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مدلسازی سینتیکی تبدیل مستقیم پروپان به اکریلیک اسید بر روی کاتالیست 

xO0.12Nb0.23Te0.3V1Mo با استفاده از الگوریتم ژنتیک در حضور و عدم حضور بخار آب 

 2سید مهدی علوی املشی و1،*گلشن مظلوم

 دانشکده فنی مهندسی، گروه مهندسی شیمی، دانشگاه مازندران، بابلسر، ایران 1
 های شیمیایی، دانشکده مهندسی شیمی، دانشگاه علم و صنعت ایران، تهران، ایرانآزمایشگاه مهندسی واکنش 2 

91/77/39تاريخ پذيرش:           39/77/39تاريخ تصحيح:               77/71/36تاريخ دريافت:    

 چکيده

از مطالعات سینتیکی   xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moبه منظور بررسی نقش بخار آب در تبدیل مستقیم پروپان به اکریلیک اسید بر روی کاتالیست     

بدون  هایهای در حضور بخار آب و واکنش واکنشاند: دو دسته واکنش طراحی شده  و کاتالیست مورد نظر با روش دوغابی تهیه شده   استفاده شده است.    

ضور بخار آب. داده  ستر ثابت لوله    ح شرایط عملیاتی مختلف در یک راکتور ب شگاهی در  شدند.  ای جمعهای آزمای ولن ون کر-دو مدل توانی و مارسآوری 

شدند.      ستفاده از الگوریتم ژنتیک بهینه  شده و پارامترهای آنها با ا شان می بکار گرفته  ض   که کارایی کاتا دهدنتایج مدل توانی ن ست در ح ور بخار آب به لی

سیژن فاز گاز )با درجه   ضور بخار آب بی        22/0-4/0مقدار اک ست بدون ح سیژن بر کارایی کاتالی ست، در مقابل مقدار اک سته ا ست ( واب ج مدل . نتایتاثیر ا

ای، هست. درنتیجه تولید اکسیژن شبک   هاهای فعال کندتر از تبدیل هیدروکربناکسیداسیون سایت   آب  دهد که در حضور بخار ون کرولن نشان می -مارس

ون یمرحله تعیین کننده واکنش و وابستتتگی کارایی کاتالیستتت به غلظت اکستتیژن فاز گاز نابل انتظار استتت. در مقابل، بدون حضتتور بخار آب اکستتیداستت

از گاز اتالیست مستقل از مقدار اکسیژن در ف   کارایی ک ای همواره در دسترس و اکسیژن شبکه   تر از کاهش آنهاست. درنتیجه های فعال بسیار سریع  سایت 

ست     ست.نتایج ت شان می  XRDا سیون، افزایش فاز موثر       نیز ن ستالیزا ستم باعث افزایش درجه کری سی و کاهش فاز غیر  M1دهد که وجود بخار آب در 

شبکه          ساختار  بر توان نتیجه گرفت بخار آب از طریق تاثیر شود. بنابراین می می 3MoOپذیر گزینش سیژن  سی به اک ستر ست د ستالی کاتالی ی را اکری

 شود.محدود کرده و به این ترتیب اکریلیک اسید با گزینش پذیری بیشتری تولید می

 .ون کرولن، اثر بخار آب-: مدلسازی سینتیکی، تبدیل مستقیم پروپان به اکریلیک اسید، مدل مارسکلیدیکلمات 

 مقدمه -1

شیمیایی     ا صنایع  سید یکی از مواد مهم میانی  ست  کریلیک ا سترهای اکریلیک و ابر جاذب  ا سید، ا ا  هکه در تهیه پلی اکریلیک ا

های سیییدیم در در برییییاری از مواد منددد کنندل و مدله کنندل به کار          کاربرد وسییییدی داردل پلیمرهای ایس اسیییید و نمک     

سید به مددار  رودلمی سال   کیلوتس 7570اکریلیک ا شدل و  4012در  ست   نیاز در دنیا تولید  به در روز به روز در حال افزایش ا

 ل ]1[
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ک اسید تولید  ریلیبه دکرولئیس و سپس دکرولئیس به اک  ای به صورت تبدیل پروپیلس دو مرحله اکریلیک اسید با یک روش  امروزل

سال   می سیور انتخابی دلکار   های اخیر، شودل در  ریدا سبک  اک ریژر به الفیس 4C-2(C(های  ریار  ها و ترکیبات اک دار، توجه ب

شگاهی و هم  زیادی را هم در محیط رت محیطی        در محیطهای دان ستل زیرا هم اثرات زی صاص دادل ا صندتی به خود اخت های 

، دکرولئیس و  ر به پروپیلسل بویژل تبدیل گزینش پذیر پروپا]4[تر اسیییت کمتری دارد و هم از نظر اقتصیییادی مدرور به صیییرفه

ست      رتردل مورد مطالده قرار گرفته ا سید به طور گ رت ]3-6[اکریلیک ا ای پروپار  ی که برای تبدیل تک مرحلههایل انواع کاتالی

,  6[های در گیرند: هتروپلی اسیدها و نمکاند، عمدتا در سه دسته قرار می( مورد بررسی قرار گرفته1به اکریلیک اسید )واکنش 

ل در بیس اکرییییدهای فلزی  ند جز ی، کاتالیریییت  ]8, 9[1اکرییییدهای فلزی  ند جز ی   و  ]5[ها  ، وانادیم پیروفریییفات  ]7

MoVTeNbO   به عنوار یک کاتالیرییت امیدبخش در واکنش گزینش پذیر پروپار به اکریلیک اسییید توسییط محددار مختل

 ل ]10-14[پیشنهاد شدل است 

C3H8 + 2O2 → CH2 = CH − COOH + 2H2O      (1)  

ΔH=-516,3 kJ mol-1 

پذیر در و تاثیر شرایط مختل  واکنش بر کارایی  های فدال و گزینشهای مختل  ساخت کاتالیرت، طبیدت سایتتا کنور روش

رت   ست     MoVTeNbOکاتالی سی قرار گرفته ا سینتیک واکنش       ]11, 13-17[مورد برر رتی،  ره با مطالدات کاتالی ل در مدای

های  که مطالده کمی سییرعت واکنشل درحالی]16-18[پذیر پروپار به اکریلیک اسییید بریییار کم مطالده شییدل اسییت   گزینش

دلرازی  مایس، براستل علاول های کاتالیرتی   نیس ارزیابی سایت کار مناسب به منظور مدلرازی راکتور و هم  تی، یک رالکاتالیر 

ها در واکنش کاتالیرییتی اسییت و مرتبا در دهندلواکنش یک رویکرد مدمول به منظور روشییس کردر ندش واکنش تیکیمکانریی

 ل ]19, 40[گیرد مدالات مورد استفادل قرار می

ر       سیور جز ی پروپار، محصولات ب ریدا سید، پروپیلس در اک س      یاری از قبیل اکریلیک ا ستور، پروپانو یک ا سید، ا ستیک ا ید،  ، ا

xCO  ها و توزیع محصولات، وابرتگی بریار زیادی به کاتالیرت مورد استفادل      شودل شبکه واکنش  و پروپانول مدمولا مشاهدل می

سیور جز ی      ریدا ریر انجام اک رت  پروپار بر رویداردل م   و ]44[، ز ولیت ]Te-VPO  ]13[،Te-P/NiMoO  ]41های کاتالی

MoVTeNbO  ]43 ,14[      شکل ستل  سی قرار گرفته ا رت      1مورد برر شی که برای کاتالی سط   MoVTeNbOشبکه واکن تو

شار می      ست را ن شدل ا شرایط واکنش از     محددار مختل  پیشنهاد  سرعت    دهدل در کنار مشخصات ذاتی کاتالیرت،  قبیل: دما، 

ضایی، ترکیب خوراک و بویژل وج  ریار تاثیرگذارند      ود بخار دب بر توزیع محصولات بدست دمدل از  ف سیور پروپار ب , 42[اکریدا

پذیری نربت به محصول مطلوب   دهد که وجود بخار دب در سیرتم باعث افزایش گزینش  ل مطالدات گوناگور نشار می ]17, 16

 
1Multi component mixed metal oxide 
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مدتددند که بخار دب باعث جدا شییدر  ]17[و همکارار  Zhuد داردل وثر دب توضیییحات متدددی وجشییودل در مورد نحول امی

شتر در جلوگیری می           سیور بی ریدا شدل و درنتیجه از اک رت  سطح کاتالی سید تولیدی از روی  و   Novakovaشودل  اکریلیک ا

ل مطالدات دیگر نشییار دهندل بهبود سییاختار اند که بخار دب بر سییرعت واکنش مطلوب اثرگذار اسییتنشییار دادل ]47[همکارار 

 ها تاکنور اثبات نشدل استلکدام از ایس نظریهاما هیچ ل]5, 42[کاتالیرت در حضور بخار دب هرتند 

 
 ]MoVTeNbO ]16 شبکه واکنشی برای اکسیداسیون جزئی پروپان با استفاده از کاتالیست -1شکل 

سال  شیس   های اخیر به در  شرفت ما سبه دلیل پی ریار زیادی در تمامی زمینه  (GA)1گر، الگوریتم ژنتیکهای محا ها محبوبیت ب

شرایط واکنش  ]46[همچور: طراحی راکتور  سینتیکی   ]45[، بهینه کردر  ستل  ]48[و تخمیس پارامترهای  یک  GAپیدا کردل ا

نربت به بدیه   GAشودل مزیت  به بهتریس جواب منتهی می الگوریتم بهینه سازی احتمالاتی است که با تکامل مرحله به مرحله  

شدر با مینیمم محلی و هم  های بهینهروش ستل اگر ه   سازی، احتمال نا یز درگیر    GA نیس حراس نبودر به حدس اولیه ا

 گر قوی داردل های محاسبهاحتیاج به محاسبات زیاد و درنتیجه ماشیس

ر ایس تحدیه، از دMoVTeNbOبررسی ندش بخار دب در تبدیل مرتدیم پروپار به اکریلیک اسید بر روی کاتالیرت     به منظور 

ستل       شدل ا ستفادل  سینتیکی ا رت   مطالدات  سته واکنش      xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moکاتالی شدل و دو د به روش دوغابی تهیه 

 (MVK)4ور کرولس-های توانی و مارسمدلور حضور بخار دبلهای بدهای در حضور بخار دب و واکنشاند: واکنشطراحی شدل

های تجربی ارزیابی شدل استل با مدایره نتایج بدست دمدل دربارل ندش بخار      بینی دادلبه کار گرفته شدل و توانایی دنها در پیش 

 ندل  ابدست دمدل GAهای سینتیکی با استفادل از دب در واکنش بحث شدل استل پارامترهای بهینه مدل

 

 

 
1Genetic algorithm 
2Mars-Van Krevelen 
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 بخش تجربی -2

 تهيه کاتاليست -3-7

گرم دمونیوم هپتامولیبدات  هار دبه  2/6ل ]71[استفادل شد  1از روش دوغابی xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moبرای ساخت کاتالیرت 

(Merck ،)3/1 ( گرم دمونیوم مونوواناداتMerck و )9/1 ( گرم تلوریک اسییییدFluka به ترتیب در )میلی لیتر دب دو بار   100

شییودل در فرفی جداگانه محلولی   نواختی تبدیلمحلول یکبه زدل شیید تا ریخته و به صییورت منظم هم C 80°تدطیر در دمای 

میلی لیتر دب دو بار   1/21( در Alfa Aesarنیوبیوم با حل کردر مددار مناسیییبی نیوبیوم اگزالات دبدار )       mg/mL8/9حاوی  

شدل دو محلول د  C 80°طیر در دمای تد شدل تهیه  شودل با     تا ر دمای اتاق با هم ترکیب  صل  زدر  همدوغاب نارنجی رنگی حا

ست دمدل در مجاورت گاز نیتروژر در دمای    C 60°مداوم دوغاب در دمای  شدل جامد بد به مدت   C 600°، تمام دب در تبخیر 

برسد و سپس به مدت دو ساعت در در     C 600°گرم شدل تا به دمای   C/min 7°دو ساعت کلرینه شدل استل کورل با سرعت      

 دما نگه داشته شدل استل

 تعيين مشخصات کاتاليست -3-3 

رت      رتالی کاتالی سیور و بدد از واکنش    ساختار کری رینا شک و مرطوب    بدد از کل شرایط خ شد    در  سنجی ا سیله پراش  ه به و

شدل طی    (XRD)4ایکس شدشع    Xpertها توسط دستگال فیلیپس مدل   نمونه XRDهای بررسی  Cu-و مجهز به یک منبع ت

kα  تهیه و در دمای محیط و در شرایطkv 20  وmA 30  فیلتر شدل استل 

 هاي کاتاليستيتست -3-9

رت  رتر ثابت لوله   برای انجام ت رتی از یک راکتور ب صورت عمودی درو    های کاتالی شدل راکتور به  ستفادل   رای از جنس کوارتز ا

ستفادل از یک ترموکوپل از نوع   mm 6کورل قرار گرفته، طول در یک متر و قطر داخلی در  ست   Kبودل دمای واکنش با ا که در

بر بالای برتر کاتالیرتی قرار گرفته اندازل گیری شدل استل خوراک )مخلوطی از پروپار، اکریژر و نیتروژر( از بالای راکتور به      

شدل دب با دبی مشخص با استفادل از پمپ سرنگی به سمت راکتور فرستادل شدل و قبل از ورود به درور برتر کاتالیرتی هدایت 

راکتور به بخار دب تبدیل شییدل محصییولات با دمای جوش بالا )دب، پروپانو یک اسییید و اکریلیک اسییید( در یک کندانرییور     

 (GC)ندادل با اسییتفادل از کروماتوگراگ گازی و خوراک واکنش  ، پروپیلسCO ،2COدوری شییدل بدیه محصییولات از قبیل جمع

،  HaysepQو مجهز به سیه سیتور    KAV 00109سیری   ThermoFinniganلایس دنالیز شیدل کروماتوگراگ گازی از نوع  -در

MolSieve 13X  وQ-Plot لایس با استفادل از کروماتوگراگ مایع -دوری شدل به صورت دگباشدل مایع جمعمی(HPLC)  دنالیز

 
1Slurry method 
2X-ray diffraction  
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 باشدل  می C8و مجهز به ستور  Lachromاز نوع  HPLCشدل دستگال 

 پذیری نربت به مواد مختل  بر اساس روابط زیر محاسبه شدل است:و گزینشپروپار درصد تبدیل 

C3H8 Conversion (%) =
moles of C3H8 consumed 

moles of C3H8 introduced
∗ 100     (4)  

selectivity for i (%) =
moles of i formed

moles of C3H8 consumed 
∗ 100     (3)  

 مدلسازی سینتیکی -3

سینتیکی، باید از عدم وجود محدودیت گیریقبل از اندازل سطح      های  شودل  صل  های انتدال جرم داخلی و خارجی اطمینار حا

رت  شارل  ]61[که بارها در مدالات  MoVTeNbOهای ویژل کم کاتالی ست     به در ا شار می (gr2m 10/)کمتر از شدل ا دهد  ، ن

قابل   یس کاتالیرت های انتدال جرم داخلی ال درنتیجه مداومتدر ایس کاتالیرت بریار نا یز هرتند   های میکرو و مزو که تخلخل

شد صرفنظر کردر می  رت با دانه ل به منظور حذگ محدودیتبا سب )مش  های انتدال جرم خارجی، از کاتالی (  30-70بندی منا

بر ایس به منظور ارزیابی وجود محدودیت نفوذ خارجی، در هر سییرعت فضییایی با ت ییر شییدت خوراک و    اسییتفادل شییدل علاول 

 ای که نربت دنها ثابت بماند، هیچ ت ییر محروسی در کارایی کاتالیرت مشاهدل نشدل  کاتالیرت، به گونه

رت انتگرا     شدل برای هر واکنش حول جرم کاتالی سرعت ارا ه  شدل تا تبدیل و گزینش پذیری   در هر مدل، از مدادلات  ل گرفته 

 لمینیمم شدل است GAبینی شدل و تجربی با بکار گیری بینی شودل تفاوت بیس مدادیر پیشنربت به هر جز پیش

GA    سپس با اعمال اپراتورهای ژنتیکی از قبیل تداطع صادفی کار خود را دغاز کردل،  ،  4و جهش 1با تولید یک جمدیت دغازیس ت

سوق می   مجموعه تولید سمت بهتریس جواب  صورت مدادله  ی را به  ستل در     2دهدل در ایس تحدیه، تابع هدگ به  شدل ا تدری  

 مدادیر عددی مورد استفادل در مت یرهای الگوریتم ژنتیک لیرت شدل استل  1جدول 

objectivefunction = min ∑ [(
C3H8Conversionexp−C3H8Conversionsim

C3H8Conversionexp
)

2

+run
j=1

(
C3H6selexp−C3H6selsim

C3H6selexp )
2

+ (
AAselexp−AAselsim

AAselexp )
2

+ (
O2Conversionexp−O2Conversionsim

O2Conversionexp )
2

] 

    (2)  

 نتایج -4

 xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moساختار کريستالي کاتاليست  -6-7 

رت   XRDطی   4شکل   شار می        xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moکاتالی سیور را ن رینا شدل بدد از کل ساس نتایج   تهیه  دهدل بر ا

به فاز     θ4= 6/6°، 5/5°، 0/9°، 1/44°، 6/46°، 4/45°، 4/27°های موجود در  پیک  ]49[منتشیییر شیییدل در مدالات    مربوط 

 
1Cross over 
2Mutation  
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موجود در زوایای  هایپیک( اسییت و  Mo =Mو Vو Nbکه  Te2x-2(TeO))56O20MxO)2()  با فرمول کلی M1اورتورومبیک 

°70 ،°5/22 ،°4/36 ،°4/48 ،°1/44=θ4  مربوط به فاز هگزاگونالM2 با فرمول کلی(9O3(TeO)M  کهV وMo=Mمی )  باشدل

دهد که تمام  نشار می  4بحث شدل استل شکل    بیشتری  با جز یات  ]30[در مداله M2و  M1های ذاتی فازهای در مورد ویژگی

صه در طی     پیک شخ سیور       XRDهای م رینا شدل بدد از کل رت تهیه  رت مورد نظر به    کاتالی رتندل درنتیجه کاتالی موجود ه

 صورت موثر ساخته شدل استل 

 پارامترهای عددی مورد استفاده در الگوریتم ژنتیک. 1 جدول

 مددار  پارامتر

 اندازل جمدیت

 هاتدداد نخبه

 نرخ تداطع

 نرخ جهش

 هاتدداد نرل

 روش انتخاب

 400 

10 

8/0 

07/0 

1700 

  رخ رولت

 

 

 M2( فاز ◊.M1( فاز ●بعد از کلسیناسیون. xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moکاتالیست XRDطیف  -2شکل 

 هاي سينتيکيداده -6-3

شدل       دوری دادلبه منظور جمع سته واکنش : در حضور بخار دب و بدور حضور بخار دب طراحی  سینتیکی دو د شرایط  های  اندل 

در اند، های لوازم دزمایشییگاهی و کارهای انجام شییدل در مدالات انتخاب شییدلتوجه به محدودیتکه با عملیاتی ایس دزمایشییات 

 به صورت خلاصه دوردل شدل استل  4جدول 

محصولات اصلی هرتند و مددار بریار کمی نیز پروپانو یک اسید تولید       xCOدر هر دو دسته واکنش اکریلیک اسید، پروپیلس و   
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افزایش   های خشک دب، گزینش پذیری نربت به اکریلیک اسید به صورت قابل توجهی نربت به واکنش    شودل با حضور بخار   می

دیل  مددار بخار دب تاثیر زیادی در تبکندل که گزینش پذیری نریییبت به پروپانو یک اسیییید ت ییر  ندانی نمییابد، درحالی می

ایش مددار بخار دب اکریداسیور پروپیلس به اکریلیک اسید را نداردل در مدابل، افز xCOپروپار، گزینش پذیری اکریلیک اسید و 

شدل            بخشدل  شدت می  ست ال  دوردل  شرایط دزمایش و توزیع محصولات بدست دمدل در حضور و عدم حضور بخار دب در پیو

 استل

 مدل تواني -6-9

یل طبیدت پیچیدل واکنش      تالیریییتی و هم    به دل کا بارل واکنش  های  یاز برای     نیس کمبود اطلاعات در های سیییطحی مورد ن

شودل یکی از ایس فرضیات سادل کنندل استفادل از     های سینتیکی، هموارل از یک سری از فرضیات سادل کنندل استفادل می     بررسی 

 شودلهای کاتالیرتی استفادل میمدل توانی است که اغلب به عنوار تدریب اولیه در مدلرازی واکنش

 های سینتیکیآوری دادهتفاده در جمع. شرایط عملیاتی مورد اس2جدول 

 (C°)دما   شرایط عملیاتی
 

)8H3)/(C2(O 
 

)8H3(Steam)/(C 
 سرعت فضایی  

)1-
catg 1-(mL min 

 30و70  7و 7/5  1و4و3  380-290  در حضور دب

 30و20و70  ---  1و4و3  380-290  بدور حضور بخار دب

 

سید  ، در مریر تبدیل پروپار به اکریلیک  1شبکه واکنشی ارا ه شدل در شکل       با توجه به در ( 5تا  7 )روابط3تا  1های واکنشا

  نیس مددار پروپانو یک اسید تولیدی نیز شوندل از دنجا که در محصولات واکنش استیک اسیدی یافت نشد و هم      نظر گرفته می

 اندل  مریرهای منتهی به ایس مواد در نظر گرفته نشدل( 3بریار نا یز بود )گزینش پذیری کمتر از %

𝐶3𝐻8 7واکنش :  +
1

2
𝑂2 → 𝐶3𝐻6 + 𝐻2𝑂       (7)  

𝐶3𝐻6 3واکنش  :  +
3

2
𝑂2 → AA + 𝐻2𝑂       (6)  

9: واکنش   𝐴𝐴 +
3𝑥

2
𝑂2 → 3𝐶𝑂𝑥 + 2𝐻2𝑂        𝑥 = 1, 2     (5)  

 های بدور حضور کند، نرخ کلی تشکیل هر مادل در واکنش پیروی میهای مذکور از مدل توانی با فرض اینکه هر کدام از واکنش

 بخار دب به صورت زیر خواهد بود:

−rC3H8
= −

d[C3H8]

d(W
τ⁄ )

= k1[C3H8]a[O2]b       (8)  

rC3H6
=

d[C3H6]

d(W
τ⁄ )

= k1[C3H8]a[O2]b − k2[C3H6]c[O2]d     (9)  

rAA =
d[AA]

d(W
τ⁄ )

= k2[C3H6]c[O2]d − k3[AA]e[O2]f     (10)  
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rCOx
=

d[COx]

d(W
τ⁄ )

= k3[AA]e[O2]f        (11)  

، ]16-18[از دنجا که در زمینه سینتیک اکریداسیور جز ی پروپار به اکریلیک اسید مطالدات بریار کمی صورت گرفته است         

دوری شدل در ایس تحدیه )پیوست های سینتیکی جمع دادل هیچ مدلی برای وارد کردر اثر دب در مدادلات سینتیکی یافت نشدل  

شار می  سید افزایش می   دهند، با افزایش مددار بخاال ( ن ربت به اکریلیک ا و همکارار  Fushimiیابدل ر دب، گزینش پذیری ن

های دنها مشییخص شییدل اسییت که بخار دب با تاثیر بر سییرعت واکنش   اندل در بررسیییای را گزارش کردلنیز  نیس پدیدل ]34[

روی سییطح   OHر بخار دب، غلظت بخشییدل به ایس ترتیب که با افزایش مددا مطلوب، نرخ تولید اکریلیک اسییید را شییدت می  

 گیردلو درنهایت تبدیل پروپیلس به اکریلیک اسید شدت می OHیابدل درنتیجه واکنش بیس مادل واسطه و کاتالیرت افزایش می

شتر، در ایس تحدیه بخار دب نیز  برای جلوگیری از پیچیدگی شدل   های بی شگر در نظر گرفته  ستل به  همانند یک واکن عبارت   ا

سید )واکنش      ست در تبدیل پروپیلس به اکریلیک ا شدل ا ریژر و پروپیلس، غلظت بخار دب نیز  4دیگر فرض  ( علاول بر غلظت اک

مصرگ پروپار   های در حضور بخار دب، نرخ کلی  بنابرایس در واکنش لوارد شدل است   mO]2[Hو اثر در به صورت   تاثیرگذار است 

 شودل  تدری  می 11و  13، 14، 8لیک اسید و اکریدهای کربس به ترتیب به صورت مدادلات پروپیلس، اکریو تشکیل 

rC3H6
=

d[C3H6]

d(W
τ⁄ )

= k1[C3H8]a[O2]b − k2[C3H6]c[O2]d[H2O]m    (41)  

rAA =
d[AA]

d(W
τ⁄ )

= k2[C3H6]c[O2]d[H2O]m − k3[AA]e[O2]f    (31)  

 اند:ها به صورت مدادله درنیوس در نظر گرفته شدلkiثوابت سرعت 

𝑘i = ki0exp (
−Ei

RT
)     i = 1, 2, 3        (21)  

ستفادل از       شک و تر با ا شدل در حالت خ شدل و نتایج در جدول   GAپارامترهای مدل توانی ارا ه  شدل  3تخمیس زدل  اندل  ارا ه 

شدل تبدیل پروپار،  مدادیر پیش سید، پروپیلس و   بینی  ربت به اکریلیک ا سط مدل توانی در دو حالت   xCOگزینش پذیری ن تو

شک و تر ب  شکل  خ شدل    3ا مدادیر تجربی در  ره  ربی      اندل مدای شدل، مدادیر خطای ن سده دادل  به منظور ارزیابی مدل توانی تو

(RE)   شود،   دیدل می 2و جدول  3در شکل  طور که هماراندل مدایره شدل   2محاسبه شدل و در جدول    17با استفادل از مدادله

شدل و تجربی در تطابه خوبی بیس مدادیر پیش ضور دب و   بینی  ضور دب وجود داردل هر دو حالت: واکنش در ح   واکنش بدور ح

 اندل  ساز توزیع شدلنداط تدریبا به صورت قرینه در دو طرگ خط نیم

𝑅𝐸 =
1

𝑛𝑟𝑢𝑛
∑

|𝑋𝑠𝑖𝑚−𝑋𝑒𝑥𝑝|

𝑋𝑒𝑥𝑝𝑟𝑢𝑛         (71)  

ها بر سرعت تشکیل   تاثیرگذاری غلظت هیدروکربس نیس تر استل هم دهد که در حضور بخار دب پروپار فدال نشار می  3جدول 

ها از توار بدسییت دمدل برای اکریییژر بزرگتر اسییت(ل مواد از غلظت اکریییژر بیشییتر اسییت)توار بدسییت دمدل برای هیدروکربس



 7931بهار  64سال سيزدهم، شماره                               پژوهشي شيمي کاربردي                                                                    -مجله علمي

109 

های گزارش شدل از  ل توار]16-18[مورد بررسی قرار گرفته است   سینتیک اکریداسیور جز ی پروپار توسط بدضی از محددار      

 b=42/0و  16[ ،1=a[ MoVSbNb برای کاتالیرییت b=46/0و  1=a، ]Ni-Mo ]18 برای کاتالیرییت b=0و  a=8/0قبیل )

( بریییار نزدیک به مدادیر بدسییت دمدل در ایس تحدیه اسییتل اما نکته مهم ایس اسییت که ]MoVTeNb ]15 برای کاتالیرییت

  عددی ( fو  b، d)پارامترهای   های بدور حضیییور بخار دب، توار اکرییییژر     توار دید، در واکنش می 3طور که در جدول   همار 

 استل  0,45-0,2های در حضور بخار دب توار اکریژر عددی بیس که در واکنشنزدیک به صفر استل در حالی

 GAهای خشک و تر، تخمین زده شده با . پارامترهای سینتیکی مدل توانی در واکنش3جدول 

 3واکنش   4واکنش   1واکنش   

 تر خشک  تر خشک  تر خشک  
k

0 
 410 *

(04/0±0/4) 

410(*06/0±0/7)  410(*01/0±7/0

) 

410(*05/0±1/3

) 

 310(*04/0±0/1

) 

410(*80/0±9/5

) 
E  710(*40/0±4/1

) 

710(*70/0±0/1

) 

 210(*1/0±7/9) 210(*3/0±9/8)  210(*7/0±0/5) 210(*1/0±5/8) 

a  003/0±97/0 015/0±00/1  -- --  -- -- 
b  076/0±04/0 078/0±20/0  -- --  -- -- 
c  -- --  009/0±80/0 009/0±50/0  -- -- 
d  -- --  041/0±02/0 001/0±30/0  -- -- 
m  -- --  -- 007/0±10/0  -- -- 
e  -- --  -- --  003/0±87/0 021/0±50/0 
f  -- --  -- --  009/0±01/0 007/0±45/0 

 

 ارزیابی کارایی مدل توانی توسعه یافته در حضور و عدم حضور آب. 4جدول

 
 RE 

 
بدور 

 حضور دب
 

در حضور 

 دب

 تبدیل پروپار )%(

 گزینش پذیری اکریلیک اسید )%(

 گزینش پذیری پروپیلس )%(

 )%( xCOگزینش پذیری 

 

16/0 

18/0 

17/0 

07/0 

 

16/0 

14/0 

16/0 

17/0 

 

 که حالتنداردل در حالی هادهد که غلظت اکریییژر در فاز گاز تاثیری بر تبدیل هیدروکربس حالت اول ایس مدنی را بدسییت می 

شار می  ستل ایس    دوم ن رت تاثیرگذار ا ریژر گازی بر کارایی کاتالی ریژر در دو   طور به نظر میدهد غلظت اک سد که ندش اک   ر

کاهش در مورد ایس -نتیکی بر پایه مکانیرم اکرایش  با ارا ه یک مدل سی  3-2دسته واکنش با یکدیگر تطابه نداردل در قرمت   

 دیدل  اختلاگ مشاهدل شدل شواهد بیشتری بدست می
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 در حضور دب بدور حضور دب

  

  

  

  

توسط مدل  xCOهای تجربی و مقادیر محاسبه شده تبدیل پروپان، گزینش پذیری اکریلیک اسید، پروپیلن و نمودار پراکندگی داده -3شکل 
 توانی در دو حالت خشک و تر

 MVKمدل  -6-6

کنند  پیروی می (MVK)کاهش -های اکریییداسیییور جز ی، از مکانیرییم اکرییایشمدمولا عدیدل بر ایس اسییت که واکنش
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 ل]16[

یدل  کاههای کاتالیرییت ای واکنش دادل، محصییولات تولید شییدل و سییایتدر ایس مکانیرییم، ابتدا هیدروکربس با اکریییژر شییبکه

سایت    می سرعت ایس مرحله از واکنش با تدداد  ست(ل       شوند ) سب ا شار جز ی هیدروکربس متنا رایش و ف های فدال در حالت اک

شوند )سرعت ایس مرحله از واکنش    های کاهیدل با اکریژر فاز گاز واکنش دادل و دوبارل به حالت اکرید تبدیل می  سپس سایت  

 و فشار جز ی اکریژر متناسب است(ل های در حالت کاهیدلبا تدداد سایت

 بدور حضور بخار دب عبارتند از:  1با در نظر گرفتس شبکه واکنشی شکل  MVKمدادلات سرعت بر پایه مکانیرم 

1 واکنش : r1 = k1PC3H8
(1 − β)        (61)  

r2 4: واکنش   = k2PC3H6
(1 − β)        (15)  

3: واکنش   r3 = k3PAA(1 − β)        (18)  

2: واکنش   r4 = k4PO2
β         (19)  

ظت  گیرد، غلکاهش به صورت پایا صورت می  -درجه کاهش سطح کاتالیرت استل با فرض اینکه مکانیرم اکرایش      βکه در در 

با سرعت    3rو  1r ،2rای در ای بر روی سطح کاتالیرت ثابت استل به عبارت دیگر، سرعت مصرگ اکریژر شبکه        اکریژر شبکه  

 شود:محاسبه می 04از مدادله  بدور حضور بخار دبهای در واکنشβمدادل استل درنتیجه  4rتولید در در 

β =
(0.5k1PC3H8+1.5k2PC3H6+2.25k3PAA)

(0.5k1PC3H8+1.5k2PC3H6+2.25k3PAA+k4PO2)
      (04 )  

ست، در مدل      س   MVKاثر بخار دب به همار صورتی که در مدل توانی در نظر گرفته شدل ا تل در نتیجه سرعت   نیز وارد شدل ا

شبکه      سید، سرعت تولید اکریژر  شک    βای و مددار تبدیل پروپار، پروپیلس و اکریلیک ا شبکه واکنشی  در  1ل با در نظر گرفتس 

 شوندل  بیار می 44و  19، 18، 41، 16حضور بخار دب با استفادل از مدادلات 

r2 4واکنش   = k2PC3H6
(1 − β)PH2O

a        (14)  

β =
(0.5k1PC3H8+1.5k2PC3H6PH2O

a +2.25k3PAA)

(0.5k1PC3H8+1.5k2PC3H6PH2O
a +2.25k3PAA+k4PO2)

      (44)  

سرعت   صورت مدادله درنیوس )مد kiثوابت  شدل 12دله اها به  ستل   ( در نظر گرفته  سینتیکی مدل  ا سده   MVKپارامترهای  تو

بینی شدل  اندل مدادیر پیشدوردل شدل 7ول تخمیس زدل شدل و نتایج در جد  GAدادل شدل در دو حالت خشک و تر با استفادل از    

در دو دسته واکنش خشک و تر با مدادیر     MVKپروپیلس توسط مدل  به اکریلیک اسید و  تبدیل پروپار، گزینش پذیری نربت  

 اندلمدایره شدل 7و 2ل اشکاتجربی در 

 



 مظلوم و علوي املشي                                           ...                           مدلسازي سينتيکي تبديل مستقيم پروپان به اکريليک اسيد بر روي 

114 

 در حضور دب بدور حضور دب

  

 
 

  

-های آزمایشگاهی در حضور و عدم حضور بخار آب. )          (: مقادیر پیشتوسعه داده شده با داده MVKهای مدل بینیمقایسه پیش  -4 شکل

. catmL (min g00(-1(:مقادیر تجربی در □. ) min g03) catmL(-1بینی مدل در (:مقادیر پیش----. )min g 00) catmL(-1بینی مدل در 
و C380=T°های تر: در واکنش C 420=T°های خشک: }شرایط آزمایش در واکنش. catmL (min g03(-1(:مقادیر تجربی در ○)

0/2=8H3steam/C} 

شکل   سط مدل   توزیع محصولات پیش  7در  شدل تو شگاهی در  در حضور و عدم حضور بخار دب با دادل   MVKبینی  های دزمای

شدل   ره  شکل   اندل دادلدماهای مختل  مدای شگاهی ) شار می 7های دزمای ریار تحت تاثیر   دهند ( ن که گزینش پذیری پروپیلس ب

  شییودل ایس رفتارهاکه گزینش پذیری اکریلیک اسییید به درامی کم مییابدل درحالیدماسییت و به شییدت با افزایش دما کاهش می

 بازتاب دادل شدل استل  MVKبخوبی در هر دو حالت خشک و تر توسط مدل 
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 GAدر حضور و عدم حضور بخار آب، تخمین زده شده با  MVK. پارامترهای سینتیکی مدل 0جدول 

 2واکنش   3واکنش   4واکنش   1واکنش   

 تر خشک  تر خشک  تر خشک  تر خشک  

0k  9/8±400 63/3±700  4/1±98 77/3±600  4/0±70 56/1±100  6/0±170 66/3±610 
2-

10×E 

 1/0±4/9 3/0±7/8  1/0±74/5 5/0±97/5  1/0±4/6 2/0±08/5  4/0±0/6 7/0±7/9 

a  -- --  -- 01/0±1/0  -- --  -- -- 

 

 در حضور دب بدور حضور دب

  

های آزمایشگاهی و ها: دادههای آزمایشگاهی در دماهای مختلف. نشانهدر دو حالت خشک و تر با داده MVKبینی مدل مقایسه پیش -0شکل 

و .....(: گزینش پذیری اکریلیک اسید. )شرایط آزمایش:  □(: گزینش پذیری پروپیلن. )----و  Δو        (: تبدیل پروپان. ) ◊بینی مدل. )خطوط پیش
1-mL (min gcat)00  .0/2=8H3steam/C 8=2وH3/C2O) 

ربی     شتر، مددار خطای ن شدل و در جدول     MVK( نیز برای مدل 18)مدادله  REبه منظور ارزیابی بی سبه  شدل      6محا رت  لی

تواند توزیع محصولات بدست دمدل از   ارا ه شدل بخوبی می  MVKتوار گفت مدل می 6و جدول  7و  2استل با توجه به اشکال   

 بینی کندل  در حضور و عدم حضور بخار دب پیش xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moاکریداسیور جز ی پروپار بر روی کاتالیرت 

 بحث -5

ست دمدل از مدالات           ضور بخار دب بخوبی با نتایج بد ضور و بدور ح ریژر در ح ست دمدل دربارل متفاوت بودر تاثیر اک نتایج بد

  Ni-Moکه اکریییداسیییور جز ی پروپار به اکریلیک اسییید را بر روی کاتالیرییت  ]18[و همکارار  Grasselliهماهنگ اسییتل 

اند که کارایی کاتالیرییت در حالت خشییک  ه کامل با ایس تحدیه گزارش کردلاند، در تطاببدور حضییور بخار دب بررسییی کردل 

که به  ]15[و همکارار  Widiو ]16[و همکارار  Novakovaدر مدابل نرییبت به غلظت اکریییژر گازی از درجه صییفر اسییتل  

ب بررسییی را در اکریییداسیییور جز ی پروپار در حضییور بخار د MoVTeNbOو  MoVSbNbOهایترتیب کارایی کاتالیرییت

 اند کارایی کاتالیرت به غلظت اکریژر گازی وابرته استلهمانند نتایج ایس تحدیه، مشاهدل کردل اند،کردل
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 توسعه داده شده در شرایط خشک و تر MVKارزیابی کارایی مدل . 6 جدول

  RE 

بدور  

 حضور دب

در حضور  

 دب

 تبدیل پروپار )%(

 گزینش پذیری پروپیلس )%(

 اکریلیک اسید )%( گزینش پذیری

 )%( xCOگزینش پذیری 

 16/0 

17/0 

18/0 

07/0 

 16/0 

16/0 

14/0 

17/0 

 

توار دید  می 7دهدل در جدول ارا ه شدل، در مورد علت ایس تفاوت شواهد بیشتری بدست می     MVKنتایج بدست دمدل از مدل  

ل ها کمتر است سازی تبدیل هیدروکربس انرژی فدالهای فدال از سازی اکریداسیور سایت     بدور حضور بخار دب، انرژی فدال که 

ست که    راله بدار مدنی ا شبکه    ایس م شدر اکریژر  ست       فراهم  سریع ا ریار  سطح کاتالیرت ب شبک  ای  ای هل درنتیجه اکریژر 

ست        ریژر فاز گاز ا رتدل از مددار اک سترس و م ضور بخار دب،  هموارل در د سیور      ل در مدابل در ح ریدا سازی اک انرژی فدال 

سازی تبدیل هیدروکربس ایتس  ستل بنابرایس اینکه    های فدال از انرژی فدال  شتر ا رت ها بی رتگی ب  کارایی کاتالی شتری به  واب ی

 مددار اکریژر گازی داشته باشد، قابل انتظار استل

رتند       ست دمدل موید ایس واقدیت ه شبکه   شواهد بد ریژر  سید  که همار اک شود،   میای که باعث تبدیل پروپار به اکریلیک ا

گزینش پذیری نربت به اکریلیک اسید زیرا در حضور بخار دب شودل  xCOبه و تبدیل در کریلیک اسید سوختس اتواند باعث می

شبکه     کندل به مددار قابل توجهی افزایش پیدا می ریژر  سی به اک ستر سایت بنابرایس محدود کردر د رت   های فدال کاتاای در  لی

را  1فدال هایپذیری نربت به محصول مطلوب شودل ایس مراله تئوری قدیمی ایزوله کردر سایت     تواند باعث افزایش گزینش می

برای افزایش   بر اسییاس ایس تئوری،ارا ه شییدل بودل  ]Grasselli  ]33 و Callahanها قبل بوسیییله دورد که سییالبه خاطر می

دا از هم  ج های با تدداد مناسب و الیرت در دسته  ای سطح کات های شبکه گزینش پذیری نربت به محصول مطلوب باید اکریژر   

سیور جز ی پروپیلس    درقرار گیرندل  شار دادند که در اکریدا شبکه   ها ن تایی  نجهای دو تا پای در گرولبه دکرولئیس، اگر اکریژر 

تولید   xCOرار گیرند،  تا کنار هم ق   7های بالای   شیییودل اگر در گرولکنار هم قرار گیرند، بیشیییتریس مددار دکرولئیس تولید می     

 ل شودباشند، هگزادیس تولید میشود و اگر به صورت کامل از هم جدا می

ه نتایج  طبکندل ایفا می ر دب ندش بریییار مهمی در تبدیل مرییتدیم پروپار به اکریلیک اسییید رسیید که بخاطور به نظر میایس

رت      یکی از مهمترر اثرات دب بدست دمدل   سید بر روی کاتالی سیور جز ی پروپار به اکریلیک ا ریدا ایس  MoVTeNbOدر اک

 لکندای را محدود میبه اکریژر شبکهکه دسترسی است 

 
1Site isolation theory  
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بدد   b)بدد از کلریناسیور،  axO0.12Nb0.23Te0.3V1Mo)کاتالیرت  XRDبه منظور بررسی اثر دب بر ساختار کاتالیرت، طی  

، در های مشییخصییهدل شییدل اسییتل تمامی پیکدور 6بدد از واکنش در شییرایط تر در شییکل  c)از واکنش در شییرایط خشییک و 

 ل ود دارند که نشار دهندل حفظ ساختار کریرتالی حیس واکنش استهای بدد از واکنش وجکاتالیرت XRDطی 

ربوط به فازهای  های مکاتالیرت استفادل شدل در شرایط خشک، بدضی از پیک        XRDدشکار است که در طی     6اما در شکل  

رتالی   شد پیدا کردل 23O8Mo (0339-07:JCPDS( و 0609-37:JCPDS) 3MoOکری ساس مطالدات ( ر   Kihlborg اندل بر ا

]23[ ،3MoO تواند سییاختارهایی با فرمول کلی میm-3nOnMo (9 2و 7و 8و=n  1و=mبوجود دوردل ) Lin  ]11[   نشییار دادل

بر روی کاتالیرییت   3MoOاسییت که عملیات حرارتی در دمای بالا و در حضییور اکریییژر، منجر به تشییکیل فازهای کریرییتالی 

MoVTeNbO شکیل نداط داغ شودل اما از دنجا که بخار دب می می جلوگیری  1تواند گرمای واکنش را از محیط دور کردل و از ت

و همکارار  Dieterleکاتالیرییت اسییتفادل شییدل در حضییور بخار دب کو کترندل   DXRدر طی   3MoOهای ، پیک]37[کند 

ریاری از واکنش     ]63و53[ ریدهای مولیبدر را تهیه کردل و در ب ضی از ایس اک سی کردل    بد سیور برر ریدا ساس های اک  اندل بر ا

د بریار   بنابرایس تولیشودل  کربس می پذیر است که منجر به تولید اکریدهای  کاتالیرت غیر گزینش  3MoOنتایج ایس دزمایشات،  

های  طور که ترییتشییوند )همارهایی که در حضییور بخار دب انجام میبدور حضییور بخار دب در مدایرییه با واکنش xCOزیاد 

شار می  شدل      3MoOتواند مربوط به افزایش مددار دهد( میراکتوری ن شک با شرایط خ ست دمدل از  ایس، پیکبرعلاولدر  های بد

کاتالیرت تازل و کاتالیرت بدد از واکنش در حضور     XRDهای طی  یرت استفادل شدل در حضور بخار دب نربت به پیک     کاتال

رتالیزاسیور کاتالیرت در حضور بخار دب بهبود پیدا کردل استل       یبخار دب شدیدتر هرتندل ایس بدیس مدنی است که درجه کر   

ربت سطح زیر پیک در    ربی فاز    θ4=44,1°به سطح زیر پیک در   θ4=5,9°در مدالات مدمولا ن شار دهندل مددار ن و   M1را ن

ل ایس ]49[دانند می M2را نشار دهندل مددار نربی فاز    θ4=44,1°به سطح زیر پیک در   θ4=48,3°نربت سطح زیر پیک در   

دهد  نشار می 5اندل نتایج جدول محاسبه شدل X-pertافزار ها به وسیله نرماندل سطوح زیر پیکلیرت شدل 5ها در جدول نربت

بیشتریس فدالیت را در تبدیل پروپار و تولید   M1شدل استل فاز    M1گیر فاز که واکنش در حضور بخار دب باعث افزایش  شم  

سید داردل در مدابل فاز   رریع می    ، تبدیل پروپیلسM2اکریلیک ا سید را ت شدل هم به اکریلیک ا سینرژیک بیس  بخ  نیس اثرات 

رت می  M2و  M1 فازهای ضور بخار دب اکریلیک    ]11[شود  باعث بهبود کارایی کاتالی رت که در ح ل بنابرایس دور از انتظار نی

 دوردل شدل استل ]31[جز یات بیشتر در مرجع اسید بیشتری تولید شودل 

 
1Hot spots 
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بعد از واکنش در c)بعد از واکنش در شرایط خشک  b)بعد از کلسیناسیون axO0.12Nb0.23Te0.3V1Mo)کاتالیست  XRDطیف  -6شکل 
 ]31[(8H3/C2O ،°C440=T ،1-mL/(min gcat)00 =GHSV=2)شرایط واکنش: 8H3(steam/C(7.5=شرایط مرطوب 

 M2و  M1مقدار نسبی فازهای . 2جدول

 XRDهای شدت نربی پیک  کاتالیرت

 (M1 )

°1/44÷°9/5 

 (M2 )

°1/44÷°3/48 

 تازل

 در حضور دباستفادل شدل 

 استفادل شدل بدور حضور دب

 41/0 

37/0 

18/0 

 88/0 

66/0 

92/0 

 نتیجه گیری -5

از  xO0.12Nb0.23Te0.3V1Moبه منظور بررسی ندش بخار دب در تبدیل مرتدیم پروپار به اکریلیک اسید بر روی کاتالیرت 

های بدور های در حضور بخار دب و واکنشواکنشاند: مطالدات سینتیکی استفادل شدل استل دو دسته واکنش طراحی شدل

دوری شدندل دو مدل ای جمعهای دزمایشگاهی در شرایط عملیاتی مختل  در یک راکتور برتر ثابت لولهحضور بخار دبل دادل

نتیکی نشار سی ور کرولس بکار گرفته شدل و پارامترهای دنها با استفادل از الگوریتم ژنتیک بهینه شدندل مدلرازی-توانی و مارس

 هاستل درنتیجهتر از تبدیل هیدروکربسهای فدال بریار سریعدهد که بدور حضور بخار دب، واکنش اکریداسیور سایتمی

ی اای هموارل در دسترس استل درمدابل در حضور بخار دب مرحله تدییس کنندل واکنش، تولید اکریژر شبکهاکریژر شبکه

د که بخار دب از طریه بهبود درجه کریرتالیزاسیور، افزایش مددار فازهای کریرتالی موثر دهنشار می XRDاستل نتایج ترت 
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و کاهش تولید فازهای کریرتالی غیر مفید بر ساختار کاتالیرت اثرگذار استل به عبارت دیگر بخار دب با بهبود کریرتالیته 

 شودلباعث افزایش تولید اکریلیک اسید میکند و در نتیجه ای را محدود میکاتالیرت، دسترسی به اکریژر شبکه

 فهرست علائم و اختصارات -6

AA اکریلیک اسید 

a ،b ،c ،d ،e ،f ،m پارامترهای سینتیکی مورد استفادل در مدل توانی 

[A]  غلظت مادلA ،]3-[mol m 

E  ،1[انرژی اکتیواسیور-[J mol 

01k ،1k   استفادل در مدل توانی در حالت خشک و    به ترتیب فاکتور فرکانس و ثابت سرعت مورد

 تر

]1-
catg 1-min 3(a+b)m (a+b)-1[mol 

20k ،2k      به ترتیب فاکتور فرکانس و ثابت سرعت مورد استفادل در مدل توانی در حالت خشک و

 تر

]1-
catg 1-min )d+m+c3(m )d+m+c(-1[mol  0در حالت خشک=m 

20k ،2k    به ترتیب فاکتور فرکانس و ثابت سرعت مورد استفادل در مدلMVK   در حالت خشک

 و تر

](a+1)-Pa 1-min 1-
cat[mol g  0در حالت خشک=a 

30k ،3k      به ترتیب فاکتور فرکانس و ثابت سرعت مورد استفادل در مدل توانی در حالت خشک و

 تر

]1-
catg 1-min )e+f3(m )e+f(-1[mol 

10k ،1k ،03k ،3k ،04k  ،

4k 

در حالت خشک   MVKبه ترتیب فاکتور فرکانس و ثابت سرعت مورد استفادل در مدل   

 و تر

]1-Pa 1-min 1-
cat[mol g 

P  فشار[Pa] 

R  1[ثابت جهانی گازها-K 1-[J mol 

r  1[نرخ واکنش-min 1-
cat[mol g 

T  دما[K] 
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W  وزر کاتالیرت[gr] 

X  تبدیل یا گزینش پذیری[%] 

τ  1[دبی حجمی کل-min 3[m 

β درجه کاهش سطح کاتالیرت 

 پیوست 

 شرایط آزمایش و توزیع محصولات بدست آمده در حضور بخار آب -1جدول 

شمارل 

 دزمایش

دما 
(°C) 

)8H3)/(C2(O )8H3(Steam)/(C  شدت

خوراک 
(mL/(min 

))catg 

تبدیل 

پروپار 

)%( 

 گزینش پذیری )%(

AA 6H3C xCO PA 

1 

4 

3 

2 

7 

6 

5 

8 

9 

10 

11 

14 

13 

12 

17 

16 

15 

18 

19 

380 

380 

380 

220 

220 

220 

290 

290 

290 

380 

200 

240 

260 

380 

380 

380 

220 

220 

220 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

4 

4 

4 

4 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

7/5 

7 

7/5 

7/5 

7/5 

7 

7 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7/5 

7 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

70 

30 

30 

30 

30 

30 

30 

8/4 

4/3 

2/7 

8/9 

7/9 

8/8 

7/40 

7/49 

1/33 

7/3 

9/3 

7 

4/17 

8/3 

7 

4/5 

13 

9/13 

8/13 

6/30 

30 

48 

4/33 

37 

48 

4/12 

9/12 

1/10 

37 

1/37 

2/36 

46 

42 

46 

40 

41 

43 

16 

20 

7/39 

38 

9/44 

47 

43 

9/13 

6/8 

4/8 

25 

8/24 

37 

17 

2/48 

37 

47 

41 

42 

17 

48 

49 

32 

1/24 

4/39 

29 

51 

6/57 

4/81 

2/15 

7/41 

1/45 

5/78 

7/25 

39 

72 

4/75 

73 

68 

2/1 

7/1 

0 

8/1 

8/0 

0 

9/0 

9/0 

7/0 

6/0 

6/0 

7/1 

3/0 

1/0 

0 

1 

8/0 

0 

1 
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 شرایط آزمایش و توزیع محصولات بدست آمده بدون حضور بخار آب -2جدول 

شمارل 

 دزمایش

شدت  8H3)/(C2(O( (C°)دما 

خوراک 
(mL/(min 

))catg 

تبدیل 

پروپار 

)%( 

 گزینش پذیری )%(

AA 6H3C xCO PA 

1 

4 

3 

2 

7 

6 

5 

8 

9 

10 

11 

14 

13 

12 

17 

16 

15 

18 

19 

40 

380 

380 

380 

200 

200 

200 

240 

240 

240 

260 

260 

260 

290 

290 

290 

220 

260 

240 

240 

240 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

1 

4 

3 

4 

3 

1 

4 

3 

30 

70 

20 

30 

70 

20 

70 

70 

70 

70 

20 

30 

20 

30 

70 

70 

70 

30 

30 

30 

7/2 

3 

2 

8/6 

1/2 

4/7 

2/7 

7/7 

1/6 

9/18 

3/40 

1/42 

7/33 

2/38 

9/48 

9 

4/19 

10 

7/8 

3/9 

7/10 

14 

3/11 

7/5 

5/8 

8 

3/5 

1/8 

6/5 

9/3 

3/3 

8/4 

6/1 

4/1 

8/1 

4/5 

7/3 

9/2 

8/7 

3/7 

37 

20 

2/36 

6/30 

32 

7/34 

30 

49 

8/45 

18 

5/17 

7/13 

8/10 

4/9 

13 

46 

6/15 

40 

2/44 

3/41 

7/72 

28 

3/74 

9/61 

3/75 

7/79 

5/64 

9/64 

6/62 

1/58 

81 

5/83 

6/85 

6/89 

4/87 

8/66 

9/58 

1/57 

8/51 

2/53 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 

0 
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