value و  ــداول 6، مقادي ــه ج ــه ب ــا توج ــت. ب اس
ــه  ــاي اراي ــه مدل‌ه ــد ک ــان مي‌ده ــرازش نش ــدان ب فق

شــده در رابطــه )13( به‌خوبــي مي‌توانــد رفتــار فرآینــد را 
ــراي بهينه‌ســازي مــورد اســتفاده قــرار  ــرازش کــرده و ب ب
گيرنــد. از ســوي ديگــر بــه منظــور بررســي صحــت مــدل، 
نمــودار احتمــال نرمــال نيــز بررســي شــده اســت. در ايــن 
نمودارهــا داده هــا مــي بايســت از يــک خــط پيــروي کنــد 
ــت S شــکل نيــز نشــان دهــد.  و ممکــن اســت يــک حال
شــکل 9 منحنــي احتمــال نرمــال را بــراي خطاهــاي ميان 
ــد.  ــاز نشــان مي‌ده ــاي حاصــل از شبيه‌س ــدل و داده‌ه م
ايــن داده‌هــا تــا حــدود زيــادي از منحنــي نرمــال تبعيــت 
مي‌کننــد زيــرا خطاهــا در امتــداد يــک خــط راســت قــرار 
گرفتــه اســت. ايــن مســئله حاکــي از صحيــح بــودن مــدل 

ــت. ــده اس ــت آم به‌دس
بهينه‌سازي چند هدفي و جبهه پرتو

ــا C° 520 و  ــي 460 ت ــن قســمت در محــدوده دماي در اي
ــا تعريــف  ســرعت 0/05 تــا m/s 0/4 ابتــدا بهينه‌ســازي ب
دو تابــع هــدف حداکثــر کــردن توليــد پروپيلــن و حداقــل 
انجــام   Design Expert نرم‌افــزار  توســط   CO کــردن 
ــا و  ــده دم ــتفاده ش ــازي اس ــاي بهينه‌س ــت. متغيره گرف
ــه در شــکل 10 نشــان  ــور ک ســرعت مي‌باشــند. همان‌ط
ــزان  ــن مي ــزان پروپيل ــش مي ــا افزاي ــت ب ــده اس داده ش
ــاز  ــه س ــد ک ــي ياب ــش م ــز افزاي ــيد ني ــو اکس ــن من کرب
ــن  ــت. همي ــئله اس ــن مس ــاي اي ــز گوي ــش ني و کار واکن
تقابــل ميــان دو تابــع هــدف ســبب تشــکيل جبهــه پرتــو 
و نقــاط بهينــه متعــدد شــده اســت. ايــن بــدان معناســت 
ــش  ــث افزاي ــن باع ــزان پروپيل ــردن مي ــر ک ــه حداکث ک

ــردد . ــيد مي‌گ ــو اکس ــن من ــزان کرب مي

شکل 9 نمودار احتمال نرمال: الف( پروپیلن و ب( منواکسید کربن



مقاله پژوهشی44 شماره 121، بهمن و اسفند 1400، صفحه 34-46

شکل 10 مقایسه نتایج بهینه‌سازی چند هدفی طراحی آزمایش با نتایج شبیه‌سازی

ــن  ــزان کرب ــردن مي ــل ک ــر، حداق ــان ديگ ــه بي ــا ب و ي
ــد  ــد خواه ــري تولي ــن کمت ــزان پروپيل ــيد مي منواکس
پاســخ‌هاي  ميــان  از  مي‌بايســت  نهايــت،  در  نمــود. 
ــي  ــاي عمليات ــه اولويت‌ه ــه ب ــا توج ــدد ب ــه متع بهين
ــن،  ــردد. همچني ــخص گ ــر مش ــورد نظ ــه م ــه بهين نقط
نتايــج حاصــل از بهينه‌ســازي در نرم‌افــزار DOE مجــدد 
ــد و  ــول داده ش ــده در کامس ــازي ش ــدل شبيه‌س ــه م ب
ــدل حاصــل  ــد، م ــن شــکل برمي‌آي ــه از اي ــور ک همانط

DOE جدول 7 مقايسه نتايج کيي از نقاط جبهه پرتو )نقطه مياني( در کامسول و

نقاط بهينه )°C( دماي وروردي )m/s( سرعت ورودي )mol/m3( C3H6 غلظت )mol/m3( CO غلظت

Design Expert 513 0/105 0/195 0/088
Comsol 513 0/105 0/18169 0/0837

مقدار خطا -- -- % 4/1 % 4/8

ــت  ــر دق ــيار کم‌ت ــراي بس ــان اج ــار زم از DOE در کن
ــاي  ــدوده متغيره ــدول 5 مح ــت. ج ــي داش ــل قبول قاب
کــه  همان‌طــور  مي‌دهــد.  نشــان  را  بهينه‌ســازي 
ــاي  ــدار خط ــت مق ــده اس ــان‌داده ش ــدول 7 نش در ج
ــه  ــي از جبه ــه انتخاب ــک نقط ــراي ي ــده ب ــت آم به‌دس
ــد C3H6 و CO به‌ترتيــب  ــع هــدف تولي ــراي تواب ــو ب پرت

مي‌باشــد.  %4/8 و   4/1

)mol/m3( غلظت کربن منواکسید

)m
ol

/m
3 ( 

لن
وپی

 پر
ت

لظ
غ
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نتيجه‌گيري

ــان  ــن از گاز پروپ ــن پژوهــش فرآينــد توليــد پروپيل در اي
ــال مدل‌ســازي، شبيه‌ســازي و  ــور ميکروکان ــک راکت در ي
بهينه‌ســازي شــد. در بررســي پيــش‌رو، ابتــدا مدلــي بــراي 
يــک کانــال از راکتــور آزمايشــگاهي در نرم‌افــزار کامســول 
ــا  ــده، ب ــازي ش ــدل شبيه‌س ــپس م ــد. س ــازي ش شبيه‌س
ــد.  ــنجي ش ــگاهي صحت‌س ــاي آزمايش ــتفاده از داده‌ه اس
ــتفاده  ــا اس ــدل، ب ــنجي م ــان از صحت‌س ــد از اطمين بع
ــام  ــتري انج ــات بيش ــداد آزمايش ــده تع ــه ش ــدل ارائ از م
گرفــت کــه ايــن تعــداد 21 آزمايــش مي‌باشــد. بــا 
ــي  ــازي، مدل ــل از شبيه‌س ــداد داده حاص ــن تع ــک اي کم
ــا  ــول ب ــل قب ــت قاب ــب بيشــتر و دق ــه مرات ــا ســرعت ب ب
ــگاهي،  ــور آزمايش ــازي راکت ــتفاده در بهينه‌س ــدف اس ه
بــرازش   10 Design of Experiment نرم‌افــزار  به‌کمــک 
ــا کمــک مــدل جايگزيــن بهينه‌ســازي  شــد. در نهايــت ب
ــت. مــدل شبيه‌ســازي و صحت‌ســنجي شــده  انجــام گرف
ــزار کامســول نقــش يــک آزمايشــگاه مجــازي را  در نرم‌اف

در بررســي فعلــي داشــته اســت.
بررســي،  مــورد  راکتــور  عملکــرد  بهبــود  به‌جهــت 
بهينه‌ســازي چنــد هدفــه بــا هــدف حداکثــر شــدن 
بــه   CO ميــزان  و حداقــل شــدن  پروپيلــن  ميــزان 
ــه منظــور  ــد کک انجــام شــد. ب ــري از تولي دليــل جلوگي
از  فرآينــد  ايــن  در  تابــع چنــد هدفــه  بهينه‌ســازي 
اســتفاده   D-Optimal و روش   Design Expert نرم‌افــزار 
شــد. بــا توجــه بــه نتايــج به‌دســت آمــده، مشــاهده شــد 
ــق  ــش تطاب ــي آزماي ــده از طراح ــت آم ــدل به‌دس ــه م ک
خوبــي بــا نتايــج شبيه‌ســازي شــده در نرم‌افــزار کامســول 
داشــته اســت. در ايــن فرآينــد مشــاهده شــد کــه افزايــش 
دمــا و ســرعت ورودي بــه راکتــور به‌ترتيــب موجــب 
 CO ،ــع آن ــه تب ــن و ب ــدار پروپيل ــش مق ــش و کاه افزاي

ــرارت  ــال ح ــب انتق ــش ضري ــن، افزاي ــود. همچني مي‌ش
ــه  ــد ک ــد ش ــدي خواه ــن تولي ــش پروپيل ــب کاه موج
ايــن به‌دليــل کاهــش ســرعت‌هاي واکنــش به‌شــدت 
ــي،  ــت. از طرف ــي اس ــي اکسايش ــازاي هيدروژن‌زداي گرم
افزايــش پروپــان در خــوراک ورودي نســبت بــه اکســيژن 
موجــب کاهــش تبديــل پروپــان خواهــد شــد. همچنيــن، 
نشــان داده شــد کــه بــا اســتفاده از روش طراحــي 
ــن  ــا تعيي ــوان ب ــزار Design Expert مي‌ت ــش و نرم‌اف آزماي
متغيرهــاي ورودي و متغيــر پاســخ شــناخت خوبــي 
ــا  ــه متناســب ب ــاط بهين ــن نق ــد و تعيي ــه فرآين نســبت ب

ــرد.   ــه ک ــر ارائ ــورد نظ ــدف م ه

علائم و نشانه‌ها

r1 ,r2: سرعت واکنش

k1, k2: ضريب آرينيوس

EA,1 ,EA,2: انرژي فعال‌سازي

)J/kg mole( ثابت جهاني گازها :R
)K( دما :T

)mole/m3( غلظت :C
)m/s( سرعت خطي سيال :us

)m2/s(اi ضريب نفوذ جرمي مؤثر جزء :De,i

ــوط  ــر مخل ــي مؤث ــوذ هدايت ــب نف λe: نشــان‌دهنده ضري

)W/m K :گازي )واحــد
)kg/m3( چگالي سيال : ρg

)J/kg K( ظرفيت حرارتي مخلوط گازي :Cp

)J/mole :گرماي حاصل از واکنش )واحد :∆Hi

)w/m2.K( ضريب انتقال حرارت جابه‌جايي :hy

)g/mole( جرم مولکولي متوسط :M̅
)atm( فشار کل :P
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Introduction
Demand for light olefins has increased since the 1930s 
and is still growing [1,2]. Among the most important 
derivatives of propylene, polypropylene, acrylonitrile, 
propylene oxide, acrylic acid, isopropylene alcohol, 
oligomers are the famous, and various other 
intermediates that are eventually used as materials 
needed in the electronics, automotive, construction 
and packaging industries [3]. Within 12 years, global 
propylene production capacity is expected to increase 
from 120 million tons in 2018 to about 160 million 
tons in 2030 [4].
Nowadays, for the production of propylene, a steam 
cracking unit with fluidized catalytic cracking is 
used. Other technologies that have been studied and 
developed but have not reached the commercial 
implementation stage are thermal catalytic cracking 
and oxidative dehydrogenation [5]. Conventional 
commercial methods of producing olefins on the one 
hand do not meet the growing needs of the market, and 
on the other hand, require high energy consumption 
for production. As a result, new methods are needed 
to increase its production. In this study, the oxidative 
dehydrogenation process of propane is investigated 
through modeling, simulation and multi-objective 
optimization of microchannel reactors with the purpose 
of increasing propylene production and decreasing CO 
as an environmental pollutant using C software and 
response surface methodology.

Materials and Methods
First, the microchannel reactor was modeled and 
simulated by COMSOL software. Then the validation 
of the simulated reactor was performed with the 
laboratory results presented in the Steinfeldt, 2001 
[6]. After model validation, the effect of different 
parameters on the reactor performance was 
investigated and analyzed with the help of a simulated 
model. Due to the computational cost of the simulated 
model, alternative models such as experimental design 
methods were used. In order to improve the process 
performance, multi-objective optimization was 
performed with the purpose of increasing propylene 
production and decreasing carbon monoxide with the 
help of the proposed surrogate model.

Results and Discussion 
Laboratory data were used to evaluate the model 
[6]. The microchannel reactor was simulated under 
the same operating conditions, and the results 
were evaluated. The results indicate their good 
compatibility. The difference between the simulation 
and laboratory results is about 7%. By examining the 
effect of velocity, temperature, feed composition and 
heat transfer coefficient on the conversion of reactants, 
it was found out that by increasing feed flow rate, the 
conversion of reactants decreases. Increasing the feed 
flow rate reduces the residence time of the reactants 
and thus reduces the conversion percentage. Also, 
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increasing the temperature activates the catalyst and 
increases the reaction rate, resulting in more reactants 
or, in other words, increasing the conversion rate of the 
reactants. To investigate the heat transfer coefficient, 
a cooling flow is provided for the microchannel. In 
the presence of a cooling stream, the heat transfer 
increases and the mixture temperature throughout 
the reactor reduces. The conversion percentage of the 
reactor along the reactor decreases, due to the fact 
that by increasing the heat transfer coefficient, the 
transferred heat increases so the temperature decreases 
and as a result, the conversion percentage decreases, 
too. Moreover, increasing propane in the feed flowrate 
relative to oxygen reduces propane conversion due to 
lack of the other important reactant (oxygen).
Due to the computational cost of the simulated model 
and optimization process, alternative models, such 
as experimental design methods were used. In order 
to improve the process performance, multi-objective 
optimization was performed with the purpose of 
increasing the production of propylene and decreasing 
carbon monoxide with the help of the proposed 
surrogate model. As the amount of propylene increases, 
so does the amount of carbon monoxide. The trade-off 
between the two objective functions has resulted the 
pareto front and multiple optimal points. This means 
that maximizing the amount of propylene will increase 
the amount of carbon monoxide, or in other words, 
minimizing the amount of carbon monoxide will 
produce less propylene. Finally, the optimal point must 
be determined among the various optimal responses 
according to the operational priorities. Also, the results 
of the optimization in the DOE software have been re-
given to the simulated model in COMSOL, the DOE 
model has had acceptable accuracy with very low 
execution time.

Conclusions
In this study, the process of propylene production 
from propane in a microchannel reactor was simulated 
and optimized. Temperature control, mass and heat 
transfer are the main challenges in the reactors that 

micro-reactors are good options for these issues. Given 
the above, it can be said that by increasing reaction 
temperature, there is no significant axial temperature 
gradient or hot spots in the microchannel reactors, 
although there is a problem that appears in the fixed 
bed reactors.
In order to optimize the multi-objective functions in 
this process, Design Expert software and D-Optimal 
method were used. According to the obtained 
results, it was observed that the model obtained 
from the experimental design had a good agreement 
with the simulated results in COMSOL software. 
In this process, it was observed that increasing the 
temperature increases the amount of propylene and 
CO, and increasing the velocity decreases the amount 
of propylene and CO. In this study, optimization was 
performed with the purpose of maximizing the amount 
of propylene and minimizing the amount of CO due to 
coke production.
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