
 

 

در نرم  اکسایدتولید اتیلنجهت راکتور بستر ثابت ی دینامیک سازیسازی و شبیهمدل

 ( ANNو بهینه سازی با استفاده از شبکه های عصبی ) ASPEN PLUSافزار 

 1،مهدی بیات1امیرحسین نصیری 

 ، ایران گروه مهندسی شیمی، دانکشده پتروشیمی، دانشگاه بجنورد، بجنورد _1

amirhosien13101378@gmail.com 

 چکیده 

 Aspen Plus V14 افزاردر یک راکتور بستر ثابت با استفاده از نرم (EO) اکسایددر این پژوهش، فرآیند تولید صنعتی اتیلن

به دلیل ماهیت گرمازای بالا و وجود   (Ag) سازی شد. واکنش اکسیداسیون کاتالیستی اتیلن بر بستر نقرهسازی و شبیهمدل

سازی دقیق است. عملکرد راکتور در دو حالت پایا و دینامیکی مورد بررسی قرار گرفت.  های جانبی، نیازمند مدلواکنش

و روابط سینتیکی غیرخطی انجام   Soave–Redlich–Kwong (SRK) سازی ترمودینامیکی با استفاده از معادله حالتمدل

سازی  شد و اثر افت فشار با استفاده از معادله ارگان، انتقال حرارت و غیرفعال شدن کاتالیست در مدل لحاظ گردید. شبیه

های واقعی یک واحد صنعتی مقایسه گردید که  آمده با داده دستروزه انجام شد و نتایج به  11۰۰دینامیکی در بازه زمانی  

پذیری با توجه به میزان تولید قابل قبول  بر انتخاب (EDC) کلرایددیانطباق مناسبی نشان داد. همچنین، اثر حضور اتیلن

 MATLAB در محیط (ANN) سازی با استفاده از شبکه عصبی مصنوعیاکساید بررسی شد. در نهایت، بهینهبرای اتیلن

 .شده برای بهبود فرایندهای صنعتی را نشان دادانجام شد که پتانسیل مدل ارائه

 ASPEN PLUS، سینتیک، سازیشبیه، سازی بهینه، سازیمدلواژه های کلیدی: راکتور، 

 مقدمه

رود و در بسیاری از فرآیندهای مهم این صنعت  ای و کلیدی در صنایع پتروشیمی به شمار می اکساید یکی از مواد پایهاتیلن

  تولید   میزان   و  دارد  قرار  پتروشیمی  مواد   هشتم. از نظر حجم تولید، این ماده در رتبه  [2,  1]گیردمورد استفاده قرار می

   جهان در آن سالانه

  ، (ضدیخ ماده اصلی) گلایکولاتیلن  تولید شامل ترکیب این  متنوع کاربردهای. است شده گزارش تن  میلیون ۳۰ تا 2۵ بین

  مواد   بسیاری  و  پلاستیکی  های کنندهنرم  ها، کنندهروان  ها، سورفکتانت  ها، آمیناتانول  گلایکول،  اترهای  اکساید،اتیلنپلی

 [1] شودمی دیگر شیمیایی

رو تولید آن از نظر  های پایه پتروشیمی و صنایع شیمیایی است؛ ازاینهای سبک و از خوراکترین الفیناتیلن یکی از مهم

مسیر متداول صنعتی برای تولید اتیلن، کراکینگ حرارتی اتان در حضور بخار  .  [۳]ای داردصنعتی و اقتصادی جایگاه ویژه

های عملیاتی  دلیل مصرف انرژی بالا و تشکیل/رسوب کک با چالشگزارش شده است، اما این فرایند به (steam cracking) آب

  همچنین افزایش تقاضای جهانی اتیلن و نگرانی از محدودیت منابع نفتی در آینده، ضرورت . [4, ۳]ای مواجه استو هزینه
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تقویت کرده است اتاندر این میان، رویکرد هیدروژن.  [4,  ۳]توجه به مسیرهای جایگزین را   ODH)1 (گیری اکسایشی 

های ترمودینامیکی را کاهش دهد و  تواند محدودیتکه استفاده از اکسیژن میطوریای مطرح شده است؛ بهعنوان گزینهبه

در  .  [۳]پذیری/بازده همچنان مانع مهمی در مسیر توسعه صنعتی آن استتر آورد، اما کنترل انتخابدمای فرایند را پایین

های اخیر مورد توجه قرار گرفته، زیرا  کننده در سالعنوان رقیقعنوان اکسنده ملایم و نیز بهبه CO₂ کارگیری  مقابل، به

پذیری اتیلن را بهبود بخشد، تشکیل کک را کاهش دهد و در نتیجه عمر  تواند تبدیل تعادلی را افزایش دهد، انتخابمی

,  ۳]راستا استنیز همCO₂   برداری ازهای مربوط به کنترل/بهرهکه این مسیر با انگیزهکاتالیست را افزایش دهد؛ ضمن آن

4] . 

اتیلنصن  فرآیند   ترینرایج تولید  برای  روی  عتی  بر  اکسیژن  یا  هوا  با  اتیلن  کاتالیستی  مستقیم  اکسیداسیون  اکساید، 

  بیان   زیر  صورت   به   فرآیند  این   در  اصلی   هایواکنش.  [1]است  ثابت  بستر  راکتورهای  در   آلومیناهای نقره با پایه  کاتالیست

 :شوندمی
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شود، واکنش اول است.  اکساید میدهند، اما واکنش اصلی که منجر به تولید اتیلناین دو واکنش به طور همزمان رخ می 

   .اندبار توسط ون سانتن گزارش شدهاین دو واکنش برای نخستین

  تحلیل،   برای  کلیدی   ابزارهای  از   یکی  راکتورها   سازی شبیه  شیمیایی،  هایواکنشویژه در زمینه  در مهندسی شیمی و به

  دلیل  به  —  ثابت  بستر  راکتورهای   سازیشبیه  میان،  این  در.  رودمی  شمار  به  صنعتی  فرآیندهای  سازیبهینه  و   طراحی

  انجام   اصلی  چارچوب   دو   در  کلی  طور   به  راکتورها  این  سازیشبیه.  دارد  ایویژه  جایگاه  —  گسترده  کاربرد  و   عملیاتی  اهمیت

 : [۵]ودشمی

  (Steady-State) پایاحالت  •

 (Dynamic)  حالت ناپایا •

  کاتالیست   فعالیت  و   خوراک  ترکیب  فشار،  دما،   نظیر  —سازی حالت پایا، فرض بر این است که شرایط عملیاتی  در شبیه

  پارامترهایی   تحلیل   توانایی  و  بالا   سرعت  محاسبات،  سادگی  دلیل   به   رویکرد  این .  [6]مانندمی  باقی   ثابت   زمان   طول  در  —

  کار   به  راکتورها  مفهومی  مطالعات   و   اولیه  طراحی  در  استاندارد  روش  عنوانبه  دما،   توزیع  و   محصول  بازده  تبدیل،   نرخ  مانند

 
1 Oxidative Dehydrogenation 



 

 

  پایا   سازی شبیه  کنند،می  عمل  شدهکنترل  و   ثابت   نسبتاً  زمانی  های بازه  در  فرآیندها   که  صنایعی  در  ویژهبه.  شودمی  گرفته

 .دهد می ارائه ارزشمندی اطلاعات

با این حال، در بسیاری از فرآیندهای صنعتی واقعی، شرایط عملیاتی همواره در حال تغییر هستند. عواملی مانند نوسانات  

می اثر  سیستم  عملکرد  بر  کاتالیست  تدریجی  شدن  غیرفعال  یا  حرارتی  تغییرات  شرایطی،  خوراک،  چنین  در  گذارند. 

برای پیششبیه این روش  ابزاری ضروری است.  دینامیکی  و  سازی  رفتار گذرا  تحلیل  اغتشاشات،  به  بینی پاسخ سیستم 

  در   تواند می  دینامیکی  سازیشبیه  این،   بر   علاوه .  دارد  کاربرد  کاتالیست  احیای   یا   تعویض  بندی زمانگیری درباره  تصمیم

 .کند ایفا مؤثری  نقش فرآیند کنترل های استراتژی توسعه و طراحی

پذیری  اکساید، یکی از راهکارهای کلیدی برای کنترل سرعت واکنش و ارتقای گزینشدر فرآیندهای صنعتی تولید اتیلن

بازدارنده از  اتیلنکاتالیست، استفاده  پاییندر غلظت (EDC) کلرایددیهایی مانند  افزودن[1]است   (ppm) های بسیار   . 

 2
EDCاتیلن می اکسیداسیون کامل  واکنش  ناخواسته کاهش  موجب مهار مؤثر  نتیجه، تولید محصولات جانبی  شود. در 

اکساید  پذیری به سمت تولید اتیلنگیرد و گزینشیابد، در حالی که واکنش اکسیداسیون جزئی کمتر تحت تأثیر قرار میمی

 .یابدافزایش می

  برای   که   —تواند سبب زبری سطح کاتالیست شود و بخشی از سطح فعال آن  میEDC از سوی دیگر، وجود کلر در ساختار

برداری  های اساسی در بهرهیکی از چالش EDC بهینه  غلظت  تعیین   بنابراین، .  کند  تخریب را   —   است حیاتی  واکنش   انجام

 .رودصنعتی از این راکتورها به شمار می

ها در  ؛ با این حال، این روش[7]اند  پرداخته EDC مطالعات گذشته عمدتاً بر مبنای روابط تجربی به برآورد میزان بهینه

  عصبی   هایشبکه  راستا،  این  در.  هستند  رو روبه  توجهی  قابل  هایمحدودیت  با  فرآیندمواجهه با رفتارهای غیرخطی و پیچیده  

 .اندعنوان رویکردی نوین و توانمند مطرح شدهبه ANN)۳ (مصنوعی

اند و توانایی انجام محاسبات موازی  های مصنوعی با پیوندهای وزنی متراکم تشکیل شدههای عصبی مصنوعی از نورونشبکه

  پردازش   غیرخطی،  ماهیت  به  توانمی  ها شبکه  این های برجسته  وسیع، پردازش داده و بازنمایی دانش را دارند. از ویژگی

.  کرد  اشاره  ناشناخته   های داده  به   تعمیم  توانایی   و   متغیر  شرایط  با  سازگاری   و   یادگیری   قابلیت  خطا،   تحمل  و  پایداری   موازی،

  صنعتی   فرآیندهای   در  غیرخطی  و  پیچیده  روابط  دقیق   سازیمدل  برای   کارآمد  ابزاری  به  را  عصبی  های شبکه  ها،قابلیت این

 .اندکرده تبدیل 

  همواره   —   واسطه  شیمیایی  مواد  از  بسیاری  تأمینبه دلیل نقش کلیدی آن در زنجیره   EO)4 (— اکسایدفرآیند تولید اتیلن

  هدف   با  ایگسترده  مطالعات  اخیر،  هایسال  طی.  است  بوده  شیمیایی  هایواکنش  مهندسی  حوزه  در  محققان  توجه  مورد

 .سازی انجام شده استسازی و بهینهسازی، شبیهاز طریق مدل EO تولید راکتورهای عملکرد بهبود

 
2 Dichloroethane-1,2 
3 Artificial Neural Network 
4 Ethylene Oxide 



 

 

 کارگیری الگوریتم تکامل تفاضلیو به EO با استفاده از یک مدل ناهمگن دقیق برای راکتور صنعتی  [8]بیات و همکاران

)۵(DE  مانند   متغیرهایی  تعریف  با   مختلف،  سازی بهینه  مطالعه  دو   در  هاآن.  پرداختند  راکتور  این   دینامیکی، به طراحی بهینه  

  به  نسبت  را  راکتور  عملکرد  شدند  موفق  کننده،خنک  آب  دمای   و   جرمی  جریان  نرخ  عملیاتی،  فشار   خوراک،  ورودی  دمای

  با — دوم  بررسی در و ٪1٫7۳به میزان  EO تولید نرخ اول، بررسی  در که داد نشان نتایج. دهند بهبود پایه صنعتی حالت

  نکته .  یافت  افزایش  برداریبهره  روز  11۰۰  دوره  طی  ٪4٫22  میزان  به   —  دما  ایمرحلهسه  کنترل  استراتژی  از  استفاده

  که   بود   راکتور  درون  حرارتی  اثرات   دقیق  بررسی  و   نقره  کاتالیست  زمانی   سازیغیرفعال  گرفتن  نظر  در  پژوهش،   این   برجسته

 .[8]در مقیاس صنعتی منجر شد EO راکتورهای عملکرد پویایی  از بهتری  درک به

  بر   را   —   فشار   و   خوراک  ترکیب  و   نرخ  نظیر  —   عملیاتی  پارامترهای  اثر   بعدی، تک  همگن  مدل   یک ژو و یوان با توسعه  

 .[9]کردند بررسی راکتور  کارایی

بهره با  شاهرخی  و  شبهغفاری  مدل  از  یکگیری  اتیلنهمگن  تولید  ثابت  بستر  راکتور  دینامیکی  رفتار  را  بعدی،  اکساید 

پیششبیه کنترلر  طراحی  با  و  کردند  تعمیمسازی  تناسبیبین  کنترلر  به  نسبت  بهتری  کارایی    ارائه   انتگرالی – یافته، 

 .[10]دادند

   (ANN) — مصنوعی  عصبی  های شبکه  ویژهبه  —پور و همکاران نیز با معرفی رویکردهای مبتنی بر یادگیری ماشین  رحیم

مدل برای  جدیدی  دادهافق  و  سریع  دقیق،  پیچیدهسازی  فرآیندهای  این  محور  گشودند.  اتیلن  اپوکسیداسیون  مانند  ای 

بهروش دادهها،  که  هنگامی  میویژه  باشند،  دسترس  در  صنعتی  مدلهای  برای  توانمند  جایگزینی  مکانیکی  توانند  های 

 .[1]باشند

، بررسی جامع رفتار فرآیند در  (EO) اکسایداتیلن  تولید   راکتورهای  سازیمدل  و  طراحی با وجود مطالعات گسترده در زمینه  

  بسیاری   در  همچنان   — جانبی  هایواکنش  و مناسب  ترمودینامیکی  های مدل  اجزا،  دقیق ترکیب  با  همراه  — حالت پایدار  

و همچنین ما با توجه به پژوهش آقای رحیم پور که سرلوحه کار ما قرار داشته است ارتباط بین نرم    است  محدود  منابع  از

 . [7, 1]برقرار کرده و این پژوهش را به سرانجام رسانده ایم MATLABو  Aspen Plusافزار 

 افزارهایدر یک راکتور بستر ثابت با استفاده از نرم EO سازی دقیق فرآیند تولیدسازی و بهینههدف این پژوهش، شبیه

Aspen Plus  و MATLAB   در نرم افزار  است. در گام نخست، عملکرد راکتور در شرایط پایدار Aspen Plus  شودتحلیل می  ،

برای بهینه یابی دارد   Aspen Plus فضای بازتر و بهینه تری نسبت به    MATLABو در نهایت با توجه به اینکه نرم افزار  

. سپس، با تعریف تابع کاهش فعالیت کاتالیست در بازه  برای بهینه سازی این پژوهش از این نرم افزار استفاده کرده ایم

عنوان  به   (EDC) کلراید دیاتیلن حضور  اثر این،  بر  علاوه.  شد  خواهد   سازی شبیه  سیستم   دینامیکی  رفتار   روز،   11۰۰  زمانی

 .شودبررسی می EO پذیری تولیدبازدارنده در افزایش گزینش

می ترکیبی  رویکرد  زمینه  این  در  ارزشمندی  دیدگاه    نگهداری   و  برداریبهره  سازیبهینه  و   سازیشبیه  طراحی،تواند 

 .سازد هموار آینده  فرآیندهای برای  را کارآمدتر و تر دقیق هایمدل توسعه مسیر و دهد  ارائه  صنعتی راکتورهای 

 
5 Differential Evolution 



 

 

 شرح فرآیند 

  شماتیک .  شودمی  انجام   عمودیمعمولاً در یک راکتور بستر ثابت با ساختار پوسته و لوله   (EO) اکسایدفرآیند تولید اتیلن

 .دارد حرارتی مبدل یک مشابه عملکردی و   است شده داده نشان  1 شکل  در راکتور این

. در سمت پوسته، آب  )کاتالیست موجود در راکتور واحد صنعتی(اندپر شده (Ag) ها با کاتالیست نقرهدر این سیستم، لوله

ها حفظ گردد. گرمای  های گرمازا حذف شود و دمای ثابت اطراف لولهجوشان در گردش است تا گرمای حاصل از واکنش

  .گرددشود و در نهایت به تولید بخار آب منجر میتولیدشده طی واکنش به آب منتقل می

 Aspen plus  راکتور اتیلن اکساید در نرم افزار -1شکل 

شود. با توجه به ماهیت گرمازای این واکنش، سیستم  واکنش اصلی اکسیداسیون اتیلن بر سطح کاتالیست نقره انجام می

 .کندکننده نقش حیاتی در تثبیت شرایط دمایی راکتور ایفا میخنک

  های ویژگی  و   کاتالیست  نوع   خوراک،  اجزای   ترکیب  خوراک،  جریان  نرخ  شامل  —در این پژوهش، مشخصات فرآیندی  

  هاداده  این   جزئیات .  اندگرفته  قرار  استفاده  مورد  موردی   مطالعه  عنوانبه  و  شده  استخراج  معتبر  منابع   از   —   راکتور   هندسی

 .است شده ارائه 2 و 1 جداول  در

 فرضیات و روابط حاکم 

سازی  ای بستر ثابت حاوی کاتالیست نقره شبیهدر یک راکتور چندلوله (EO) اکسایددر این مطالعه، فرآیند تولید اتیلن

دهند. با توجه به ساختار صنعتی راکتور، ابتدا  صورت ناهمگن و بر سطح ذرات کاتالیست رخ میها بهشده است. واکنش

  شده داده تعمیم —  لوله ۵۵2۳ شامل  —  راکتور  کل به  نتایج سپس  و شده انجام منفردسازی بر روی یک لوله مدل

 .است

بعدی در امتداد محور لوله انجام گرفته است. در ادامه، با در نظر گرفتن  صورت یکسازی در ابتدا در حالت پایدار و بهمدل

در   RPLUG تغییرات زمانی فعالیت کاتالیست، رفتار دینامیکی سیستم نیز تحلیل شده است. با توجه به استفاده از ماژول

 :های پایدار و دینامیکی به شرح زیر هستندسازی در حالت، فرضیات مدلAspen Plus افزارنرم



 

 

 .در نظر گرفته شده است Plug Flow صورتجریان به •

 .پخش محوری جرم و انرژی در مقایسه با همرفت، ناچیز فرض شده است •

 .پخش شعاعی در ذرات کاتالیست لحاظ نشده است •

 .تخلخل بستر در طول راکتور ثابت در نظر گرفته شده است •

6 حالتآل و مطابق با معادله صورت غیرایدهمخلوط گاز به •
SRK کندرفتار می. 

 .اتلاف حرارتی به محیط اطراف در نظر گرفته نشده است •

 .عنوان تابعی از زمان در نظر گرفته شده استفعالیت کاتالیست به •

 .کننده در طول فرآیند ثابت فرض شده استدمای آب خنک •

 .های زمانی مشخص انجام گرفته استپیوسته و با گامصورت شبهسازی دینامیکی بهشبیه •

اتا • معادلات    (Efficiency Factor)  ضریب  به  توجه  با  و  نشده  گرفته  نظر  در  معادله  صورت  فرضبه  پیش    و 

 .این ضریب محاسبه شده ولی به نمایش گذاشته نمی شود ، Aspenافزاررمن

 [ 1]اطلاعات خوراک ورودی به راکتور  1جدول

 مقدار  واحد  پارامتر 

 ترکیب اجزا ورودی 

 )کسری مولی( 

  

𝑪𝟐𝑯𝟒 _ ۰.2۵ 

𝐎𝟐 _ ۰.۰8 

𝑪𝟐𝑯𝟒𝑶 _ ۰.۰۰۰1 

𝑯𝟐𝑶 _ ۰.۰۰2۵ 

𝑪𝐎𝟐 _ ۰.۰7 

𝐍𝟐 _ ۰.1271 

𝑪𝑯𝟒 _ ۰.47۰۳ 

 
6 Kwong–Redlich–Soave 



 

 

𝑚𝑜𝑙 نرخ جریان 

𝑠
 ۰.89 

 Bar 21.7 فشار ورودی 

 K 46۳ دمای ورودی 

 K ۵۰۳ دمای خنک کننده 

 

 .در این مدل، تخلخل بستر در طول راکتور ثابت فرض شده و اتلاف حرارتی به محیط اطراف ناچیز در نظر گرفته شده است

 رمودینامیک ت

شدت به انتخاب مدل ترمودینامیکی مناسب برای محیط واکنش وابسته است.  بینی دقیق تعادل بین فازها در راکتور بهپیش

آل  شود، استفاده از مدلی دقیق برای توصیف رفتار غیرایدهاکساید تحت فشار بالا انجام میاز آنجا که فرآیند تولید اتیلن

 . [11]ای داردفازها اهمیت ویژه

 

 

 [ 1]مشخصات کاتالیست و راکتور  2جدول 

 پارامتر  واحد  کمیت

m 7.74 قطر ذرات  × 10−3 

𝑘𝐽 ظرفیت گرمایی ویژه 

𝑘𝑔. 𝐾
 1 

𝑚2 سطح ویژه 

𝑚3 ۳87.۵9 

 ۰.۵ _ ضریب تخلخل بستر

 ۵۵2۳ _ ها تعداد لوله 

 m 8.7 طول راکتور 

 

استفاده شده    Soave–Redlich–Kwong حالتسازی رفتار ترمودینامیکی جریان گاز از معادله  در این پژوهش، برای مدل

معرفی شد. در  1972در سال  Soave است که توسط  Redlich–Kwong کلاسیک معادله شدهاصلاحاست. این مدل، نسخه  

نامتقارن مولکولیبه a این اصلاح، پارامتر از طریق ضریب  وابستگی آن  و  از دما تعریف شده  تابعی   acentric) عنوان 

factor) های هیدروکربن  ویژهبه  — بینی فشار بخار مواد خالص  لحاظ گردیده است. این تغییر دقت معادله را در پیش  

 .است داده افزایش توجهی قابل  طوربه —  غیرقطبی



 

 

های گازی تحت شرایط صنعتی با دما و فشار  سازی سیستمتوان به توانایی آن در شبیهاز دلایل اصلی انتخاب این مدل می

غیرایده رفتار  و  این، مدلبالا  بر  اشاره کرد. علاوه  نرم SRK آل  مانند در  از  به   Aspen Plus افزارهای صنعتی  عنوان یکی 

 استفاده   پارزون، نامه  شده در پایانرود. بر اساس نتایج گزارشهای هیدروکربنی به کار میفرض برای سیستمهای پیشمدل

  بوده   برخوردار  مطلوبی  دقت  از  جامد–بینی تعادل فازی و خواص ترمودینامیکی در راکتورهای گازبرای پیش SRK مدل  از

 .[12] است داده نشان تجربی هایداده با مناسبی  انطباق و 

 افت فشار

برداری از راکتورهای بستر ثابت، افت فشار در امتداد طول راکتور است. این  یکی از پارامترهای کلیدی در طراحی و بهره

برای محاسبه   اثر مستقیم دارد.  انرژی و شرایط عملیاتی  فرآیند، مصرف  بر راندمان کلی    بسترهای   در  فشار   افتپارامتر 

گیرد. این معادله ترکیبی از اثرات جریان  عنوان مدل مرجع و پرکاربرد مورد استفاده قرار میبه  (Ergun) ارگان  معادله  پرشده، 

 :شودصورت زیر بیان میاست و به8و جریان آشفته   7لزج
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 سینتیک واکنش 

اتیلن به ,  9,  7]ای توسط پژوهشگران مختلف مورد بررسی قرار گرفته است  طور گستردهسینتیک واکنش اکسیداسیون 

شده بازبینی شده و سپس  ها و روابط موجود در منابع معتبر، در این مطالعه روابط سینتیکی گزارشبر اساس داده[12

 .اندتغییر شکل یافته و تعمیم داده شده Aspen Plus افزارها در نرمواکنش  متناسب با ساختار ورودی بخش

 :شوندصورت زیر ارائه میاند، بهسازی این پژوهش مورد استفاده قرار گرفتهروابط سینتیکی نهایی که در شبیه
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 به صورت زیر بیان می شود: 𝐷𝑛در روابط بالا پارامتر  
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7 laminar 
8 turbulent 



 

 

 غیر فعال شدن کاتالیست 

شود. این  ای تدریجی است که موجب کاهش فعالیت سطحی آن در طول زمان میغیرفعال شدن کاتالیست پدیده

 :شودفرآیند معمولاً از سه سازوکار اصلی ناشی می

ها در دماهای بالا که منجر به کاهش تعداد مراکز فعال  رشد حرارتی ذرات فعال و همجوشی آن  :9کلوخه شدن  .1

 .گرددسطحی می

های فعال کاتالیست که مانع انجام واکنش  اکسید کربن( بر سایتها )مانند دیجذب دائمی ناخالصی  :1۰مسمومیت  .2

 .شودمی

از تنش  :11سایش مکانیکی  .3 یا اصطکاک در طول فرآیند که موجب تخریب ساختار سطحی  ناشی  های فیزیکی 

 .گرددمی

در فرآیندهای صنعتی   (Ag) سازی کاتالیست نقرهترین مکانیسم غیرفعالعنوان غالبها، کلوخه شدن بهمیان این مکانیسمدر  

وسیله  دهد و بهاین پدیده اغلب به دلیل همجوشی حرارتی ذرات فلزی در دماهای بالا رخ می.  [14,  1۳]شودشناخته می

 . [1۵]است  سازیمدل و   توصیف  قابل  یافتهتعمیم توان قانون بر  مبتنی سینتیکی های مدل

( )
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𝑘𝑑   تابعی از دما می باشد که این تغییرات این پارامتر 

( )
2da
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 اساس دما به صورت زیر تعریف می شود:
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 [ 1]کاتالیست  ل شدن پارمتر های غیرفعا  _3جدول

𝒂∞ 𝑬𝒅 𝒌𝒅𝟎 

 
9 Sintering 

10 Poisoning 
11 Mechanical Attrition 



 

 

۰.۳ 12۰ 4 × 1011 

۰.۳ 8۰ 2.806 × 107  

۰.۳ 4۰ 2 × 103 

 

 انتقال حرارت 

کننده  ها و سیال خنکمنظور تحلیل رفتار حرارتی راکتور، ضریب کلی انتقال حرارت بین فاز گاز درون لولهدر این مطالعه، به

ماند. برای  در سمت پوسته محاسبه شده است. فرض شده که مقدار این ضریب در طول فرآیند ثابت و بدون تغییر باقی می

های حرارتی پوسته و لوله استفاده شده  های کلاسیک انتقال حرارت در مبدلتعیین ضریب کلی انتقال حرارت، از مدل

 :شودمی بیان زیر  صورت به ضریب  این محاسبه  برای کلی است. رابطه 
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 نتیجه گیری  

در راکتور   (EO) اکسایداتیلن  تولید  بهبود  و   روزه  11۰۰  زمانیهدف اصلی این پژوهش، بررسی کارایی کاتالیست در بازه  

بستر ثابت بود. نتایج نشان داد که دما یکی از پارامترهای کلیدی و اثرگذار بر عملکرد راکتورهای بستر ثابت کاتالیستی  

شود و این پدیده به  است. تغییرات دما در طول راکتور و نوسانات جزئی آن در طول زمان، موجب زینترینگ کاتالیست می

 .گرددمنجر می EO کاهش سرعت واکنش و افت تولید

یابد و در فاصله  سرعت افزایش میبه K 46۳الف(، دما در ابتدای راکتور از مقدار اولیه  -2بر اساس پروفایل دمایی )شکل  

صورت تدریجی کاهش یافته  رسد. سپس دما بهمی K ۵12در حدود     (Hot Spot) اوج  نقطه  به  راکتور  ورودی  از  متر  1  حدود

 . شودنزدیک می K ۵۰6حدود  و در انتهای راکتور به



 

 

.  

 مقایسه نرخ تولید واقعی کارخانه با نرخ تولید برآوردشده توسط مدل ناهمگن  - 2شکل 

کند. بر اساس این اصل، اعمال  را تأیید می (EO) اکسایداین رفتار، یکی از اصول طراحی صنعتی راکتورهای تولید اتیلن

بعدی، پایداری سیستم و    های دهد و کاهش تدریجی دما در بخشدمای بالاتر در ابتدای راکتور نرخ واکنش را افزایش می

 .کندکنترل نرخ تولید را تضمین می

ب(، تولید این ماده در طول راکتور روندی تقریباً خطی و با شیب ملایم دارد.  - 2)شکل   EO بر اساس پروفایل کسر مولی

صورت کندتر ادامه  دهد و پس از آن، واکنش بهو سایر ترکیبات در چهار متر ابتدایی راکتور رخ می EO بیشترین نرخ تولید

کننده  های انتهایی راکتور و نزدیک شدن دمای سیستم به دمای سیال خنکیابد. این موضوع ناشی از کاهش دما در بخشمی

 .است

 

 کارخانه  واقعی  هایداده با ناهمگن  مدل توسط اکسیداتیلن  تولید شدهبینیپیش  هاینرخ بین  مقایسه _4جدول 

اطلاعات   زمان

 صنعتی

 نتایج  

 شبیه سازی 

میزان 

 % خطا

۰ ۳7۰ 380.32 1.3 
 

1۰۰ ۳7۰.6 377.13 0.87 
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2۰۰ ۳72.1۰ 374.008 0.25 

۳۰۰ ۳69.12 370.96 0.24 

4۰۰ ۳68.۵۰ 367.99 0.068 

۵۰۰ ۳61.69 365.10 0.46 

6۰۰ ۳6۰.۵8 362.26 0.23 

7۰۰ ۳47.61 359.50 1.68 

8۰۰ ۳۵4.74 356.79 0.28 

9۰۰ ۳۵2.۳9 354.15 0.24 

1۰۰۰ ۳4۵.4۳ 351.56 0.87 

11۰۰ ۳47.2۰ 349.03 0.26 

یک واحد صنعتی که  های عملیاتی واقعی  سازی با دادهیافته، نتایج شبیهبرای ارزیابی دقت مدل دینامیکی ناهمگن توسعه

در راکتور این واحد از    .شد   مقایسه  روزه  11۰۰  زمانیدر بازه    تن در سال دارد،   11۳۰۰۰تولید اتیلن اکساید    با ظرفیت

شود.  می  استفاده  پژوهش  این  در  شده  استفاده   کاتالیست 

عنوان معیاری کلیدی در عملکرد سیستم در نظر گرفته شد.  )تن در روز( بود که به EO روزانه  تولید  نرخ  ارزیابی،  شاخص 

های واقعی فرآیند  شده توسط مدل، تطابق قابل قبولی با دادهبینینشان داده شده است، نرخ پیش  2طور که در شکل  همان

نشان   تحت شرایط صنعتی  راکتور  عملکرد  دینامیک  بازنمایی صحیح  در  را  پیشنهادی  مدل  اعتبار  این همخوانی،  دارد. 

 .دهدمی

 

  الف(



 

 

 ب( 
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 د(

 

   ه(

 و( 



 

 

،)ب( کسر مولی اتیلن اکساید،)ج( کسر مولی اکسیژن،)د( کسر   )الف( نمودارهای دمایی در راستای محور راکتور تحت شرایط پایدار3شکل  

 مولی کربن دی اکسید،)هـ( کسر مولی اتیلن )و( کسر مولی بخار آب 

تواند ناشی از چند  ها میهای واقعی مشاهده شد. این اختلافسازی و دادههای جزئی میان نتایج شبیهبا وجود این، اختلاف

 :عامل باشد، از جمله

ها  که دقت کافی در تخمین نرخ واقعی واکنش EO های تولیداستفاده از روابط سینتیکی متفاوت برای واکنش •

 .اندنداشته

 .ایهای مقطعی یا تعمیرات دورهتغییرات ناگهانی عملیاتی، نظیر خاموشی •

 .گیری صنعتیهای اندازهوجود خطا در داده •

سازی  عنوان ابزاری کارآمد برای تحلیل رفتار دینامیکی و بهینهتواند بهیافته میطور کلی، نتایج نشان داد که مدل توسعهبه

 .مورد استفاده قرار گیرد EO عملکرد راکتورهای صنعتی

 

 

 بهینه سازی   

و بررسی اثر   (ANN) های عصبی مصنوعیبا استفاده از شبکه   (EO) اکسایدسازی فرآیند تولید اتیلندر این پژوهش، بهینه

اتیلن کنار دی (EDC) کلرایددیحضور  انجام شد. حضوردر  واکنش EDC اکسیدکربن  تولیددر  بر   EO های  زیادی  تأثیر 

شود، اما همزمان  باعث کاهش سرعت واکنش و کاهش تولید می EDC طور خاص، غلظتپذیری و تولید دارد. بهانتخاب

 .یابدکاهش می CO₂ افزایش یافته و تولید EO پذیری به سمت تولیدانتخاب

مطابق با منابع معتبر به شکل زیر بازنویسی شد و   EDC سازی این اثر، روابط سینتیکی سرعت واکنش در حضور برای مدل

 :[9]سازی اعمال گردیددر مدل بهینه
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منجر به کاهش سرعت   EDC هستند. افزایش غلظت CO₂ و  EO بر تولید  EDC دهنده تأثیر غیرخطی غلظتاین روابط نشان

در سیستم همچنین باعث کاهش تدریجی   EDC شود. حضورمی EO پذیری به سمت تولید و افزایش انتخاب CO₂ تولید



 

 

سازی، یک شرط در نظر  گردد. به همین دلیل، برای انجام بهینهتولید و تغییر در روند فعالیت کاتالیست در طول زمان می

تولید،  بر  دو پارامتر کلیدی که تأثیر زیادی  د، همچنین  تن در روز باش  22۰نباید کمتر از   EO گرفته شد که نرخ تولید روزانه

و  انتخاب گرفتندمیزان  پذیری  قرار  استفاده  مورد  داشتند،  زمان  طول  در  شدن   EDC غلظت:  تبدیل  غیرفعال  انرژی  و 

ای که در  این دو پارامتر به دلیل تأثیرات عمده .ت برای آموزش و ارزیابی شبکه عصبی مورد استفاده قرار گرفته اند  کاتالیس

طور غیرخطی تأثیرگذار بر سرعت  به   EDC پذیری دارند، انتخاب شدند. غلظت بلندمدت بر میزان تولید، تبدیل و انتخاب

را تغییر دهد. همچنین، انرژی غیرفعال شدن کاتالیست     EO پذیری و تولیدتواند در طول زمان انتخابها است و میواکنش

به تغییر میکه  مداوم  انتخابطور  و  تولید  میزان  بر  نتیجه  در  و  کاتالیست  فعالیت  بر  زیادی  تأثیر  دارد کند،  این    پذیری 

 . از منابع معتبر استخراج و مورد استفاده قرار گرفته شده اند 4اطلاعات در جدول 

 تولید   شدهبینیپیش   هاینرخ   بین  مقایسه _4جدول

بیشترین   کمترین مقدار  پارامتر 

 مقدار

EDC(ppm) ۰ ۰.9 

𝑬𝒅(
𝐣

𝐦𝐨𝐥
) 4۰۰۰۰ 12۰۰۰۰ 

 

نورون در    8و    16خور استفاده شد که دارای دو لایه پنهان با  برای طراحی شبکه عصبی در این پژوهش، از یک مدل پیش

 سازیهر لایه است. این انتخاب به دلیل پیچیدگی روابط غیرخطی بین پارامترها و نتایج فرآیند بوده است. از توابع فعال

ReLU سازی کرده  طور مؤثر شبیهدهد تا روابط غیرخطی را بههای پنهان استفاده شد که این امکان را به شبکه میدر لایه

با     MATLAB که در  "Bayesian Regularization" و سرعت یادگیری را افزایش دهد. شبکه عصبی با استفاده از الگوریتم

 .ا افزایش یابده بینیبرازش جلوگیری شود و دقت پیشسازی شدهآموزش داده شد تا از بیشدستور پیاده

های فرآیندی برای آموزش و ارزیابی مدل شبکه عصبی، در یک بازه مشخص از تغییرات پارامترها مورد استفاده قرار  داده 

ها شامل  درصد( تقسیم شدند. داده  2۰درصد( و اعتبارسنجی )  8۰طور تصادفی به دو مجموعه آموزش )ها بهگرفت. این داده

ورودیEDC غلظت این  اساس  بر  و شبکه  بودند  فرآیند  از  برای هر مرحله  ورودی  انرژی  و  برای  بینیها پیش، روز  هایی 



 

 

سازی  ها پیش از وارد شدن به شبکه نرمالسازی روند یادگیری، دادهمنظور بهینهارائه داد. به EO پذیری و میزان تولیدانتخاب

 .ها مقیاس مشابهی داشته باشندشدند تا اثرات غیرضروری از بین بروند و ویژگی

دارد. نمودارهای   EO پذیری و تولیدتأثیر زیادی بر انتخاب EDC دهند که غلظتها نشان میسازیآمده از شبیهدستنتایج به

انرژیشبیه برای سه مقدار مختلف  روند   EDC و شرایط مختلف غلظت (J/mol) 8۰۰۰۰و   12۰۰۰۰،  40000 سازی 

با افزایش غلظتدهند. در شرایط مختلف، انتخابخوبی نشان میرا به EO پذیری و تولید تغییرات انتخاب  EDC پذیری 

 .یابدطور نسبی کاهش میبه  EO یابد، در حالی که تولیدتوجهی افزایش میطور قابلبه

پذیری و  باعث افزایش انتخاب  ۰.۳4تا    ۰از   EDC است، افزایش غلظت J/mol 4۰۰۰۰که مربوط به انرژی    )ج(4در شکل  

بهینه برای حفظ   EDC شود. در نمودار پایین، محدودیت تولید نشان داده شده است که در آن بازهمی EO کاهش تولید

 .تن در روز( مشخص شده است 22۰تولید در سطح مطلوب )

 دست آمد. مشابه نمودار قبلی، افزایش به  ۰.۳۳۳برابر با   EDC ، بهترین غلظتJ/mol 12۰۰۰۰برای انرژی    )ه(4شکل  در  

EDC انتخاب افزایش  تولیدباعث  و کاهش  باقی می  محدودیتد.  شومی EO پذیری  نشان  تولید در سطح مطلوب  و  ماند 

 .پذیری ایجاد کندتواند تعادلی بین تولید و انتخابمی  EDC دهد که تنظیم دقیقمی

   EDC پذیری با افزایشمشخص شد. انتخاب ۰.۳۳6برابر با  EDC ، بهترین غلظتJ/mol 8۰۰۰۰برای انرژی  )د(4شکل در 

 .ماندتولید همچنان در سطح بهینه باقی می  محدودیت.  یابدهمچنان کاهش می EO یابد، اما تولیدطور پیوسته افزایش میبه

 EO پذیری و تولیدتأثیر زیادی بر انتخاب   EDC دهند که غلظتسازی نشان میها و بهینهسازینتایج حاصل از این شبیه

 قرار دارد. در این بازه، اگرچه میزان تولید ppm ۰.۳4تا    ۰.۳۳۳در راکتور در حدود     EDC دارد. بهترین بازه برای غلظت

EO انتخابکاهش می اما  به سمتیابد،  میبه EO پذیری  افزایش  انتخابشدت  عین حال  در  و  کاهش   CO₂ پذیرییابد 

توان تعادل مطلوبی میان حفظ سطح  در محدوده بهینه می EDC دهند که با تنظیم دقیق غلظتیابد. این نتایج نشان میمی

 .برقرار کرد (EO) پذیری محصول مطلوب تولید صنعتی و افزایش انتخاب

توان شرایط بهینه را برای فرآیندهایی  سازی، میهای بهینههای عصبی و مدلدهد که با استفاده از شبکهاین تحقیق نشان می

شبیه پیچیده  پارامترهای  بهبا  و  دادسازی  بهبود  مؤثری  غلظت  شدن  غیرفعال  انرژی .طور  و  عنوان  به   EDC کاتالیست 

 EO تولید وری سیستم درتوانند به افزایش کارایی و بهرهاند و میسازی فرآیند انتخاب شدهپارامترهای کلیدی برای بهینه

.کمک کنند
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)ج(    ،EDC=0.34میزان تولید، انتخاب پذیری و میزان تبدیل در  ،)ب   EDC=0میزان تولید، انتخاب پذیری و میزان تبدیل در  )الف(  4شکل  

،)هـ(   8۰۰۰۰با انرژی غیر فعال شدن     EDCبهینه یابی برای مقدار  ،)د(   4۰۰۰۰با انرژی غیر فعال شدن     EDCبهینه یابی برای مقدار  
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Abstract: 
In this study, the industrial production of ethylene oxide (EO) in a fixed-bed reactor was modeled and simulated 

using Aspen Plus V14. The catalytic oxidation of ethylene over a silver (Ag) bed requires accurate modeling due 

to its highly exothermic nature and the presence of side reactions. Reactor performance was evaluated under both 

steady-state and dynamic conditions. Thermodynamic modeling was carried out using the Soave–Redlich–Kwong 

(SRK) equation of state and nonlinear kinetic relations, while the effects of pressure drop (calculated using the 

Ergun equation), heat transfer, and catalyst deactivation were incorporated into the model. Dynamic simulation 

was performed over a 1100-day period, and the obtained results were compared with actual industrial data, 

showing good agreement. The influence of ethylene dichloride (EDC) on selectivity, with respect to acceptable 

EO production levels, was also investigated. Finally, optimization using artificial neural networks (ANN) in the 

MATLAB environment demonstrated the potential of the proposed model for improving industrial processes. 

Keywords: Reactor, Modeling, Optimization, Simulation, Kinetics, ASPEN PLUS 
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