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Introduction
Ethylene oxide (EO) is an important intermediate 
product in the petrochemical industry and is widely 
used in the production of ethylene glycol, polyethylene 
oxide, glycol ethers, ethanolamines, surfactants, 
lubricants, plasticizers, and other chemical products 
[1]. The main industrial route for EO production is 
the direct catalytic oxidation of ethylene with oxygen 
or air over silver-based catalysts in multitubular 
fixed-bed reactors [2]. Since this reaction network is 
highly exothermic, and it includes undesired complete 
oxidation reactions, the accurate modeling of the 
following items: (1) temperature behavior, (2) catalyst 
activity, (3) selectivity, and (4) production rate is 
essential [3, 4].
Ethylene, as the main feedstock for EO production, is 
commonly produced by energy-intensive routes such 
as steam cracking. Therefore, alternative catalytic 
routes for ethylene production, including oxidative 
dehydrogenation of ethane in the presence of CO₂, 
have also been studied in the literature [5-8]. These 
studies are mentioned here only to emphasize the 
importance of ethylene as the upstream feedstock of 
EO production.
In industrial EO reactors, heat transfer, pressure drop, 
reaction kinetics, and catalyst deactivation strongly 
affect long-term reactor performance. In addition, 
small amounts of ethylene dichloride (EDC) are used 

as a reaction moderator to improve EO selectivity 
by suppressing complete oxidation reactions [3]. 
However, increasing EDC concentration may 
decrease EO production rate. Therefore, determining 
an optimum EDC concentration is an important 
operational challenge.
The aims of this study are to (1) model and simulate an 
industrial fixed-bed EO reactor using Aspen Plus V14, 
(2) evaluate its steady-state and dynamic behavior 
over a 1100-day operating period, (3) compare the 
simulation results with actual plant data, and (4) 
optimize the process using artificial neural networks 
(ANN) in MATLAB.

Materials and Methods 
The industrial EO production process was simulated 
in Aspen Plus V14 using a plug-flow fixed-bed reactor 
model. The reactor was considered as a multitubular 
fixed-bed reactor filled with a silver-based catalyst. 
The reacting gas flows through catalyst-packed tubes, 
while boiling water circulates on the shell side to 
remove the heat generated by the exothermic reactions. 
The model was first developed for a single tube and 
then extended to the industrial reactor scale.
The Soave–Redlich–Kwong (SRK) equation of state 
was used to describe the thermodynamic behavior of 
the reacting gas mixture. The desired reaction was the 
partial oxidation of ethylene to EO, while the complete 
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oxidation of ethylene to CO₂ and H₂O was considered 
as the main side reaction [3, 4]. Nonlinear kinetic 
expressions were implemented in the reactor model. 
Pressure drop through the catalyst bed was calculated 
using the Ergun equation, and heat transfer between 
the reacting gas and the coolant was also included.
To investigate long-term performance, catalyst 
deactivation was introduced as a time-dependent 
function. The dynamic behavior of the reactor was 
simulated over 1100 days. The daily EO production 
rate was used as the main validation variable and 
was compared with actual industrial plant data. Axial 
profiles of temperature and component mole fractions, 
including EO, O₂, CO₂, C₂H₄, and H₂O, were also 
analyzed.
For optimization, EDC concentration and catalyst 
deactivation energy were selected as the main 
effective variables. The optimization was performed 
using a feed-forward ANN in MATLAB. The input 
variables were operating time, EDC concentration, 
and catalyst deactivation energy, while the outputs 
were EO production rate, selectivity, and conversion. 
EDC concentration was varied from 0 to 0.9 ppm, and 
catalyst deactivation energy was studied at 40, 80, and 
120 kJ/mol. A minimum EO production constraint 
of 220 ton/day was imposed to maintain industrially 
acceptable operation.
The ANN consisted of two hidden layers with 16 and 
8 neurons. The ReLU activation function was used in 
the hidden layers, and the network was trained using 
the Bayesian Regularization algorithm to reduce 
overfitting and improve prediction accuracy [1]. The 
data were divided into training and validation sets and 
normalized before training.

Results and Discussion
The steady-state simulation showed that the reactor 
temperature increases rapidly near the inlet due to the 
highly exothermic oxidation reactions. The maximum 
temperature reached about 512 K at approximately 1 
m from the reactor entrance. This region corresponds 
to the hot spot, where reactant concentrations, reaction 
rate, and heat release are at their highest levels. After 
this point, the temperature gradually decreased and 
reached about 506 K near the reactor outlet. This 
behavior indicates that heat generation is mainly 
concentrated in the upstream section of the catalyst 
bed, while the cooling system stabilizes the reactor 
temperature downstream.
The axial mole fraction profiles confirmed the expected 
reaction behavior. The EO mole fraction increased 
along the reactor length, indicating continuous EO 
formation. In contrast, the ethylene and oxygen mole 
fractions decreased because of their consumption in 
the oxidation reactions. The increase in CO₂ and H₂O 
mole fractions indicated the occurrence of complete 
oxidation as the main side reaction. The most 

significant changes occurred in the first part of the 
reactor, where the reaction intensity was higher.
Moreover, the dynamic simulation over 1100 days 
showed a gradual decline in the EO production rate due 
to catalyst deactivation. The simulated EO production 
rate decreased from about 380.32 ton/day at the 
beginning of operation to about 349.03 ton/day after 
1100 days. The actual plant production rate changed 
from 370.00 ton/day to 347.20 ton/day over the same 
period. The comparison showed acceptable agreement 
between the simulation results and plant data, 
indicating that the developed model can adequately 
describe the long-term behavior of the industrial EO 
reactor. The minor deviations may be attributed to 
plant fluctuations, shutdowns, measurement errors, or 
limitations of the kinetic model.
The optimization results showed that EDC has a 
dual effect on EO production. Increasing the EDC 
concentration improves EO selectivity by reducing 
complete oxidation reactions; however, it also 
decreases the EO production rate. Therefore, the 
optimum EDC concentration should provide a balance 
between improving selectivity and maintaining 
production. For catalyst deactivation energies of 40, 
80, and 120 kJ/mol, the optimum EDC concentration 
was obtained in the range of approximately 0.333–
0.34 ppm. Within this range, EO selectivity improved 
while the minimum production constraint of 220 ton/
day was maintained.
Conclusions
The Aspen Plus model successfully captured the main 
characteristics of the industrial EO reactor, including 
hot-spot formation, axial concentration variations, and 
the long-term decline in EO production associated 
with catalyst deactivation. The satisfactory agreement 
between the simulated and plant production data 
demonstrates the capability of the developed model 
to represent the reactor behavior over an extended 
operating period.
The ANN model effectively represented the nonlinear 
relationships among EDC concentration, catalyst 
deactivation energy, EO production rate, selectivity, 
and conversion. The optimization results demonstrated 
that an appropriate EDC concentration can improve EO 
selectivity while satisfying the minimum production 
requirement. Overall, the integration of Aspen Plus 
process simulation with MATLAB-based ANN 
optimization provides an effective computational 
framework for evaluating reactor performance and 
identifying suitable operating conditions for improved 
industrial EO production.
Nomenclatures
ANN: Artificial neural networks 
EO: Ethylene oxide 
EDC: Ethylene dichloride 
SRK: Soave–Redlich–Kwong 
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تاريخ دريافت:           تاريخ پذيرش: 

ــور  ــکی راکت ــازی دینامی ــازی و شبیه س مدل س
بســتر ثابــت جهــت تولیــد اتیلن اکســاید در 
بــا  بهینه ســازی  و   ASPEN PLUS نرم افــزار 

)ANN( ــبی ــبکه عص ــتفاده از ش اس

چكيده

 Aspen Plus V14 ــا اســتفاده از نرم افــزار در ایــن پژوهــش، فرآینــد تولیــد صنعــتی اتیلن اکســاید )EO( در یــک راکتــور بســتر ثابــت ب
ــالا و  ــازای ب ــت گرم ــل ماهی ــره )Ag( به دلی ــتر نق ــر بس ــن ب ــتی اتیل ــون کاتالیس ــش اکسیداسی ــد. واکن ــازی ش ــازی و شبیه س مدل س
ــرار  ــررسی ق ــا و دینامیــیک مــورد ب ــت پای ــبی، نیازمنــد مدل ســازی دقیــق اســت. عملکــرد راکتــور در دو حال وجــود واکنش هــای جان
گرفــت. مدل ســازی ترمودینامیــیک بــا اســتفاده از رابطــه حالــت Soave–Redlich–Kwongا)SRK( و روابــط سینتیــیک غیرخــطی انجــام 
شــد و اثــر افــت فشــار بــا اســتفاده از رابطــه ارگان، انتقــال حــرارت و غیرفعــال شــدن کاتالیســت در مــدل لحــاظ گردیــد. شبیه ســازی 
ــد  ــتی مقایســه گردی ــک واحــد صنع ــعی ی ــا داده هــای واق ــج به دســت آمده ب ــانی ۱۱۰۰ روزه انجــام شــد و نتای ــازه زم ــیک در ب دینامی
ــل  ــا توجــه به میــزان تولیــد قاب ــری ب ــر انتخاب پذی ــد )EDC( ب ــر حضــور اتیلن دی کلرای ــاق مناســبی نشــان داد. همچنیــن، اث کــه انطب
 MATLAB در محیــط )ANN( قبــول بــرای اتیلن اکســاید بــررسی شــد. در نهایــت، بهینه ســازی بــا اســتفاده از شــبکه عصــبی مصنــوعی

انجــام شــد کــه پتانسیــل مــدل ارائه شــده بــرای بهبــود فرآیندهــای صنعــتی را نشــان داد.

ASPEN PLUS ،كلمات كليدي: راکتور، مدل سازی، بهینه سازی، شبیه سازی، سینتیک

مقدمه

اتیلن اکســاید یــیک از مــواد پایــه ای و کلیــدی در صنایــع 
پتروشیــمی به شــمار میرود و در بسیــاری از فرآیندهــای 
ــرد ]1 و  ــرار میگی ــتفاده ق ــورد اس ــت م ــن صنع ــم ای مه
ــتم  ــه هش ــاده در رتب ــن م ــد، ای ــم تولی ــر حج 2[. از نظ
مــواد پتروشیــمی قــرار دارد و میــزان تولیــد ســالانه 

آن در جهــان بیــن ۲۵ تــا ۳۰ میلیــون تــن گــزارش 
ــامل  ــب ش ــن ترکی ــوع ای ــای متن ــت. کاربرده ــده اس ش
ــخ،  ــلی ضدی ــاده اص ــوان م ــول، به عن ــد اتیلن گلایک تولی
اتانول آمین هــا،  گلایکــول،  اترهــای  پلیاتیلن اکســاید، 
نرم کننده هــای  روان کننده هــا،  ســورفکتانت ها، 
ــود  ــر میش ــایی دیگ ــواد شیمی ــاری م ــتیکی و بسی پلاس
]1[. اتیلــن یــیک از مهم تریــن الفین هــای ســبک و از 
ــایی  ــمی و شیمی ــع پتروشی ــه در صنای ــای پای خوراک ه

اســت؛
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1. Steam Cracking
2. Oxidative Dehydrogenation
3. Steady-State
4. Dynamic

ــگاه  ــتی و اقتصــادی جای ــد آن از نظــر صنع ــن رو تولی ازای
ویــژه ای دارد مسیــر متــداول صنعــتی بــرای تولیــد اتیلــن، 
ــزارش  ــان در حضــور بخــار آب1 گ ــگ حــرارتی ات کراکین
ــرژی  ــرف ان ــل مص ــد به دلی ــن فرآین ــا ای ــت، ام ــده اس ش
ــاتی  ــای عملی ــا چالش ه ــوب کک ب ــیکل و رس ــالا و تش ب
ــش  ــن، افزای ــت ]3 و 4[. همچنی ــه اس ــه ای مواج و هزین
ــع  ــت مناب ــرانی از محدودی ــن و نگ ــانی اتیل ــای جه تقاض
نفــتی در آینــده، ضــرورت توجــه بــه مسیرهــای جایگزیــن 
را تقویــت کــرده اســت ]3 و 4[. در ایــن میــان، رویکــرد 
به عنــوان   2  )ODH( اتــان  اکســایشی  هیدروژن گیــری 
ــه  ــت؛ به طوری ک ــده اس ــرح ش ــش مط ــه ای امیدبخ گزین
محدودیت هــای  میتوانــد  اکسیــژن  از  اســتفاده 
ترمودینامیــیک را کاهــش دهــد و دمــای فرآینــد را 
بــازده  و  انتخاب پذیــری  کنتــرل  امــا  آورد،  پایین تــر 
همچنــان مانــع مهــمی در مسیر توســعه صنعتی آن اســت 
اکســنده  به عنــوان   CO₂ به کارگیــری  ]3[. در مقابــل، 
ــر  ــال های اخی ــده در س ــوان رقیق کنن ــز به عن ــم و نی ملای
ــد تبدیــل  ــرا میتوان ــرار گرفتــه اســت؛ زی مــورد توجــه ق
تعــادلی را افزایــش دهــد، انتخاب پذیــری اتیلــن را بهبــود 
بخشــد، تشــیکل کک را کاهــش دهــد و در نتیجــه عمــر 
ــر  ــن مسی ــه ای ــن آن ک ــد؛ ضم ــش ده کاتالیســت را افزای
بــا انگیزه هــای مربــوط بــه کنتــرل و بهره بــرداری از 
CO₂ نیــز هم راســتا اســت ]3 و 4[. در ایــن زمینــه، 

ــر  ــر توســعه نانوکاتالیســت های مؤث ــفی ب ــات مختل مطالع
ــز  ــن در حضــور CO₂ متمرک ــه اتیل ــان ب ــل ات ــرای تبدی ب
شــده اند. نتایــج ایــن پژوهش هــا نشــان داده اســت 
کــه نــوع پایــه کاتالیســتی، روش ســنتز، پراکنــدگی 
ــد  ــه میتوانن ــازی پای ــای اسیدی–ب ــال و ویژگیه ــاز فع ف
ــری  ــان، انتخاب پذی ــل ات ــده ای در تبدی ــش تعیین کنن نق
اتیلــن، کاهــش تشــیکل کک و پایــداری کاتالیســت 
داشــته باشــند ]5 و 6[. نابرایــن، بــررسی مسیرهــای 
ــن  ــر تأمی ــد از نظ ــان میتوان ــن از ات ــد اتیل ــن تولی نوی
ــعه  ــاید و توس ــد اتیلن اکس ــد تولی ــلی فرآین ــوراک اص خ
زنجیره هــای پایین دســتی پتروشیــمی اهمیــت قابــل 
توجــهی داشــته باشــد. رایج تریــن فرآینــد صنعــتی بــرای 
تولیــد اتیلن اکســاید، اکسیداسیــون مســتقیم کاتالیســتی 

اتیلــن بــا هــوا یــا اکسیــژن بــر روی کاتالیســت های نقــره 
ــه آلومینــا در راکتورهــای بســتر ثابــت اســت ]1[.  ــا پای ب
واکنش هــای اصــلی در ایــن فرآینــد به صــورت زیــر 

ــوند: ــان میش بی

2 4 2 2 40.5 AgC H O C H O+ →  
298 105.39 kjH

mol
∆ = −      )1(

2 4 2 2 23 2 2AgC H O CO H O+ → +                              )2(

298 1321.73 kjH
mol

∆ = −                                         
ایــن دو واکنــش به طــور هم زمــان رخ میدهنــد، امــا 
واکنــش اصــلی کــه منجــر بــه تولیــد اتیلن اکســاید 
ــرای  ــش ب ــن دو واکن ــت. ای ــش اول اس ــود، واکن میش
نخســتین بار توســط ون ســانتن گــزارش شــده اند. در 
مهنــدسی شیــمی و به ویــژه در زمینــه واکنش هــای 
شیمیــایی، شبیه ســازی راکتورهــا یــیک از ابزارهــای 
بهینه ســازی  و  طــراحی  تحلیــل،  بــرای  کلیــدی 
فرآیندهــای صنعــتی به شــمار میرود. در ایــن میــان، 
ــت  ــل اهمی ــت به دلی ــتر ثاب ــای بس ــازی راکتوره شبیه س
دارد.  ویــژه ای  و کاربــرد گســترده جایــگاه  عملیــاتی 
شبیه ســازی ایــن راکتورهــا به طــور کلی در دو چارچــوب 

ــود ]7[: ــام میش ــلی انج اص
• حالت پایا 3 

• حالت ناپایا 4
ــه  ــن اســت ک ــر ای ــرض ب ــا، ف ــت پای ــازی حال در شبیه س
شــرایط عملیــاتی نظیــر دمــا، فشــار، ترکیــب خــوراک و 
فعالیــت کاتالیســت در طــول زمــان ثابــت بــاقی میماننــد 
ــن رویکــرد به دلیــل ســادگی محاســبات، ســرعت  ]8[. ای
بــالا و توانــایی تحلیــل پارامترهــایی ماننــد نــرخ تبدیــل، 
بــازده محصــول و توزیــع دمــا، به‌عنــوان روش اســتاندارد 
در طــراحی اولیــه و مطالعــات مفهــومی راکتورهــا بــه کار 
گرفتــه میشــود. به ویــژه در صنایــعی کــه فرآیندهــا 
ــل  ــده عم ــت و کنترل ش ــبتاًً ثاب ــانی نس ــای زم در بازه ه
ــه  ــات ارزشــمندی ارائ ــا اطلاع ــد، شبیه ســازی پای میکنن

میدهــد.
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بــا ایــن حــال، در بسیــاری از فرآیندهــای صنعــتی 
واقــعی، شــرایط عملیــاتی همــواره در حــال تغییــر 
ــرات  ــوراک، تغیی ــانات خ ــد نوس ــلی مانن ــتند. عوام هس
ــر  ــت ب ــجی کاتالیس ــدن تدری ــال ش ــا غیرفع ــرارتی ی ح
ــرایطی،  ــن ش ــد. در چنی ــر میگذارن ــرد سیســتم اث عملک
شبیه ســازی دینامیــیک ابــزاری ضــروری اســت. ایــن 
ــات،  ــه اغتشاش ــنی پاســخ سیســتم ب ــرای پیش بی روش ب
ــاره زمان بنــدی  ــار گــذرا و تصمیم گیــری درب تحلیــل رفت
تعویــض یــا احیــای کاتالیســت کاربــرد دارد. علاوه برایــن، 
ــعه  ــراحی و توس ــد در ط ــیک میتوان ــازی دینامی شبیه س
اســتراتژی های کنتــرل فرآینــد نقــش مؤثــری ایفــا کنــد.

یــیک  اتیلن اکســاید،  تولیــد  فرآیندهــای صنعــتی  در 
ــش  ــرعت واکن ــرل س ــرای کنت ــدی ب ــای کلی از راهکاره
از  اســتفاده  کاتالیســت،  گزینش پذیــری  ارتقــای  و 
در   )EDC( اتیلن دی کلرایــد  ماننــد  بازدارنده هــایی 
غلظت هــای بسیــار پاییــن )ppm( اســت ]1[. افــزودن 
اکسیداسیــون  واکنــش  مؤثــر  مهــار  1 موجــب   EDC

ــولات  ــد محص ــه، تولی ــود. در نتیج ــن میش ــل اتیل کام
ــد، درحالیکــه واکنــش  ــبی ناخواســته کاهــش مییاب جان
اکسیداسیــون جــزئی کمتــر تحــت تأثیــر قــرار میگیــرد و 
ــش  ــاید افزای ــد اتیلن اکس ــمت تولی ــری به س گزینش پذی
 EDC ــاختار ــر در س ــود کل ــر، وج ــد. از ســوی دیگ مییاب
میتوانــد ســبب زبــری ســطح کاتالیســت شــود و بخــشی 
از ســطح فعــال آن کــه بــرای انجــام واکنــش حیاتی اســت 
 EDC ــه ــن غلظــت بهین ــن، تعیی ــد. بنابرای ــب کن را تخری
ــتی  ــرداری صنع ــاسی در بهره ب ــای اس ــیک از چالش ه ی
از ایــن راکتورهــا به شــمار میرود. مطالعــات گذشــته 
ــزان  ــرآورد می ــه ب ــربی ب ــط تج ــای رواب ــر مبن ــاًً ب عمدت
بهینــه EDC پرداخته انــد ]9[؛ بــا ایــن حــال، ایــن روش ها 
ــد  ــده فرآین ــای غیرخــطی و پیچی ــا رفتاره ــه ب در مواجه
ــتند. در  ــه رو هس ــهی روب ــل توج ــای قاب ــا محدودیت ه ب
 2 )ANN( ایــن راســتا، شــبکه های عصــبی مصنــوعی
ــده اند.  ــرح ش ــد مط ــن و توانمن ــردی نوی ــوان رویک به عن
ــوعی  ــای مصن ــوعی از نورون ه ــبی مصن ــبکه های عص ش
ــایی  ــا پیوندهــای وزنی متراکــم تشــیکل شــده اند و توان ب
انجــام محاســبات مــوازی وسیــع، پــردازش داده و بازنمایی 

ــبکه ها  ــن ش ــای برجســته ای ــد. از ویژگیه ــش را دارن دان
بــه ماهیــت غیرخــطی، پــردازش مــوازی،  میتــوان 
ــداری و تحمــل خطــا، قابلیــت یادگیــری و ســازگاری  پای
بــا شــرایط متغیــر و توانــایی تعمیــم بــه داده هــای 
ناشــناخته اشــاره کــرد. ایــن قابلیت هــا، شــبکه های 
ــق  ــازی دقی ــرای مدل س ــد ب ــزاری کارآم ــه اب عصــبی را ب
روابــط پیچیــده و غیرخــطی در فرآیندهــای صنعــتی 
 3 )EO( ــاید ــد اتیلن اکس ــد تولی ــد. فرآین ــل کرده ان تبدی
ــاری  ــن بسی ــره تأمی ــدی آن در زنجی ــش کلی ــل نق به دلی
از مــواد شیمیــایی واســطه همــواره مــورد توجــه محققــان 
بــوده  شیمیــایی  واکنش هــای  مهنــدسی  حــوزه  در 
ــا  ــترده ای ب ــات گس ــر، مطالع ــال های اخی ــت. طی س اس
ــق  هــدف بهبــود عملکــرد راکتورهــای تولیــد EO از طری
مدل ســازی، شبیه ســازی و بهینه ســازی انجــام شــده 
اســت. بیــات و همــکاران ]10[ بــا اســتفاده از یــک مــدل 
ناهمگــن دقیــق بــرای راکتــور صنعــتی EO و به کارگیــری 
ــه  ــراحی بهین ــه ط ــلی )DE(4، ب ــل تفاض ــم تکام الگوریت
دینامیــیک ایــن راکتــور پرداختنــد. آن هــا در دو مطالعــه 
بهینه ســازی مختلــف، بــا تعریــف متغیرهــایی ماننــد 
ــان  ــرخ جری ــاتی، ن ــار عملی ــوراک، فش ــای ورودی خ دم
جــرمی و دمــای آب خنک کننــده، موفــق شــدند عملکــرد 
ــه بهبــود دهنــد.  ــت صنعــتی پای راکتــور را نســبت به حال
 EO ــد ــرخ تولی ــررسی اول، ن ــه در ب ــان داد ک ــج نش نتای
از  اســتفاده  بــا  دوم  بــررسی  در  و   %1/73 به میــزان 
ــزان %4/22  ــا به می ــه مرحله ای دم ــرل س ــتراتژی کنت اس
ــه  ــت. نکت ــش یاف ــرداری افزای طی دوره ۱۱۰۰ روز بهره ب
برجســته ایــن پژوهــش، در نظــر گرفتــن غیرفعال ســازی 
زمــانی کاتالیســت نقــره و بــررسی دقیــق اثــرات حــرارتی 
درون راکتــور بــود کــه بــه درک بهتــری از پویــایی عملکرد 
راکتورهــای EO در مقیــاس صنعــتی منجــر شــد ]10[. ژو 
ــر  ــدی، اث ــن تک بع ــدل همگ ــک م ــعه ی ــا توس ــوان ب و ی
ــوراک و  ــب خ ــرخ و ترکی ــر ن ــاتی نظی ــای عملی پارامتره

ــد ]11[. ــررسی کردن ــور ب ــر کارایی راکت ــار را ب فش
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ــدل شــبه همگن  ــری از م ــا بهره گی ــاری و شــاهرخی ب غف
یک بعــدی، رفتــار دینامیــیک راکتــور بســتر ثابــت تولیــد 
اتیلن اکســاید را شبیه ســازی کردنــد و بــا طــراحی کنترلــر 
بــه  نســبت  بهتــری  کارایی  تعمیم یافتــه،  پیش بیــن 
ــور  ــد ]12[. رحیم پ ــه دادن ــبی–انتگرالی ارائ ــر تناس کنترل
ــر  ــنی ب ــای مبت ــرفی رویکرده ــا مع ــز ب ــکاران نی و هم
ــژه شــبکه های عصــبی مصنــوعی  یادگیــری ماشیــن به وی
)ANN( افــق جدیــدی بــرای مدل ســازی دقیــق، ســریع و 

داده محــور فرآیندهــای پیچیــده ای ماننــد اپوکسیداسیــون 
ــه  ــگامی ک ــژه هن ــا، به وی ــن روش ه ــودند. ای ــن گش اتیل
میتواننــد  باشــند،  دســترس  در  صنعــتی  داده هــای 
ــند  ــیک باش ــای مکانی ــرای مدل ه ــد ب ــنی توانمن جایگزی
ــراحی  ــه ط ــترده در زمین ــات گس ــود مطالع ــا وج ]1[. ب
 ،)EO( و مدل ســازی راکتورهــای تولیــد اتیلن اکســاید
بــررسی جامــع رفتــار فرآینــد در حالــت پایــدار همــراه بــا 
ترکیــب دقیــق اجــزا، مدل هــای ترمودینامیــیک مناســب 
ــع  ــاری از مناب ــان در بسی ــبی همچن ــای جان و واکنش ه
ــش  ــه پژوه ــه ب ــا توج ــا ب ــن م ــت و همچنی ــدود اس مح
آقــای رحیــم پــور کــه ســرلوحه کار مــا قرار داشــته اســت 
ــرار  ــزار Aspen Plus و MATLAB برق ــن نرم اف ــاط بی ارتب
ــانده ایم ]1 و  ــرانجام رس ــه س ــش را ب ــن پژوه ــرده و ای ک
9[. هــدف ایــن پژوهــش، شبیه‌ســازی و بهینه ســازی 
ــت  ــور بســتر ثاب ــک راکت ــد EO در ی ــد تولی ــق فرآین دقی
 MATLAB و Aspen Plus بــا اســتفاده از نرم افزارهــای
اســت. در گام نخســت، عملکــرد راکتــور در شــرایط 
و  تحلیــل میشــود،   Aspen Plus نرم افــزار  در  پایــدار 
 MATLAB در نهایــت بــا توجــه بــه اینکــه نرم افــزار
فضــای بازتــر و بهینه تــری نســبت بــه Aspen Plus بــرای 
بهینه یــابی دارد بــرای بهینه ســازی ایــن پژوهــش از 
ــف  ــا تعری ــپس، ب ــم. س ــتفاده کرده ای ــزار اس ــن نرم اف ای
ــانی ۱۱۰۰  ــازه زم ــع کاهــش فعالیــت کاتالیســت در ب تاب
روز، رفتــار دینامیــیک سیســتم شبیه ســازی خواهــد 
  )EDC( ــد ــور اتیلن دی کلرای ــر حض ــن، اث ــد. علاوه برای ش
ــد  ــری تولی ــش گزینش پذی ــده در افزای ــوان بازدارن به عن
ــد  ــبی میتوان ــرد ترکی ــن رویک ــود. ای ــررسی میش EO ب

دیــدگاه ارزشــمندی در زمینــه طــراحی، شبیه ســازی 

راکتورهــای  نگهــداری  و  بهره بــرداری  بهینه ســازی  و 
صنعــتی ارائــه دهــد و مسیــر توســعه مدل هــای دقیق تــر 

ــازد. ــوار س ــده هم ــای آین ــرای فرآینده ــر را ب و کارآمدت
شرح فرآیند

)EO( معمــولًاً در یــک  اتیلن اکســاید  تولیــد  فرآینــد 
راکتــور بســتر ثابــت بــا ســاختار پوســته و لولــه عمــودی 
انجــام میشــود. شــماتیک ایــن راکتــور در شــکل ۱ 
نشــان داده شــده اســت و عملکــردی مشــابه یــک مبــدل 
ــت  ــا کاتالیس ــا ب ــتم، لوله ه ــن سیس ــرارتی دارد. در ای ح
ــور  ــود در راکت ــده اند )کاتالیســت موج ــر ش ــره )Ag( پ نق
واحــد صنعــتی(. در ســمت پوســته، آب جوشــان در 
گــردش اســت تــا گرمــای حاصــل از واکنش هــای گرمــازا 
حــذف شــود و دمــای ثابــت اطــراف لوله هــا حفــظ 
ــل  ــه آب منتق ــش ب ــای تولیدشــده طی واکن ــردد. گرم گ
میشــود و در نهایــت بــه تولیــد بخــار آب منجــر میگردد. 
واکنــش اصــلی اکسیداسیــون اتیلــن بــر ســطح کاتالیســت 
ــازای  ــت گرم ــه ماهی ــه ب ــا توج ــود. ب ــام میش ــره انج نق
ــاتی در  ــش حی ــده نق ــتم خنک کنن ــش، سیس ــن واکن ای
ــن  ــد. در ای ــا میکن ــور ایف ــایی راکت ــرایط دم ــت ش تثبی
پژوهــش، مشــخصات فرآینــدی شــامل نــرخ جریــان 
ــت و  ــوع کاتالیس ــوراک، ن ــزای خ ــب اج ــوراک، ترکی خ
ــع معتبــر اســتخراج  ویژگیهــای هنــدسی راکتــور از مناب
ــرار  ــورد اســتفاده ق ــوردی م ــه م ــوان مطالع شــده و به عن
گرفته انــد. جزئیــات ایــن داده هــا در جــداول ۱ و ۲ ارائــه 

شــده اســت.

Aspen plus شکل 1 راکتور اتیلن اکساید در نرم افزار
Fig. 1 Ethylene oxide reactor simulated in Aspen Plus
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جدول 1 اطلاعات خوراک ورودی به راکتور ]1[
Table 1 Ethylene oxide reactor feed inlet condition [1]

ParameterUnitvalue
Feed composition (mole fraction)

C2H4_0.25
O2_0.08

C2H4O_0.0001

H2O_0.0025
CO2_0.07
N2_0.1271

CH4_0.4703
Total molar flow ratemol/s0.89

Inlet pressureBar21.7
Inlet Feed temperatureK463

Coolant water temperatureK503

جدول 2 مشخصات کاتالیست و راکتور ]1[
Table 2 Catalyst and reactor specifications [1]

ParameterUnitValue
Particle diameterm7.74×10-3

Heat capacitykJ/(kg.K)1
Specific surface aream2/m3387.59

Bed void fraction_0.5
Number of tubes (Reaction side)_5523

Length of reactorm8.7

فرضیات و روابط حاکم

ــاید )EO( در  ــد اتیلن‌اکس ــد تولی ــه، فرآین ــن مطالع در ای
یــک راکتــور چندلولــه‌ای بســتر ثابــت حــاوی کاتالیســت 
نقــره شبیه ســازی شــده اســت. واکنش هــا به صــورت 
ــا  ناهمگــن و بــر ســطح ذرات کاتالیســت رخ م‌یدهنــد. ب
ــازی  ــدا مدل س ــور، ابت ــتی راکت ــاختار صنع ــه س ــه ب توج
ــج  ــه منفــرد انجــام شــده و ســپس نتای ــرروی یــک لول ب
ــده  ــم داده ش ــه تعمی ــامل ۵۵۲۳ لول ــور ش ــه کل راکت ب

اســت.
به صــورت  و  پایــدار  در حالــت  ابتــدا  در  مدل ســازی 
ــه اســت.  ــه انجــام گرفت ــداد محــور لول یک بعــدی در امت
ــا در نظــر گرفتــن تغییــرات زمــانی فعالیــت  در ادامــه، ب
کاتالیســت، رفتــار دینامیــیک سیســتم نیــز تحلیــل 
 RPLUG ــاژول ــه اســتفاده از م ــا توجــه ب شــده اســت. ب
در  مدل ســازی  فرضیــات   ،Aspen Plus نرم‌افــزار  در 
ــتند: ــر هس ــرح زی ــیک به ش ــدار و دینامی ــای پای حالت ه

ــده  ــه ش ــر گرفت ــورت Plug Flow در نظ ــان به ص • جری
اســت.

• پخــش محــوری جــرم و انــرژی در مقایســه بــا همرفــت، 
ناچیــز فــرض شــده اســت.

• پخش شــعاعی در ذرات کاتالیست لحاظ نشده است.
• تخلخــل بســتر در طــول راکتــور ثابــت در نظــر گرفتــه 

شــده اســت.
ــا رابطــه  • مخلــوط گاز به صــورت غیرایــده آل و مطابــق ب

حالــت SRK 1 رفتــار میکنــد.
ــه  ــر گرفت ــراف در نظ ــط اط ــه محی ــرارتی ب • اتلاف ح

ــت. ــده اس نش
ــان در نظــر  ــعی از زم ــوان تاب ــت کاتالیســت به عن • فعالی

گرفتــه شــده اســت.
• دمــای آب خنک کننــده در طــول فرآینــد ثابــت فــرض 

شــده اســت.
1. Soave–Redlich–Kwong
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• شبیه ســازی دینامیــیک به صــورت شبه پیوســته و بــا 
گام هــای زمــانی مشــخص انجــام گرفتــه اســت.

• ضریــب اتــا )Effectiveness Factor( به صــورت رابطــه 
ــش  ــط و پی ــه رواب ــه ب ــا توج ــده و ب ــه نش ــر گرفت در نظ
فــرض نرم افــزار Aspen، ایــن ضریــب محاســبه شــده ولی 
ــدل، تخلخــل  ــن م ــش گذاشــته نمیشــود. در ای ــه نمای ب
بســتر در طــول راکتــور ثابــت فــرض شــده و اتلاف حرارتی 

بــه محیــط اطــراف ناچیــز در نظــر گرفتــه شــده اســت.
ترمودینامیک

راکتــور  در  فازهــا  بیــن  تعــادل  دقیــق  پیش بیــنی 
به شــدت بــه انتخــاب مــدل ترمودینامیــیک مناســب 
بــرای محیــط واکنــش وابســته اســت. از آنجــا کــه فرآینــد 
ــود،  ــام میش ــالا انج ــار ب ــت فش ــاید تح ــد اتیلن اکس تولی
اســتفاده از مــدلی دقیــق بــرای توصیــف رفتــار غیرایــده آل 
فازهــا اهمیــت ویــژه ای دارد ]13[. در ایــن پژوهــش، 
ــان گاز از  ــیک جری ــار ترمودینامی ــازی رفت ــرای مدل س ب
ــده  ــتفاده ش ــت Soave–Redlich–Kwong اس ــه حال رابط
ــن مــدل، نســخه اصلاح شــده رابطــه کلاسیــک  اســت. ای
معــرفی   Soave توســط  کــه  اســت   Redlich–Kwong

ــا  ــعی از دم ــوان تاب ــر a به عن ــن اصلاح، پارامت ــد. در ای ش
تعریــف شــده و وابســتگی آن از طریــق ضریــب نامتقــارن 
مولکــولی لحــاظ گردیــده اســت. ایــن تغییــر دقــت رابطــه 
را در پیش بیــنی فشــار بخــار مــواد خالــص به ویــژه 
توجــهی  قابــل  به طــور  غیرقطــبی  هیدروکربن هــای 
افزایــش داده اســت. از دلایــل اصــلی انتخــاب ایــن مــدل 
ــتم های  ــازی سیس ــایی آن در شبیه س ــه توان ــوان ب میت
ــالا و  ــار ب ــا و فش ــا دم ــتی ب ــرایط صنع ــت ش گازی تح
 SRK ــدل ــن، م ــرد. علاوه برای ــده آل اشــاره ک ــار غیرای رفت
در نرم افزارهــای صنعــتی ماننــد Aspen Plus به عنــوان 
سیســتم های  بــرای  پیش فــرض  مدل هــای  از  یــیک 
هیدروکربــنی بــه کار میرود. براســاس نتایــج گزارش شــده 
در پایان نامــه پــارزون، اســتفاده از مــدل SRK بــرای 
ــیک در  ــواص ترمودینامی ــازی و خ ــادل ف ــنی تع پیش بی
راکتورهــای گاز–جامــد از دقــت مطلــوبی برخــوردار بــوده 
و انطبــاق مناســبی بــا داده هــای تجــربی نشــان داده اســت 

.]14[

افت فشار

ــرداری  ــراحی و بهره ب ــدی در ط ــای کلی ــیک از پارامتره ی
از راکتورهــای بســتر ثابــت، افــت فشــار در امتــداد طــول 
ــد،  ــان کلی فرآین ــر راندم ــر ب ــن پارامت ــت. ای ــور اس راکت
ــتقیم دارد.  ــر مس ــاتی اث ــرایط عملی ــرژی و ش ــرف ان مص
بــرای محاســبه افــت فشــار در بســترهای پرشــده، رابطــه 
ــرد مــورد  ارگان )Ergun( به عنــوان مــدل مرجــع و پرکارب
ــرات  ــبی از اث ــن رابطــه ترکی ــرد. ای ــرار میگی اســتفاده ق
ــر  ــان آشــفته2 اســت و به صــورت زی ــزج1 و جری ــان ل جری

بیــان میشــود:
2 2)1 ( )1 (

150 1.753 2 3

u udP g g
dz d dp p

ε µ ε ρ

ε ε

− −
= +

                     )3(

سینتیک واکنش

به طــور  اتیلــن  اکسیداسیــون  واکنــش  سینتیــک 
ــررسی  گســترده ای توســط پژوهشــگران مختلــف مــورد ب
قــرار گرفتــه اســت ]9، 11 و 15[ براســاس داده هــا و 
روابــط موجــود در منابــع معتبــر، در ایــن مطالعــه روابــط 
سینتیــیک گزارش شــده بازبیــنی شــده و ســپس متناســب 
As� فـزار  هـا در نرم اـ خـش واکنشـ سـاختار ورودی بـ بـا ـ  ـ
ــده اند. ــم داده ش ــه و تعمی ــکل یافت ــر ش pen Plus تغیی

روابــط سینتیــیک نهــایی کــه در شبیه ســازی ایــن 
ــر  ــد، به صــورت زی ــرار گرفته ان پژوهــش مــورد اســتفاده ق

ــوند: ــه میش ارائ
8358.5 0.75exp) 17.4485 ( .

0 2
P PET OT

r
DEO n

− −

=
                       )4(

9835.2exp) 18.0868 ( .
0 2

2

P PET OT
rCO Dn

− −

=
                        )5(

در روابط بالا پارامتر Dn به صورت زیر بیان میشود:
)6(

9835.2 9835.2 0.51 exp) 33.8( exp) 52.5( .
2 2 2

D P P Pn CO H OT T CO
= + − + −

غیر فعال شدن کاتالیست

ــت  ــجی اس ــده ای تدری ــت پدی ــدن کاتالیس ــال ش غیرفع
کــه موجــب کاهــش فعالیــت ســطحی آن در طــول زمــان 

مـیشـود.

1. Laminar
2. Turbulent
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1. Sintering
2. Poisoning
3. Mechanical Attrition

ــاشی  ــلی ن ــازوکار اص ــه س ــولًاً از س ــد معم ــن فرآین ای
میشــود:

1. کلوخــه شــدن1: رشــد حــرارتی ذرات فعــال و 
همجــوشی آن هــا در دماهــای بــالا کــه منجــر بــه کاهــش 

ــردد. ــطحی میگ ــال س ــز فع ــداد مراک تع
ــد  ــا )مانن ــمی ناخالصیه ــذب دائ ــمومیت2: ج 2. مس
دی اکسیــد کربــن( بــر ســایت های فعــال کاتالیســت کــه 

ــع انجــام واکنــش میشــود. مان
ــیک  ــای فیزی ــاشی از تنش ه ــکی3: ن ــایش مکانی 3. س
ــب  ــب تخری ــه موج ــد ک ــول فرآین ــکاک در ط ــا اصط ی

ــردد. ــطحی میگ ــاختار س س

به طــور کلی، فرآینــد غیرفعــال شــدن کاتالیســت شــامل 
ــایش  ــمویت و س ــگ(، مس ــا زینترین ــدن )ی ــه ش کلوخ
مکانیــیک اســت کــه در جــدول 3، پارامترهــای غیرفعــال 
شــدن کاتالیســت و مقادیــر هــر یــک از پارامترهــای غیــر 
ــر ایــن،  فعــال شــدن کاتالیســت ذکــر شــده انــد. علاوه ب
در میــان ایــن مکانیســم ها، کلوخــه شــدن یــا زینترینــگ 
غیرفعال ســازی  مکانیســم  غالب تریــن  به عنــوان 
ــره )Ag( در فرآیندهــای صنعــتی شــناخته  کاتالیســت نق
میشــود ]14 و 16[. ایــن پدیــده اغلب به دلیــل همجوشی 
حــرارتی ذرات فلــزی در دماهــای بــالا رخ میدهــد و 
ــوان  ــون ت ــر قان ــنی ب ــه مدل هــای سینتیــیک مبت به وسیل
ــت ]17[.  ــازی اس ــف و مدل س ــل توصی ــه قاب تعمیم یافت

( )2
d

da k a a
dt ∞− = −                                           )7(

kd تابــعی از دمــا میباشــد کــه ایــن تغییــرات ایــن پارامتــر 

ســاس دمــا به صــورت زیــر تعریــف میشــود:
exp

0

Ek kd d RT
− =  

 
                                          )8(

انتقال حرارت
در ایــن مطالعــه، به منظــور تحلیــل رفتــار حــرارتی راکتور، 
ــاز گاز درون لوله هــا  ضریــب کلی انتقــال حــرارت بیــن ف
ــال خنک کننــده در ســمت پوســته محاســبه شــده  و سی
ــول  ــب در ط ــن ضری ــدار ای ــه مق ــده ک ــرض ش ــت. ف اس
فرآینــد ثابــت و بــدون تغییــر بــاقی میمانــد. بــرای تعیین 
ضریــب کلی انتقــال حــرارت، از مدل هــای کلاسیــک 
ــه  ــته و لول ــرارتی پوس ــای ح ــرارت در مبدل ه ــال ح انتق
ــن  ــبه ای ــرای محاس ــه کلی ب ــت. رابط ــده اس ــتفاده ش اس

ــود: ــان میش ــر بی ــورت زی ــب به ص ضری
1U =shell DoA log) (i D A1 1i i+ +

h )2 K ( A hw o oL wπ

                     )9(

4
å

0.458 ) 2 / 3(0. 07) () ( ) (
c u c uD up pihw K

ρ ρ

µ
−−=                )10(

3 0.47.96) ( ) (
0

Psatho T Tsat P
= −

                             )11(

تحلیل داده ها 

ــررسی کارایی کاتالیســت  ــن پژوهــش، ب ــدف اصــلی ای ه
در بــازه زمــانی ۱۱۰۰ روزه و بهبــود تولیــد اتیلن اکســاید 
)EO( در راکتــور بســتر ثابــت بــود. نتایــج نشــان داد کــه 

دمــا یــیک از پارامترهــای کلیــدی و اثرگــذار بــر عملکــرد 
راکتورهــای بســتر ثابــت کاتالیســتی اســت. تغییــرات دمــا 
در طــول راکتــور و نوســانات جــزئی آن در طــول زمــان، 
ــده  ــن پدی ــود و ای ــت میش ــگ کاتالیس ــب زینترین موج
ــر  ــد EO منج ــت تولی ــش و اف ــرعت واکن ــش س ــه کاه ب
میگــردد. همچنیــن، شــکل 2، مقایســه نــرخ تولیــد 
واقــعی کارخانــه بــا نــرخ تولیــد برآوردشــده توســط مــدل 

ناهمگــن را نشــان می دهــد.

جدول 3 پارامتر های غیرفعال شدن کاتالیست ]1[
Table 3 Catalyst Deactivation Parameters [1]

a∞Edk d0
0.31204×1011

0.3802.806×107

0.3402×103
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شکل 2 مقایسه نرخ تولید واقعی کارخانه با نرخ تولید برآوردشده توسط مدل ناهمگن
Fig. 2 Comparison of the actual plant production rate with the prod1 uction rate estimated by the heterogeneous model

علاوه برایــن، براســاس پروفایــل دمــایی شــکل a-3، دمــا 
ــرعت  ــه K ۴۶۳ به س ــدار اولی ــور از مق ــدای راکت در ابت
افزایــش مییابــد و در فاصلــه حــدود m ۱ متــر از ورودی 
 ۵۱۲ K در حــدود )Hot Spot( راکتــور بــه نقطــه اوج
م‌یرســد. ســپس دمــا به صــورت تدریــجی کاهــش 
ــک  ــه حــدود K ۵۰۶ نزدی ــور ب ــه و در انتهــای راکت یافت
میشــود. ایــن رفتــار، یــیک از اصــول طــراحی صنعــتی 
راکتورهــای تولیــد اتیلن‌اکســاید )EO( را تأییــد میکنــد. 
ــدای  ــر در ابت ــای بالات ــال دم ــل، اعم ــن اص ــاس ای براس
ــش  ــد و کاه ــش م‌یده ــش را افزای ــرخ واکن ــور ن راکت
تدریــجی دمــا در بخش هــای بعــدی، پایــداری سیســتم 
ــن،  ــد. همچنی ــن میکن ــد را تضمی ــرخ تولی ــرل ن و کنت
پیش‌بینیشــده  نرخ هــای  بیــن  مقایســه   ،4 جــدول 
تولیــد اتیلن‌اکسیــد توســط مــدل ناهمگــن بــا داده هــای 
ــا 1100  ــر روز ت ــان صف ــه را در طی زم ــعی کارخان واق
روز بــا بــازه زمــانی 100 روز نشــان می دهــد. براســاس 
ــن  ــد ای ــکل b-3(، تولی ــولی EO )ش ــر م ــل کس پروفای
مــاده در طــول راکتــور رونــدی تقریبــاًً خــطی و بــا شیــب 
ملایــم دارد. بیشــترین نــرخ تولیــد EO و ســایر ترکیبــات 
ــس از  ــد و پ ــور رخ م‌یده ــدایی راکت ــر ابت ــار مت در چه
آن، واکنــش به صــورت کندتــر ادامــه مییابــد. ایــن 
ــایی  ــای انته ــا در بخش ه ــش دم ــاشی از کاه ــوع ن موض

ــای  ــه دم ــتم ب ــای سیس ــدن دم ــک ش ــور و نزدی راکت
ــدل  ــت م ــابی دق ــرای ارزی ــده اســت. ب ــال خنک کنن سی
ــازی  ــج شبیه س ــعه یافته، نتای ــن توس ــیک ناهمگ دینامی
بــا داده هــای عملیــاتی واقــعی یــک واحــد صنعــتی کــه 
ــن در  ــاید 113000 ت ــن اکس ــد اتیل ــت تولی ــا ظرفی ب
ــد.  ــه ش ــانی ۱۱۰۰ روزه مقایس ــازه زم ــال دارد، در ب س
ــن واحــد از کاتالیســت اســتفاده شــده در  ــور ای در راکت
ــابی،  ــاخص ارزی ــود. ش ــتفاده می ش ــش اس ــن پژوه ای
نــرخ تولیــد روزانــه EO )تــن در روز( بــود کــه به عنــوان 
ــه  ــرد سیســتم در نظــر گرفت ــدی در عملک ــاری کلی معی
شــد. همان طــور کــه در شــکل ۲ نشــان داده شــده 
اســت، نــرخ پیش‌بینیشــده توســط مــدل، تطابــق 
ــن  ــد دارد. ای ــعی فرآین ــای واق ــا داده ه ــولی ب ــل قب قاب
همخــوانی، اعتبــار مــدل پیشــنهادی را در بازنمــایی 
صحیــح دینامیــک عملکــرد راکتــور تحــت شــرایط 
ــای  ــن، اختلاف ه ــا وجــود ای ــد. ب ــتی نشــان م‌یده صنع
ــعی  ــای واق ــازی و داده ه ــج شبیه س ــان نتای ــزئی می ج
مشــاهده شــد. ایــن اختلاف هــا میتوانــد نــاشی از چنــد 

ــه: ــد، از جمل ــل باش عام
بــرای  متفــاوت  سینتیــیک  روابــط  از  اســتفاده   •
واکنش هــای تولیــد EO کــه دقــت کافی در تخمیــن 

نداشــته‌اند. واکنش هــا  واقــعی  نــرخ 
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شکل a 3( نمودارهای دمایی در راستای محور راکتور تحت شرایط پایدار ، )b( کسر مولی اتیلن اکساید، )c( کسر مولی اکسیژن، )d( کسر 
مولی کربن دی اکسید، )e( کسر مولی اتیلن )f( کسر مولی بخار آب

Fig. 3 Axial profiles of (a) reactor temperature under steady-state conditions, (b) ethylene oxide mole fraction, (c) oxygen 
mole fraction, (d) carbon dioxide mole fraction, (e) ethylene mole fraction, and (f) water vapor mole fraction
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جدول 4 مقایسه بین نرخ های پیش بینیشده تولید اتیلن اکسید توسط مدل ناهمگن با داده های واقعی کارخانه
Table 4 Comparison of heterogeneous model-predicted ethylene oxide production rates with actual plant data

Time (day)Plant (t/day)Simulation (t/day(%Error

0370380.321.3

100370.6377.130.87

200372.10374.0080.25

300369.12370.960.24

400368.5367.990.068

500361.69365.100.46

600360.58362.260.23

700347.61359.501.68

800354.74356.790.28

900352.39354.150.24

1000345.43351.560.87

1100347.20349.030.26

ادامه شکل 3
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• تغییــرات ناگهــانی عملیــاتی، نظیــر خاموشیهــای 
مقطــعی یــا تعمیــرات دوره ای.

• وجود خطا در داده های اندازه گیری صنعتی.
ــعه یافته  ــدل توس ــه م ــان داد ک ــج نش ــور کلی، نتای به ط
ــار  ــرای تحلیــل رفت ــد ب ــزاری کارآم ــوان اب ــد به عن میتوان
ــتی  ــای صنع ــرد راکتوره ــازی عملک ــیک و بهینه س دینامی

EO مــورد اســتفاده قــرار گیــرد.

بهینه سازی

تولیــد  فرآینــد  بهینه ســازی  پژوهــش،  ایــن  در 
اتیلن اکســاید )EO( بــا اســتفاده از شــبکه های عصــبی 
ــد  ــر حضــور اتیلن دی کلرای ــررسی اث مصنــوعی )ANN( و ب
)EDC( در کنــار دی اکسیدکربــن انجــام شــد. حضــور 

بــر  زیــادی  تأثیــر   EO تولیــد  واکنش هــای  در   EDC

انتخاب پذیــری و تولیــد دارد. به‌طــور خــاص، غلظــت 
ــد  ــش تولی ــش و کاه ــرعت واکن ــش س ــث کاه EDC باع

ــد  ــمت تولی ــری به س ــان انتخاب پذی ــا هم زم ــود، ام میش
EO افزایــش یافتــه و تولیــد CO₂ کاهــش مییابــد. بــرای 

مدل ســازی ایــن اثــر، روابــط سینتیــیک ســرعت واکنــش 
در حضــور EDC مطابــق بــا منابــع معتبــر بــه شــکل زیــر 
ــد  ــال گردی ــازی اعم ــدل بهینه س ــد و در م ــسی ش بازنوی

:]11[0

1
1

rEor
CEO EDCθ

=
+                                        )12(
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2
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2 2
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CCO EDCθ
=

+
                                     )13(

 EDC ــط نشــان دهنده تأثیــر غیرخــطی غلظــت ایــن رواب
بــر تولیــد EO و CO₂ هســتند. افزایش غلظــت EDC منجر 
بــه کاهــش ســرعت تولیــد CO₂ و افزایــش انتخاب پذیــری 
ــد EO میشــود. حضــور EDC در سیســتم  به ســمت تولی
همچنیــن باعــث کاهــش تدریــجی تولیــد و تغییــر در روند 
فعالیــت کاتالیســت در طــول زمــان میگــردد. بــه همیــن 
ــر  ــرط در نظ ــک ش ــازی، ی ــام بهینه س ــرای انج ــل، ب دلی
گرفتــه شــد کــه نــرخ تولیــد روزانــه EO نبایــد کمتــر از 
220 تــن در روز باشــد، همچنیــن دو پارامتــر کلیــدی کــه 
تأثیــر زیــادی بــر تولیــد، انتخاب پذیــری و میــزان تبدیــل 
ــد:  ــرار گرفتن ــان داشــتند، مــورد اســتفاده ق در طــول زم

کاتالیســت  غیرفعــال شــدن  انــرژی  و   EDC غلظــت 
ــرای آمــوزش و ارزیــابی شــبکه عصــبی مــورد اســتفاده  ب
ــرات  ــل تأثی ــر به دلی ــن دو پارامت ــد . ای ــه ان ــرار گرفت ق
ــل  ــد، تبدی ــزان تولی ــر می ــدت ب ــه در بلندم ــده ای ک عم
  EDC ــت ــدند. غلظ ــاب ش ــد، انتخ ــری دارن و انتخاب پذی
به طــور غیرخــطی تأثیرگــذار بــر ســرعت واکنش هــا 
اســت و میتوانــد در طــول زمــان انتخاب پذیــری و تولیــد 
ــدن  ــال ش ــرژی غیرفع ــن، ان ــد. همچنی ــر ده EO را تغیی

ــر  ــد، تأثی ــر میکن ــداوم تغیی ــور م ــه به ط ــت ک کاتالیس
ــزان  ــر می ــه ب ــت و در نتیج ــت کاتالیس ــر فعالی ــادی ب زی
تولیــد و انتخاب پذیــری دارد ایــن اطلاعــات در جــدول 5 
از منابــع معتبــر اســتخراج و مــورد اســتفاده قــرار گرفتــه 
شــده اند. بــرای طــراحی شــبکه عصــبی در ایــن پژوهــش، 
از یــک مــدل پیش خــور اســتفاده شــد کــه دارای دو 
لایــه پنهــان بــا 16 و 8 نــورون در هــر لایــه اســت. 
ایــن انتخــاب به دلیــل پیچیــدگی روابــط غیرخــطی 
ــع  ــت. از تواب ــوده اس ــد ب ــج فرآین ــا و نتای ــن پارامتره بی
فعال ســازی ReLU در لایه هــای پنهــان اســتفاده شــد کــه 
ایــن امــکان را بــه شــبکه میدهــد تــا روابــط غیرخــطی را 
ــری را  ــرده و ســرعت یادگی ــازی ک ــر شبیه س ــور مؤث به ط
ــم                                                               ــتفاده از الگوریت ــا اس ــبکه عصــبی ب ــد. ش ــش ده افزای
"Bayesian Regularization" کــه در MATLAB با دســتور 

ــرازش  ــا از بیش ب ــد ت ــدهآموزش داده ش ــازی ش پیاده س
ــد.  ــش یاب ــا افزای ــت پیش بینیه ــود و دق ــری ش جلوگی
داده هــای فرآینــدی بــرای آمــوزش و ارزیــابی مــدل 
شــبکه عصــبی، در یــک بــازه مشــخص از تغییــرات 
ــا  ــن داده ه ــت. ای ــرار گرف ــتفاده ق ــورد اس ــا م پارامتره
به طــور تصــادفی بــه دو مجموعــه آمــوزش )80%( و 
اعتبارســنجی )20%( تقسیــم شــدند. داده هــا شــامل 
ــه  ــر مرحل ــرای ه ــرژی ورودی ب ــت EDC، روز و ان غلظ
از فرآینــد بودنــد و شــبکه براســاس ایــن ورودی هــا 
ــد  ــزان تولی ــری و می ــرای انتخاب پذی ــایی ب پیش‌بینیه
ــری،  ــد یادگی ــازی رون ــور بهینه س ــه داد. به منظ EO ارائ

ــازی  ــبکه نرمال س ــه ش ــدن ب ــش از وارد ش ــا پی داده ه
شــدند تــا اثــرات غیرضــروری از بیــن برونــد و ویژگیهــا 

ــند. ــته باش ــاس مشــابهی داش مقی



157مدل سازی و شبیه سازی ...                                                              امیرحسین نصیری و همکاران

جدول 5 مقایسه بین نرخ های پیش بینیشده تولید
Table 5 Comparison between the predicted production rates

ParameterMinimum valueMaximum value
EDC(ppm)00.9
Ed (j/mol)40000120000

ــد  ــان میدهن ــازی ها نش ــت آمده از شبیه س ــج به دس نتای
ــری و  ــر انتخاب پذی ــادی ب ــر زی ــت EDC تأثی ــه غلظ ک
تولیــد EO دارد. نمودارهــای شبیه ســازی بــرای ســه 
 120000  ،40000  )J/mol( انــرژی  مختلــف  مقــدار 
رونــد   EDC غلظــت  مختلــف  شــرایط  و   80000 و 
به خــوبی  را   EO تولیــد  و  انتخاب پذیــری  تغییــرات 
نشــان میدهنــد. در شــرایط مختلــف، انتخاب پذیــری 
ــش  ــهی افزای ــور قابل توج ــت EDC به ط ــش غلظ ــا افزای ب
ــش  ــور نســبی کاه ــد EO به ط ــه تولی ــد، درحالیک مییاب
 J/mol ــرژی ــه ان ــوط ب ــه مرب ــد. در شــکل )c-4( ک مییاب
40000 اســت، افزایــش غلظــت EDC از 0 تــا 0/34 باعــث 
ــود.  ــد EO میش ــش تولی ــری و کاه ــش انتخاب پذی افزای
ــده  ــان داده ش ــد نش ــت تولی ــن، محدودی ــودار پایی در نم
ــد  ــرای حفــظ تولی ــه ب ــازه EDC بهین اســت کــه در آن ب
ــده  ــخص ش ــن در روز( مش ــوب )220 ت ــطح مطل در س
 ، 120000 J/mol ــرژی ــرای ان ــکل )e-4( ب ــت. در ش اس
ــد.  ــت آم ــا 0/333 به دس ــر ب ــت EDC براب ــن غلظ بهتری
ــش  ــث افزای ــش EDC باع ــلی، افزای ــودار قب ــابه نم مش
انتخاب پذیــری و کاهــش تولیــد EO میشــود. محدودیــت 
تولیــد در ســطح مطلــوب بــاقی میمانــد و نشــان میدهــد 
ــد  ــن تولی ــادلی بی ــد تع ــق EDC میتوان ــم دقی ــه تنظی ک
و انتخاب پذیــری ایجــاد کنــد. در شــکل )d-4( بــرای 
برابــر   EDC غلظــت  بهتریــن   ،80000 J/mol انــرژی 

ــش  ــا افزای ــری ب ــد. انتخاب پذی ــخص ش ــا 0/336 مش ب
 EO ــد ــا تولی ــد، ام ــش مییاب EDC به طــور پیوســته افزای

ــان  ــد همچن ــت تولی ــد. محدودی ــان کاهــش مییاب همچن
ــن  ــل از ای ــج حاص ــد. نتای ــاقی میمان ــه ب ــطح بهین در س
کــه  میدهنــد  نشــان  بهینه ســازی  و  شبیه ســازی ها 
ــد  ــری و تولی ــر انتخاب پذی ــادی ب ــر زی غلظــت EDC تأثی
ــور  ــت EDC در راکت ــرای غلظ ــازه ب ــن ب EO دارد. بهتری

در حــدود ppm 0/333 تــا 0/34  قــرار دارد. در ایــن 
ــا  ــد، ام ــش مییاب ــد EO کاه ــزان تولی ــه می ــازه، اگرچ ب
ــد  ــش مییاب ــدت افزای ــمت EO به ش ــری به س انتخاب پذی
ــد.  ــش مییاب ــری CO₂ کاه ــال انتخاب پذی ــن ح و در عی
ایــن نتایــج نشــان میدهنــد کــه بــا تنظیــم دقیــق غلظــت 
EDC در محــدوده بهینــه میتــوان تعــادل مطلــوبی میــان 

ــری  ــش انتخاب پذی ــتی و افزای ــد صنع ــظ ســطح تولی حف
ــرد. ــرار ک ــوب )EO( برق ــول مطل محص

از  اســتفاده  بــا  کــه  میدهــد  نشــان  تحقیــق  ایــن 
ــوان  ــازی، میت ــای بهینه س ــبی و مدل ه ــبکه های عص ش
شــرایط بهینــه را بــرای فرآیندهــایی بــا پارامترهــای 
داد.  بهبــود  مؤثــری  به طــور  و  شبیه ســازی  پیچیــده 
  EDC غلظــت  و  کاتالیســت  غیرفعــال شــدن  انــرژی 
به عنــوان پارامترهــای کلیــدی بــرای بهینه ســازی فرآینــد 
افزایــش کارایی و  انتخــاب شــده اند و میتواننــد بــه 

بهــره وری سیســتم در تولیــد EO کمــک کننــد.
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ــل در  ــزان تبدی ــری و می ــاب پذی ــد، انتخ ــزان تولی ــل در EDC=0 ،(b می ــزان تبدی ــری و می ــاب پذی ــد، انتخ ــزان تولی ــکل a -4( می ش
EDC=0.34 ،(c( بهینه یــابی بــرای مقــدار EDC بــا انــرژی غیــر فعــال شــدن d ، 40000( بهینه یــابی بــرای مقــدار EDC بــا انــرژی غیــر 

ــال شــدن 120000 ــر فع ــرژی غی ــا ان ــدار EDC ب ــرای مق ــابی ب ــال شــدن e ، 80000( بهینه ی فع
Fig. 4 (a) Production rate, selectivity, and conversion at EDC = 0; (b) production rate, selectivity, and conversion at EDC 

= 0.34; (c) optimization of the EDC value at a deactivation energy of 40,000 J/mol; (d) optimization of the EDC value at a 
deactivation energy of 80,000 J/mol; and (e) optimization of the EDC value at a deactivation energy of 120,000 J/mol.



159مدل سازی و شبیه سازی ...                                                              امیرحسین نصیری و همکاران

ادامه شکل 4
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ادامه شکل 4

نتیجه گیری

در ایــن پژوهــش، مدل ســازی و شبیه ســازی فرآینــد 
ــا  ــت ب ــتر ثاب ــور بس ــک راکت ــاید در ی ــد اتیلن اکس تولی
ــرد  ــزار Aspen Plus انجــام شــد و عملک اســتفاده از نرم اف
ــرار  ــررسی ق ــورد ب ــانی ۱۱۰۰ روزه م ــازه زم ــور در ب راکت
گرفــت. نتایــج نشــان داد کــه مــدل توســعه یافته توانــایی 
مناســبی در پیش بیــنی رفتــار دینامیــیک راکتــور داشــته 
و مقایســه نتایــج شبیه ســازی بــا داده هــای صنعــتی، 
ــعی  ــرد واق ــدل و عملک ــان م ــولی می ــل قب ــاق قاب انطب

ــد. واحــد نشــان میده
بــررسی پروفایــل دمــایی راکتــور نشــان داد کــه به دلیــل 
ماهیــت گرمــازای واکنــش اکسیداسیــون اتیلن، بیشــترین 
ــد  ــور رخ میده ــدایی راکت ــه ابت ــا در ناحی ــش دم افزای
ــمی در  ــش مه ــش نق ــن بخ ــه داغ در ای ــیکل ناحی و تش
ــر  ــرات کس ــن، تغیی ــتم دارد. همچنی ــرد کلی سیس عملک
مــولی اجــزا در طــول راکتــور نشــان داد کــه تولیــد 
اتیلن اکســاید همــراه بــا مصــرف تدریــجی اتیلــن و 

اکسیــژن و افزایــش محصــولات واکنــش انجــام میشــود. 
کاهــش تدریــجی تولیــد در طــول زمــان نیــز بیانگــر اثــر 
ــور  ــرد راکت ــت عملک ــر اف ــت ب ــدن کاتالیس ــال ش غیرفع

اســت.

علائم و نشانه ها

)J/mol( آنتالپی واکنش در ۲۹۸ کلوین :∆H 298

)m/s( سرعت خطی فاز گاز :ug

)m( قطر ذرات کاتالیست :Dp

)mol/kg.s( نرخ تولید واکنش :r
)J/mol( انرژی فعال سازی :E

J/(mol.K( ثابت جهانی گازها :R
)K( دما :T

)bar( فشار :P
)J/mol( فعالیت کاتالیست :a

kd: ثابت سرعت غیرفعال شدن کاتالیست )sا/1ا(

)s( زمان :t
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ε: تخلخل بستر )-(
سیــال  بیــن  حــرارت  انتقــال  کلی  ضریــب   :UShell

)W/K m2( واکنــش  محیــط  و  خنک کننــده 
)m2( سطح داخلی لوله :Ai

)m2( سطح خارجی هر لوله :AO

)m( قطر داخلی لوله :Di

)m( قطر خارجی لوله :DO

)Wm/K( ضریب هدایت دیواره :KW

)m( طول لوله :L

ــده و  ــال خنک کنن ــن سی ــال حــرارت بی ــب انتق hW: ضری

)W/Km2( دیــوار راکتــور
)J/mol.K( ظرفیت گرمایی ویژه مخلوط گاز :Cp

) mol/m3( چگالی مخلوط گاز :ρ
)m/s( سرعت سطحی فاز سیال :u

μ: ویسکوزیته
)Wm/K( ضریب هدایت گاز :K

ــه  ــوار لول ــال و دی ــن سی ــرارت بی ــال ح ــب انتق hO: ضری

)W/Km2(
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