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محصولات  به  سنتز  گاز  تبديل  براي  تروپش،  فيشر-  فرآيند 
فرآيندهاي در حال گسترش در  از  اولفيني، يكي  و  پارافيني 
جهان و به خصوص در ايران مي‌باشد. هدف از اين مطالعه 
داغ توسط  نقطه  برتشكيل  اثر فشار و دماي خوراك  بررسي 
شبيه سازي راكتور فرآيند مي باشد. شبيه‌سازي راكتور بستر 
محاسباتي  سيالات  ديناميك  تكنيك  با   GTL فرآيند  ثابت 
انجام شده است. همچنين سينتي‌کهاي  توسط نرم‌افزار متلب 
ارائه شده در مقالات براي فرآيند فيشر- تروپش مورد مقايسه 
انجام  بعدي  دو  صورت  به  سازي  مدل  است.  گرفته  قرار 
براي  همچنين  باشد.  مي  آرام  راکتور  درون  جريان  و  گرفته 
حل معادلات از روش حجم محدود استفاده شده است.نتايج 
حاصل از مدل‌سازي سنتز فيشر- تروپش حاکي از آن است 
علت  به  بستر  ابتدايي  قسمت  در  داغ  نقاط  ايجاد  امكان  که 
باعث  راكتور  دماي  افزايش  است.  بيشتر  واكنش‌ها  تمركز 
افزايش ميزان تبديل واكنش گرها و راندمان توليد محصولات 
مي‌شود. افزايش دماي خوراک ورودي افزايش دماي نقطه داغ 
را به دنبال خواهد داشت. با توجه به نتايج مدل‌سازي، دما و 

فشار بهينه معادل K 565 و bar 20 مي‌باشد. همچنين مشخص 
شد که با افزايش فشار و به تبع آن افزايش دما، راندمان توليد 
توليد  افزايش  باعث  امر  همين  و  يافته  افزايش   C7

+ محصول 
هيدروکربن‌هاي خطي مي‌شود.

مقدمه 
تبديل  روش‌هاي  از  يكي  تروپش  فيشر-  كاتاليستي  سنتز 
گاز به مايع جهت نقل و انتقال گاز طبيعي است. اين سنتز، 
تركيبات  داراي  كه  را  هيدروكربوري  سوخت‌هاي  انتقال 
گوگردي و ناخالصي هاي كمي هستند )سوخت هاي پاك( 

امكان‌پذير مي‌سازد ]1[.

با توجه به رشد روز افزون قيمت سوخت، جلوگيري از 
وابستگي به تهيه اين محصول از خارج و همچنين مسائل 
منابع  كه  انتظار مي‌رود  نزديك  آينده  در  زيست محيطي 
صنايع شيميايي از نفت خام به گاز طبيعي تغییر یابد. براي
اين منظور ابتدا گاز طبيعي به گاز سنتز كه مخلوطي از
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منوكسيد كربن و هيدروژن است تبديل مي‌شود. سپس گاز 
سنتز طي فرآيندي موسوم به سنتز فيشر- تروپش1، تبديل 
اتر  اتيل  دي  و  متانل  بنزين،  مثل  ارزشمندي  مايعات  به 
گاز  تبديل  يعني  ابتدا  از  فرآيند  اين  غيره مي‌گردد. كل  و 
سنتز تا توليد هيدروكربن‌هاي مايع به فرآيند گاز به مايع2، 

شهرت دارد ]2[. 

افزايش کيفيت محصولات فيشر- تروپش عموماً از طريق 
عدد  و  می‌گیرد  صورت  ايزومريزاسيون  و  ساختار  تغيير 
به  آنها  تبديل  و  واکس‌ها  هیدروکرایکنگ  با  پايين  اکتان 

سوخت ديزل را ارتقاء مي‌بخشد ]3[.

خواص  دليل  به  ديزل  سوخت  محصولات,  اين  ميان  در 
از  يکي  است.  برخوردار  خاصي  اهميت  از  آن  مطلوب 
مشکلات طراحي فرآيند راکتورهاي فيشر- تروپش، سمأله 
گرمازا بودن و وابستگي شديد انتخاب‌پذيري اين فرآيند به 
دما مي‌باشد. به همین دلیل به تعديل دمايي مناسبي براي 

اين فرآيند نيازمنديم ]4[.

گرفته  نظر  در  فرآيند  اين  براي  راکتور  نوع  چهار  امروزه 
 )T>250  °C( پايين  دما  فرآيندهاي  براي  مي‌شود. 
راکتورهاي دوغابي  لوله‌اي و  ثابت چند  بستر  راکتورهاي 
و براي فرآيندهاي دما بالا )T<300 °C( راکتورهاي بستر 
نظر  در  حبابي  سيال  بستر  راکتورهاي  و  چرخشي  سيال 
سه  سيستم  بر  بايد  پايين  دما  راکتورهاي  می‌شود.  گرفته 
فازي غلبه نمايند )گاز سنتز, هيدروکربن‌ها، واکس مايع و 
کاتاليست جامد( در حالي که راکتورهاي دما بالا در رژيم 
دو فازي عمل ميک‌نند )گاز سنتز، هيدروکربن‌هاي گازي و 

کاتاليست جامد( ]5 و 6[ .
سنتز هيدروكربن‌ها توسط كاتاليست‌هايي چون كبالت، آهن 
و روتينيم صورت مي‌گيرد. هر دو كاتاليست آهن و كبالت 
و                                                                                   200-300  °C دمایي  محدوده  در  صنعتي  صورت  به 
فشارهاي bar 60-10 استفاده مي‌شوند. واكنش‌هاي سنتز 
فيشر- تروپش برروي كاتاليست آهن را مي‌توان به صورت 
واكنش  و  تروپش  فيشر-  هاي  واكنش‌  از  مجموعه‌اي 

جابه‌جايي گاز آب در نظر گرفت ]7[.
                              

                             )1(

                
∆H =                                              )2(

شبيه‌سازي راکتور بستر ثابت سنتز فيشر تروپش
نفت  فراواني در صنايع  داراي كاربردهاي  ثابت  بسترهاي 
محدوده‌  كه  دارند  را  قابليت  اين  بسترها  اين  مي‌باشند. 
وسيعي از فرآيندها را تسهيل كنند كه اين محدوده مي‌تواند 
تا واكنش‌هاي اكسيداسيون را شامل می  از سنتز آمونياك 
شود. اين تنوع وسيع فرآيندها در طيف گسترده‌اي از انواع 
راكتورهاي بستر ثابت حاصل مي‌گردد. مشخصه اصلي اين 
راكتورها در بزرگي نسبت اندازه قطر به اندازه ذرات است 
به قطر  لوله  با نسبت قطر  ثابت  بستر  ]8[. در راكتورهاي 
ذره بين 50 الي 500 مي‌توان تاثير ديواره را ناديده گرفت. 
را  مي‌دهد  راكتورها روي  از  اين‌گونه  در  كه  واكنش‌هايي 
انتقال  كه  مواردي  در  گرفت.  نظر  در  آدياباتيك  مي‌توان 
به  بستر  است،  برخوردار  بسزایي  اهميت  از  حرارت 
قسمت‌هاي مختلف تقسيم مي‌گردد كه در بين آنها حرارت 
انتقال پيدا مي‌كند. به دليل اهميت موضوع و همچنين يافتن 

نقاط داغ گرمايي نفوذ حرارتي را در نظر می‌گیریم ]9[.

مدل‌هاي قديمي بسترهاي ثابت برمبناي نسبت بالاي قطر 
لوله به ذره قرار دارند كه در آنها پروفايل جريان و دما به 
عمل،  در  كه  در صورتي  مي‌گردند.  بيان  متوسط  صورت 
بسترهايي با نسبت كم قطر بستر به قطر ذره كاتاليست در 
واكنش‌هاي گرمازا يا گرماگير مورد استفاده قرار مي‌گيرند. 
جزیيات  مي‌توان  ثابت  بسترهاي  شبيه‌سازي  از  استفاده  با 
مربوط به رفتار جريان درون بستر را به دست آورد كه برای 
شبيه‌سازي لازم است كه مدل مناسب براي هندسه مورد 

نظر به كار گرفته شود ]10[.

واکنش‌هاي فرآيند فيشر- تروپش
نيز اطلاعات سينتيكي سنتز  واكنش‌هاي صورت گرفته و 
فيشر ـ تروپش براساس مقاله یانگ و همکاران ]11[ در 

معادلات 3 تا 14 ارايه شده است. کاتاليزور مورد استفاده

1. FTS
2. GTL
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در اين فرآيند Fe-Mn تقويت شده شامل 0/5% وزني منيزيم 
و 1/5 % وزني آهن مي‌باشد که بر پايه اکسيد زيرکونيوم 
سولفاته 1 با درصد ترکيب وزني 98%، نشانده شده است.
2s1+H2 2Hs1                                              )3(
Hs1+CO  Hs1CO                                        )4(
Hs1CO+H2 Hs1C+H2O                                    )5(
Hs1C+H2 Hs1CH2                                             )6(
Hs1CH2 CH3s1                                                 )7(
CH3s1+H2  CH4+Hs1                                      )8(
Cn-1H2n-1s1+CO Cn-1H2n-1s1-CO                         )9(
Cn-1H2n-1s1CO+H2 Cn-1H2n-1s1C+H2O                )10(
Cn-1H2n-1s1C+H2 Cn-1H2n-1s1CH2                         )11(
Cn-1H2n-1s1CH2 CnH2n+1s1                             )12(
CnH2n+1s1H2 CnH2n+2+Hs1                                )13(
CnH2n+1s1 CnH2n+Hs1                                    )14(
به   14 تا   3 واكنش‌هاي  براي  شده  ارائه  سينتيكي  مدل 

صورت معادلات زیر مي‌باشد:
                      

)15(
 

        )16(
                                 

 

)17(

         )18(

               

)19(
                                        

  

       
 

          
 

)20(

                  )21(

اطلاعات مدل سينتيكي در جدول 1 ارائه شده است. 
با  مي‌توان  را  دما  با  واکنش  پارامترهاي سرعت  وابستگي 

رابطه آرنيوسي 23 توصيف نمود. 
                           )23(

معادلات حاكم بر شبيه‌سازي 
حل  حركت  و  جرم  بقاي  معادلات  جريان‌ها  همه  براي 
نيز  حرارت  انتقال  شامل  كه  جريان‌هايي  براي  مي‌شود. 
مي‌باشد يك معادله اضافي براي بقاي انرژي حل مي‌شود، 
واكنش  يا  اجزاء1  اختلاط  شامل  كه  جريان‌هايي  براي  و 

شيميايي است معادله بقاي اجزاء نيز حل مي‌شود.
معادله مومنتوم 

به  نيوتن  دوم  قانون  از  استفاده  با  مقدار حرکت  معادلات 
دست مي‌آيد. معادله حرکت در حالت استاندارد به صورت 

معادله 24 مي‌باشد ]12[:
)24(

1. Species
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جدول 1- اطلاعات مدل سينتيكي

پارامترمقدارواحدپارامترمقدارواحد
kJ mol-158/43EvMol g-1 s-1 bar7/88×103K5,0

mol g-1 s-1 bar-12/77×10-5k-8kJ mol-175/52E5

bar-0.52/76×10-2KvMol g-1s-1bar-12/01×106K7M,0

bar-12/59K1kJ mol-197/39E7M

bar-11/67×10-3K2Mol g1s-1bar-11/10×106K7,0

8/34×10-2K3kJ mol-1111/48E7

bar-11/21K4Mol g-1s-18/79×103K8,0

0/10K6kJ mol-197/37E8

Mol g-1s-1bar-1.53/47Kv,0

با توجه به مختصات سيستم استوانه‌اي با انتقال معادلات به 
وسيله تبديل از سيستم استوانه‌اي به مختصات کارتزين به 
حل معادلات پرداخته شد. به عنوان نمونه نحوه انتقال معادله 
در  با جزیيات  کارتزين  به  استوانه‌اي  مختصات  از  مومنتوم 

بخش معادلات انتقال در اين مقاله اشاره شده است. 

کاتاليستي در محيط  براي راکتور  استوانه‌اي  در مختصات 
مومنتوم  معادله  حل  براي  برينکمن1  معادله  از  متخلخل 

استفاده شده است.
   

            )25(

پروفايل فشار از حل همزمان معادلات پيوستگي و حرکت 
در شبکه جابه جا شده2 به دست مي‌آيد.

معادله پيوستگي

معادله بقاي جرم يا پيوستگي به صورت زير مي‌باشد:
                             )26(

با توجه به برقراری شرايط پایا، ترم ناپايداري از معادله 26 
حذف شده و معادله به فرم معادله 27 ساده مي‌شود:

                        )27(

معادله انرژي
اول  قانون  طبق  بر  انرژي  تعادل  نوشتن  از  انرژي  معادله 

1. Brinkman Equation
2. Staggered Mesh

ترموديناميک در يک حجم کنترل جزیی به دست مي‌آيد. 
بستر  کاتاليستي  راکتور  درون  دما  توزيع  رابطه  همچنين 
ثابت از حل معادله انرژي همراه با معادلات مقدار حرکت 
براي  استاندارد  حالت  در  انرژي  معادله  مي‌شود.  حاصل 
محيط متخلخل به صورت معادله 28 مي‌باشد .البته با اين 
تفاوت که ترم هاي مربوط به فلاکس هدايت و همچنين 
ترم هاي گذرا بر اساس تخلخل محيط تصحيح مي‌شوند. 
براي  و  مؤثر  هدايت  از  هدايت  فلاكس  تصحيح  براي 
ترم‌هاي گذرا از اينرسي دمايي ناحيه جامد محيط متخلخل 

استفاده مي‌شود ]9[.
       
)28(

هدايت مؤثر در محيط متخلخل به صورت ميانگين حجمي 
هدايت سيال و جامد بيان مي‌شود:

                                 )29(
پايا بودن جريان  با در نظر گرفتن شرايط سمأله و فرض 
و همچنين ناديده گرفتن ترم‌هاي اتلاف انرژي ,معادله 28 

ساده مي‌گردد.
معادله بقای اجزا شيميايي

جريان‌هاي  شيمي  مهندسي  فرآيندهاي  از  بسياري  در 
همراه واکنش وجود دارد. نحوه شبيه‌سازي آنها به کمک 
تکني‌کهاي گسسته‌سازي معادلات در شبيه‌سازي به کمک
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نرم‌افزار متلب انجام شده است. موازنه عمومي يک جزء از 
حجم راکتور به فرم معادله 30 بيان مي‌شود:

                                   
)30(

                 
با توجه به اين که سرعتي در جهت θ نداريم و همچنين با 
فرض پايا بودن جريان معادله 30 به فرم معادله 31 تبديل 

مي‌شود:
)31(

با محاسبه *J از روابط استفان ماکسول1 خواهيم داشت ]13[:
                     )32(

 34 معادله  فرم  به   B ماتريس  و   33 معادله  فرم  به   Xi

مي‌باشد.
                                  )33(

                                        )34(
محاسبه   34 تا   32 روابط  از   J* مقدار  اينکه  به  توجه  با 
اول  مرتبه  ديفرانسيل  دو  داراي   31 معادله  لذا  مي‌شود، 
مي‌باشد که با در نظر گرفتن دو شرط مرزي 35 و 36، حل 

عددي معادله بقای اجزاء شيميايي صورت مي‌پذيرد.
                                  )35(
                                  )36(

1. Stefan-Maxwell Equations
2. Grid Independency

مدل‌سازي و فرضيات
براي مدل كردن راكتور از نرم‌افزار MATLAB استفاده شده 
است. براي بالابردن دقت محاسبات شبيه‌سازي در نرم افزار 
متلب، دامنه محاسبات )مش‌ها( با نسبت جمع شدگي متفاوت 
در شرايط مرزي نسبت به نواحي مركزي راكتور تعريف شده 
است.براي حل در محيط MATLAB از روش حجم محدود 
استفاده شده است. اگر نسبت جمع شدگي به هر ميزان باشد 
,بازه ي تعريف حل مساله بين 0 تا 1 مي‌باشد. شکل 1 نمايش 
دو بعدي شبكه بندي راكتور با مش‌هاي بزرگ كه در محيط 
MATLAB ايجاد شده را نمايش می‌دهد. براي مدل كردن 

راكتور در اين برنامه تعداد گره‌هاي ايجاد شده در راستاي 
طول و شعاع راکتور به ترتیب برابر با 480 و 100 مي‌باشد 
همچنين براي محاسبه دقيق اثرات ديواره و همچنين اثرات 
از  راکتور،  خروجي  و  ورودي  در  سيال  هيدروديناميکي 
نسبت جمع شده‌گي 1/05 در هر دو سوي دامنه محاسباتي 
استفاده شده است )شكل 1(. بنابراين تعداد سل‌هاي ايجاد 
برابر 48000  بودن گره‌ها2  مستقل  نظر گرفتن  در  با  شده 

عدد مي‌باشد.
هندسه سيستم و شرايط مرزي

سيستم  يك  فرآيند،  ثابت  بستر  راكتور  شبيه‌سازي  جهت 
گرفته شد. شرايط  نظر  در   7×0/046 m ابعاد  با  دوبعدي 

مرزي اعمال شده بر مدل عبارتند از: 
در مرکز راکتور با فرض تقارن محوري، غلظت، سرعت و 

دما در امتداد محور راکتور ثابت در نظر گرفته شد.
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MATLAB شكل 1- تصوير شماتيک دوبعدي راکتور و نحوه شبکه‌بندي با مش‌هاي درشت در شبيه‌سازي در محيط نرم‌افزار
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در بخش ورودي راكتور شرط مرزي سرعت ورودي حاکم 
است و در بخش خروجي راكتور, از ميزان دبي جرمي خروجي 
که وابسته به سرعت خوراک در ابتداي راکتور و ميزان درصد 
به عنوان شرط مرزي  تبديل فرآيند و سينتيک آن می‌باشد، 
خروجي به كار گرفته شد. براي ساير بخش‌هاي سيستم فرض 
ديواره در نظر گرفته شده است. براي جداسازي ترم‌هاي جا به 
جايي در معادله مومنتوم و كوپل كردن ميدان سرعت و فشار از 

تکني‌کهاي گسسته‌سازي معادلات استفاده شده است.
معادلات انتقال

در  بايد  جرم  و  حرارت  حرکت،  پيوستگي،  معادلات 
مختصات استوانه‌اي حل شوند. مي‌توان با استفاده از تابع 
محاسباتي  دامنه  در  را  مسأله   ω= ω(r,z), η= η(r,z( انتقال 
ساده‌تر حل کرد و پس از حل، جواب را در دستگاه مختصات 

استوانه‌اي مشاهده نمايیم. با اين تبديل خواهيم داشت:
 
 

                        
 
 
 

دامنه  تبديل  براي  كه  میک‌نند  تغيير  حاکم  معادلات  لذا 
از  مي‌توان  ساده‌تر  محاسباتي  دامنه  به  نظر  مورد  فيزيکي 

معادلات 37 و 38 استفاده کرد.

                       )37(

                      

)38(

در معادلات فوق β نسبت جمع شده‌گي، h1 طول راکتور 
مختصات  در  راکتور  شعاع   h2 استوانه‌اي،  مختصات  در 
y محورهاي مختصات دامنه محاسباتي  x و  استوانه‌اي، 

ساده‌تر و x و y محورهاي مختصات استوانه‌اي مي‌باشند. در 
اين تبديل اگر α=0 باشد, شبکه فقط در نزديکي ديواره راکتور 
ريز خواهد شد و اگر α= 1/2 باشد ,شبکه در نزديکي ديواره و 
مرکز راکتور به صورت يکسان ريز خواهد شد. معادله مومنتوم 
در راستاي محور راکتور پس از گسسته‌سازي به صورت زير 

براي شرايط سمأله تغيير خواهد کرد:

 

 

عدم وابستگي به شبکه

در ابتدا به بررسي استقلال جواب‌ها از شبكه‌بندي پرداخته شده 
است، يعني نشان داده مي‌شود که دقت نتايج محاسباتي به اندازه 
شبكه‌بندي حساس نيست. لذا در ابتدا به بررسي اين موضوع 
در محيط شبيه‌سازي شده نرم‌افزار MATLAB پرداخته مي‌شود. 
در همين راستا کسر جرمي خوراک CO به عنوان نمونه براي 
 N= 48000 و N=64000 دو شبکه با تعداد گره‌هاي محاسباتي
با يکديگر مقايسه شده است.نتايج اين مقايسه براي دو حالت 
يک بعدي و دوبعدي در شکل 2 به تصوير درآمده است. نتايج 
به دست آمده حاکي از آن است که با کوچک تر کردن شبکه 

محاسباتي، تغييري در پروفايل غلظت ايجاد نخواهد شد.

مقايسه نتايج تجربي و نتايج شبيه‌سازي
نتايج شبيه‌سازي با نتايج حاصل از کار یانگ و همکاران 
]11[ مقايسه شده است. شرايط داده‌هاي تجربي موجود در 
اين مقاله که شامل مشخصات کاتاليست و راکتور می‌باشد، 
نتايج  از  اطمينان  منظور  به  است.  اراهئ شده   2 در جدول 
شبيه‌سازي، این نتایج با داده‌هاي تجربي مقاله ]11[ مقايسه 

شده و در جدول 3 ارائه شده است. 

)39(
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كسر جرمي CO در طول لوله براي دو بعدكسر جرمي CO در طول لوله براي يك بعد

گره‌ها= 64000
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گره‌ها= 48000
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شكل 2- بررسي استقلال حل از شبكه‌بندي براي کسر جرمي CO در راكتور فيشر- تروپش برنامه نوشته شده در محيط نرم‌افزار متلب 
الف( در حالت دوبعدي با 64000 گره ب( در حالت يك بعدي با 64000 گره ج( در حالت دوبعدي با 48000 گره د( در حالت يك 

بعدي با 48000 گره  

جدول 2- مشخصات کاتاليست و راکتور مورد استفاده در مقياس صنعتي مورد مقايسه

مقدارپارامتر
m 0/05×7ابعاد راکتور در مقياس صنعتي

 m 0/046قطر داخلي راکتور
1تعداد لوله‌ها
 g/m3 1100دانسيته بستر

 mmقطر ذرات کاتاليست

0/3894تخلخل بستر

جدول 3- مقايسه نتايج تجربي داده شده در مقاله یانگ ]11[ و نتايج حاصل از شبيه‌سازي

.NO T(K) P(bar) CO/H2
)%(.CO conv
Experimental

)%(.CO conv
Experimental Error(%) CO Fin (ml/min)

1 570/17 20/2 1/03 34 35/71 5/027
449.72 570/17 15 2/07 37 35/11 -5/113

3 556/27 15 1/03 22 21/8 -0/917

د(ج(

ب(الف(
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نتايج 
پروفايل دوبعدي غلظت خوراک

 CO و ‌H2 اين شبيه سازي مخلوط استفاده شده در  خوراك 
مي‌باشد كه در شرايط عملياتي فشار bar 24 بار و دماي K 493 به 
نسبت استوکيومتري انجام شده است. شبيه‌سازي غلظت خوراك 
در دو بعد شعاع و طول راكتور صورت گرفت. مطابق شكل 3 در 
ابتداي راکتور غلظت هيدروژن و منواكسيد كربن به دليل مصرف 
در واکنش به شدت افت مي كند. سپس به علت واکنش شيفت 
آب و گاز  مقداري هيدروژن توليد مي شود كه در ادامه طول 
راكتور با مصرف آن غلظت هيدروژن مجدداً كاهش مي يابد. از 
طرفي بررسي غلظت مواد واكنش دهنده در محور شعاعي راكتور 
در تمام طول راكتور بيان گر اين مطلب است كه سرعت واكنش 
 ‌H2 در مركز راكتور نسبت به ديواره آن كمتر است، چون غلظت
و CO با نزديك شدن به ديواره كاهش مي يابد. با توجه به اينكه 
بيشترين سرعت واكنش در نزديك ديواره مشاهده مي‌شود، نتيجه 
مي‌گيريم با كاهش قطر راكتور می توان متوسط سرعت واكنش را 

در سطح مقطع راكتور افزايش داد.
پروفايل جزء جرمي محصولات

اتيلن  و  اتان  واكنش شامل  نتايج كسر جرمي محصولات 

نمونه در شكل 4 رسم شده است. همان گونه که ملاحظه 
اتم كربن در زنجيره  از نظر تعداد  برابر  مي‌شود در شرايط 
اولفين‌ها  از  بيشتر  پارافين‌ها،  توليد  مقدار  هيدرووكربوري، 
مي‌باشد. دليل اين امر را مي‌توان به تمايل سيستم براي رسيدن 
به حالت پايدار، و بيشتر بودن سرعت نسبي توليد پارافين‌ها 
نسبت به اولفين‌ها نسبت داد. همچنين نتايج نشان مي‌دهد كه 
در m 3 ابتدايي راكتور، شيب افزايش غلظت محصول بيشتر 
مي باشد و در ادامه با شيب ملايم تري به تعادل مي‌رسد. بر 
اساس شكل‌هاي 4 و 5 مي‌توان طول بهينه راكتور يا به عبارت 

ديگر فاصله رسیدن واكنش‌ها به تعادل را تعيين كرد.
بررسي اثر تغيير فشار بر تشکيل نقطه داغ

محوري  پروفايل  روي  بر  واکنش  فشار  اثر  مقاله  اين  در 
 30 bar دماي راكتور در چهار فشار عملياتي 15، 20، 25 و
قرار گرفت. همان‌طور كه مي‌دانيم  بررسي  شکل 6 مورد 
غلظت  افزايش  باعث  فشار  افزايش  گازي  محيط‌هاي  در 
با  مي‌برد.  بالا  را  واکنش  و سرعت  دهنده‌ها شده  واکنش 
افزايش فشار، دما در نقطه داغ افزايش يافته و به تبع آن، 

دماي خروجي راکتور نيز افزايش مي‌يابد.
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شكل 3- پروفايل کسر جرمي واکنش‌دهنده‌ها در طول راکتور الف – منواكسيد كربن ب- هيدروژن 
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شكل 6- بررسي اثر تغيير فشار بر دماي محوري در راکتور بستر ثابت سنتز فيشر- تروپش

افزايش  به تبع آن دما، غلظت خوراک  افزايش فشار و  با 
سمت  به  داغ  نقطه  مکان  انتقال  براي  عاملي  اين  و  يافته 
نقاط ابتدايي راکتور به شمار مي‌آيد. از طرفي طبق معادله 
Chapman-Enskog که نشان دهنده نسبت مستقيم ضريب 

ضريب  افزايش  باعث  دما  افزايش  مي‌باشد،  دما  با  نفوذ 
باعث  عامل  اين  شد.  خواهد  )جرمي(  مولي  شار  و  نفوذ 
نفوذ بيشتر خوراک به درون راکتور در امتداد محوري آن 
مي‌شود. نتايج شبيه‌سازي نشان مي‌دهد كه برآيند اين دو 
عامل باعث انتقال آرام مکان نقطه داغ به درون راکتور با 

افزايش فشار خواهد شد.

بررسي اثر دماي خوراک ورودي بر تشکيل نقطه داغ اثر 

دماي خوراک ورودي برتشکيل نقطه داغ در چهار دماي 
متفاوت بررسي شد. افزايش دماي خوراک باعث افزايش 
آنتالپي مواد واکنش دهنده می شود که اين عامل مي تواند 
افزايش  از طرفي  راکتور شود.  دما درون  رفتن  بالا  باعث 
دماي خوراک مي‌تواند باعث تسريع در سرعت واکنش از 
طريق تأمين انرژي فعال‌سازي واکنش درون راکتور شود. 
اين عامل تأثير به سزايي در بالا رفتن دمای درون راکتور و 
همچنين تشکيل نقطه داغ دارد. مطابق شکل 7 با افزايش 
دماي خوراک ورودي، دماي نقطه داغ افزايش مي‌يابد. در 
مطابق  خوراک  درصد  ترکيب  گرفته  صورت  شبيه‌سازي 
جدول 5 مي‌باشد. نتايج حاصل از شبيه‌سازي با نتايج مقاله 

یانگ و همکاران ]11[ سازگاري كامل دارد.

جدول 5- شرايط خوراک ورودي در شبيه‌سازي
P (bar)RecycleCH4N2CO2H2COترکيب خوراک

2510/584/087/0057/7830/59)%(
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شكل 7- بررسي اثر دماي خوراک ورودي بر تشکيل نقطه داغ

نتيجه‌گيري
نتايج حاصل از شبيه‌سازي سنتز فيشر- تروپش حاکي از 
آن است كه در ابتداي راکتور غلظت هيدروژن و منواكسيد 
به دليل مصرف در واکنش به شدت افت مي كند.  كربن 
همچنين سرعت واكنش در مركز راكتور نسبت به ديواره 
آن كمتر است. نتايج جزء جرمي محصولات واكنش نشان 
مي دهد كه در اين فرآيند مقدار توليد پارافين‌ها، بيشتر از 
اولفين‌ها مي‌باشد، كه دليل آن تمايل سيستم براي رسيدن به 
حالت پايدار، و بيشتر بودن سرعت نسبي توليد پارافين‌ها 
زياد  به شيب  با توجه  اولفين‌ها است. همچنين  به  نسبت 
افزايش غلظت محصول در m 3 ابتدايي راكتور و تثبيت آن 
در ادامه مي توان نتيجه گرفت طول بهينه راكتور در همين 

محدوده مي‌باشد.

بررسي اثر فشار بر روي پروفايل محوري دماي راكتور در 
اين مدل سازي نشان مي دهد كه با افزايش فشار ، دما در 
نقطه داغ افزايش يافته و در نتيجه دماي خروجي راکتور 
بیشتر می شود. همچنين پس از بررسي اثر دماي خوراک 
كه  گرديد  راكتور مشخص  در  داغ  نقطه  تشکيل  محل  بر 
داخل  به  نقطه  اين  انتقال  باعث  خوراك  دماي  افزايش 

راكتور شده و از طرفي دماي نقطه داغ نیز افزايش يابد.
افزايش  باعث  آرنيوس  قانون  طبق  راكتور  دماي  افزايش 
سرعت واكنش‌ها، و در نتيجه افزايش ميزان تبديل واكنش 
گرها و راندمان توليد محصولات مي‌شود. بنابراین مي‌توان 
نتيجه گرفت كه افزايش دما بر كاركرد راكتور تأثير مثبت 
که  پذيرد  صورت  اندازه‌اي  به  دما  افزايش  بايد  اما  دارد. 
باعث تخريب کاتاليست در نقطه داغ راکتور نشود. لذا با 

توجه به شبيه سازي صورت گرفته دماي مطلوب و بهينه 
K 565 در فشار bar 20 مي‌باشد.

علائم و نشانه‌ها
)N/m2( فشار استاتيک :P

ΩAB تابع برخورد
)N/m2( تنسور تنش :τ

)K( دما : T
)m/s( سرعت متوسط مولي :V*

)mol/m2.s) α شار مولي جزء  :J*α

)mol/m2.s( شار نفوذ کننده مولي :VA

به‌وسيله واكنش شيميايي   α توليد خالص جزء  rα: شدت 
)mol/m2.s(

)m( شعاع راکتور در مختصات استوانه‌اي :h2

)m2/s( ضريب نفوذ دو جزيي اجزاء :DAB

)W/m.K( ضريب هدايت جامد :Ks

)W/m.K( ضريب هدايت سيال :Kf

)m( طول راکتور در مختصات استوانه‌اي :h1

)mol/m3( غلظت کل :C
) σAB: فاصله بين ملکولي )

)mol/m3) α كسر جرمي جزء :Cα

β: نسبت جمع شدگي
)N( نيروی  بدنه خارجي :F

)N( نيروی بدنه گرانشي :
   )kJ mol-1( انرژي فعال‌سازي براي رشد زنجيره :E5

)kJ mol-1( انرژي فعال‌سازي براي تشکيل متان :E7M
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 )kJ mol-1( انرژي فعال‌سازي براي تشکيل پارافين :E7

)kJ mol-1( انرژي فعال‌سازي براي تشکيل اوليفين :E8

)kJ mol-1( انرژي فعال‌سازي براي واكنش تبديل گاز به مايع :Ev

K1: ثابت تعادل واکنش ابتدايي 1 براي سنتز فيشر- تروپش 

 )bar-1(

K2: ثابت تعادل واکنش ابتدايي 2 براي سنتز فيشر- تروپش 

 )bar-1(

K3: ثابت تعادل واکنش ابتدايي 3 براي سنتز فيشر- تروپش 

)bar-1( ثابت تعادل واکنش ابتدايي 4 براي سنتز فيشر- تروپش :K4

 )mol g-1 s-1 bar-1( ثابت نرخ رشد زنجيره‌اي :K5

 )mol g-1 s-1 bar-1( فاكتور پيش‌نمايي رشد زنجيره :K5,0

K6: ثابت تعادل واکنش ابتدايي 6 براي سنتز فيشر- تروپش 

 )mol g-1 s-1 bar-1( ثابت نرخ تشكيل پارافين :K7

)mol g-1 s-1 bar-1( فاكتور پيش نمايي تشكيل پارافين :K7,0

)mol g-1 s-1 bar-1( ثابت نرخ تشكيل اوليفين :K8

)mol g-1 s-1 bar-1( فاكتور پيش نمايي تشكيل اوليفين :K8,0

 )mol g-1 s-1 bar-1) CO2 ثابت نرخ تشكيل :Kv

 )mol g-1 s-1 bar-1) CO2 فاكتور پيش نمايي تشكيل :Kv,0

 )mol g-1 s-1 bar-1( ثابت نرخ واکنش جذب الفين :K8
-

S1: سايت فعال براي تشكيل هيدروكربن   
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