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Равработке шетода шатецатического riоделшроваЕия, как теорети-,
ческоfi основш процессов и аппаратов хиrдсческоr\ техцологии, во цво-
гоrr способствовало бурвое раввtdтие вцчислительвойt rrатешатики п

электронно-вцчllсл}tтедьвоil тёхники.
Матешатическое шоделировщlие гетерогенцшх каталитическщк про-

цессов вцполЕяется в настоящее врешя, как правцло, tta аналоговЕ(к

вцч}rслштельнцх raацшна:с /АШi/ и циФровшх цIчислительшх liшцшЕах /IIЕV.
OcHoBlme достоинства АВП[ - это большая скорость вttчисленшfirлег-

кость прогрешiироваЕия, наглядность .решенr4я, что поэволяет работать
с набранноfi на Helt шатешатическоlr шодельD как с реальшti аппаратош.

Вместе с те!д небольцая точность и QграЕичевное количество решаDцих
элеrrеЕтов у АЕ[ не поаволяет, беэ пр}trrенения особъпс метолов, цоде-
лировать хногошерЕ!е аадачи.

УвиверсшьЕость, вшсокея точность, логическrrе воэIоrrrостп- дот
стсинства Цш[. В то ае врешя, ,mJtoe по сравЕениD с дВ! бшстродеilст-
вие является cJдecTBeHEHll недостаткоц ЦВ0[.

, В последяие го.щ /S-Iо лет,/ получил развrlтие новцf, тпп шчшслп-
телDншх шадин L это анеJIого-цифрошrе вшчислитеjьшrе систеrG{ /ЩЮ/,
которце,объедi,tвярт в себе луtшие качества АЕШ п ЦВl[,/бшстродеfiствие
и наглядность. рещения, AEt[,, точвостЁ и логические BoэшorнocTr.r ЩВi7т
в вначительпоlt, цере сглаашваDт rдх ведостатки.

На спроектированноfi ri l!нстцтут. *ап..оиэа Сибирского отделенпя
Ан ссср Дlвс осуцествлеrrо, rrоделшровави" р"д" iаталитических процес-
сов ,/I ,2/.,Прп этоri окааqлосьr'.1tто пр}t, исслрдоваЕии стациовартЁх
каталитическпх процессов сокDащtisтся'sатратц, шаrциЁного врешенш не

один-два поря.iка. по. сравненип с ЦЕ0[, прl.t обцей погредности,рещения

Цельр .нестоящеfi . работл ,являетсi рааработка riетодикt{ r,оделиЁова-
д{ия на Щвс гетерогеннцх. каталитическщк процессов с переrrенноfi ак-
TraBHocTbD,катадиаеторе не освове-,цетода пряцц{. 3десь будет paccrioт-

реЕ кJасс'процессоs, Еоторше обладаэт следmшryr,ши. своfiствециi
I. скорость пвц'евения активности катал}tааторе нашного ценьцrе

cкopocтlt хициtrеского превращевия реагирздllпшg .вёщеётв; процёсс ва
ввутренвеfi по.ве рхвости патаJIи 8атор9 .1 зgзцg тационiрен ;

2,.. динеftная.скорость реакционно,й.счесш.тректически не влшяет'Ёа
наблрдееrýrэ скорость хиrдлчеького пЁёврацецйя Ё слое; 

.
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4. градиенп{ концеrrтрациfi и тешпературц в радиа.пьнош напраше_
нии невеликlд;

5. входнше парашетрш. ,/тешпература, состав и дашение исходной

реакционноft сrrес,и,/, иаrrеняDтся во вреше.tи

3наковой. шодедьD. дJя теких процессов шоrет бшть шбране шодель
}цееrьного ЕIтеснения кек по теплJг, тек и по веществу.

lЪтеrrатическое оЕисаЕие нестециоЕарного процесса в векторнош

виде для рассшатриваешого rGnacca процессов, цоIно пр€дставить сле-
ýrDцr{r. обра8оц:

%
а
а

(ч.ё)-Й z ;

(ц,Еrl=Й*(л- 2);

/la/

/ 16/

/lв'/

/ lг/

*t".ср.т)= Fo)z- !:tT-T) ;

33 =-|о"е,2

KpeeEIe условия:
пршl=О е =t /2а/
пр}t €Ю ё=dоiёl=ё!,Т=То /26/
ё=(Q|Сz,..С;|rЪ(Тr:Тr...Т), 

"д" 
ёо п ё _ векторн начальной п те-

кJrщlх концентрsциfi коцпонентов в реакционноfi сrrеси, вэаицодеltствуD-
tцte с веотравленноf, частьп BHyTpeHHefi поверхности кеталиэаторе;

ё*о 
" 

ёi - то re, Ео взаишодеitствJло!чdе с активнЬfi частьр
поверхности;

Ср - т€IIло€мкость реекционцоfi сшеси;

d , внутренвпfi дшашетр фубки;
е - текJщая длива слоя катаJиэатора;

0 _ вектор тепловшх эQфектов реакшиit;
ТхrТо - ТеШПеРаlУF СООТВеТСТВеЕНО В СЛОе КаТаЛИаеТОРа I,А.РеВКЦИ-

)Еноft сDiеси на входе в слой1
U - линеfiная скорость реакционноlt crrecи, отнесенная ко Bcerry

сечевиD слоя;
Ё - врешя;

о{ - коаlфициент теплопередачи;

ЙrЙ' - векторш cKopocTeft реакциlt, протекаDд[,tх на неотравленноft
и отравленноfi внутреннеfi поверхностях ьаrзллt88тор8i.

Z - доля HeoTpiMeHHoit BHyTpeHaefi поверхности KaTaJrпBaTopa от
общеft поверхвостrl
Рещение систеrш /lе-Iгiс JпIетоrl tia-zo/ не ДВirввlдд/ налlrtlия двух
цеЬависшrшх перецецнцх G "t) и слошlt!х праЕ{х честеГt, практически
невоэцоtrrо. На ЦЕШ решение Boar.ollro, но при етош требvется болыдоё
колt(чество ребочего Bperaeни.
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где

toб

lп
}

, количество tiассивов дJ[я выдачи результатов,
- количество даЕпцх в одном массивеr.

ния

?д - время оДнdго щага кваfiтования.
Ея-лччuва .Д l?L; на каIдоri цикле, определяется, исходя ш8 крите-

рuя С;, <8 , где Ci - кошповента вектора С- , т.е. если вцпол-
няется в ходе рещенйя это условие, то сиетеца переходит Еа вIчис-
ление вового цикла /cltoя/. Такtiш,обрааош, То""rПцвс /прчlа=П?r/
Еа величину АТ :

АТ =Тцв, -Та"дб =(lтz.п tсп ttr" +/rrr-fu.totIK ц . /?/
где Д {пzэ - Епешя дJIя вшчислеЕия,правоft части уравнения /Iг./.

Необходимо отriетить, что на вычиеление составляDщеil tayt l

f

J
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вцравении /5/ свяаанноlt с вцдачеl't реэультатов решения в вtiде мас-
сивов чисел или графиков, расходуется эначительно боль;де вшчиэJtи-

тельного времени, чем f6.2 
" 

{пzl. Это объясняется тем, что ско-
рость работы устройств вшводв на несколько порядков !i[еньше быстро_

деfiствия цВ,'l.
На ДiВС реэультатц решения riог}т вшводиться на график парал-

лельно работе мflIинlл. Поэтоlry затратш мадинного врешени на швод
резуJrьтатов отсутствуют на Д-[ВС.

П р и ш е р I. В процессе тримериэации хлорциана на активноr.

угле протекает одна обратимая реакция /З/. Скорость хи}rического
превращения хлорциана в цианхлорид на свеаеш каталиааторе описJва_
ется следурщей кинетической модельр:

}.=
Ко€

- -(!ео92т о,lэс |-
! + /2оое- #. с

а Функцлiя отравления

К zo€
f ооо
2т

tолр - ! + t2oo 
"- 

#.с
Линеl'tная скорость l4 свяэане с текущей концевтрациеfi хлорциане
вырааен9iеш:

Цо
Ц= oLLл 9d

Г t-r 1
L Kpc't

3-
В приведенных mdрагения:: С - концентрация хлорциана в liольншх

долях: Р - униЕерсальная гаэовая посто8нвая i Кр - константа

равновесия rЧlr= Ч-22,ý i Цо - начальная линеitная ско-

рость м,/с.к; К rо =2 3 О3О //сr, i Kzo = 0, /45 t/u, .

В даннош пр,:[rере чв АВN! вdполнялось интегрировение по / урав-
нений /|arIB/, а на ЦЕý/! вшчиелялись правые части уравнениlt /larlB/
и ураЕвение /!г/.

3ремя ре;,:ения на Д-ВС при К ц = IOO Гrоr" = I час. Вреия ре_
Щенi:я на ЦЕlЛ при Кц - IOO и шаге интегрирэвания rlo{ п € n=Ol?5,
Tlr6H > iO часов. На рис. -I в качестве прицера приБеденц проФили

температур и концентрециГt в раэличные шоr.ентш врешени при рещении
на Дi+ВС и ЦЕМ. 0тличие приведеннцх решениfi друг. от друга не превц-
з:ает 0,5Ё.

исследование те!.пературншх полеit и концентрационнцх полеfi для
процесса тримеризации хлорциана при рааличншх условиях теплоотвода
поэволило определить оптил.tальнце усJiовия процесса и основк{е конст-

руктивнце характеристики рерктора.

,
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Рис.-I Профили коЕцентрациit /а/ и температур /б/ по длине реак_
тора для процесса тришериэации хлорциана.

t , I - О,5 чеса,2-О,?5 часа,З-l,Очаса,4-I,25 часа,5-I,5 часа,
6-I r75 часаr?_2,0 часа r8-Zr25 часаr9-а.75 часа, I0-3,25 часа,
II+26 через 0,5 часа...а6-II,?5 часа
d = lOoMMi с( = OlO5 ffi-* **; 7" = З4ООС; Ъ = 3ОООС;
.?- -эТ = to i q, = IЗ?О ккал,/мЭ.

а
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Вшвод.
На основании вшщеиэлоаенного моцно утвер8дать, что для гетеро-

генЕшх химических процессов, протекаDщих Еа катализатораJ( с пере-
MeHHoit активностьD, ЩВС является более эtфективншш средетвом ис-
следования, чеrr L[ЕlП[.

Поступила в гэдакциD 26.IС.197Iг.
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