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В настоящее время загрязнение окружающей среды приобрело глобальный масштаб.
Особо остро стоит вопрос о выбросах отработанных газов автомобильным транспортом.
Одним из способов решения проблемы представляется улучшение качества бензина путем
повышения октанового числа. С целью снижения токсичности выхлопов в состав бензи-
на вводятся оксигенаты (например, метил-трет-бутиловый (МТБЭ), этил-трет-бутиловый
(ЭТБЭ), метил-трет-амиловый (МТАЭ)).

В настоящее время в промышленности активно используются термостойкие природные
кислотные катализаторы. Предпочтительным представляется использование цеолитных ка-
тализаторов в силу возможности плавного регулирования их кислотно-основных свойств.

В настоящей работе исследованы процессы синтеза метил-трет-бутилового, этил-трет-
бутилового и пропил-трет-буливого эфиров.

Для метил-трет-бутилового эфира рассматриваются два различных процесса синте-
за: под действием смешанного катализатора (CuBr2/HY), а также под действием только
цеолитного катализатора (HY) [1]. Синтез этил-трет-бутилового и пропил-трет-бутилового
эфиров рассматривается под действием смешанного катализатора (HY, CuBr2/HY). Для
всех процессов имеются экспериментальные данные при различных температурах, соотно-
шениях веществ, а также времени протекания реакций. По имеющимся данным проводится
анализ по определению наиболее выгодных условий для выхода максимального количества
целевого продукта, также исследуется диффузия в реагентов в цеолитах.

Сам цеолит HY является высокодисперсным гранулированным, высокой степени кри-
сталличности с развитой системой транспортных пор и иерархической пористой структу-
рой, не содержащий связующих веществ. Цеолит HY обладает высокой термической и гид-
ротермальной стабильностью и имеет трехмерную систему полостей, сообщающихся между
собой, а также имеет открытую широкопористую структуру, благодаря чему полости этого
цеолита доступны для большинства реагирующих молекул [2].

Особенности диффузии реагентов в цеолитах, используемых в качестве катализаторов,
обусловливаются их кристаллической структурой. Внутренняя диффузия в кристаллах цео-
лита описывается с помощью классического подхода.

Математическое моделирование на зерне катализатора с учетом кинетики и диффузии
\ast Работа выполнена по теме «Разработка новых теоретических подходов и программного обеспечения

для моделирования сложных химических процессов и поиска соединений с заданными физико-химическими
свойствами» (Регистрационный номер: AAAA-A19-119022290011-6)
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рассмотрим на примере следующей химической реакции:\left\{                     

H+(HY )(Y6) + (CH3)3COH(Y1) \rightarrow [(CH3)3COH2Y ]+(Y7)

[(CH3)3COH2Y ]+(Y7) \rightarrow (CH3)2C = CH2(Y5) +H2O(Y4) +H+(HY )(Y6)

(CH3)2C = CH2(Y5) +H+(HY )(Y6) \rightarrow (CH3)3C
+(Y9)

(CH3)3C
+(Y9) +MeOH(Y2) \rightarrow (CH3)3COMe(Y3) +H+(Y8)

(CH3)3COH(Y1) +H+(Y8) \rightarrow (CH3)3COH+
2 (Y10)

(CH3)3COH+
2 (Y10) \rightarrow (CH3)3C

+(Y9) +H2O(Y4)

Кинетические уравнения имеют следующий вид:

w1=k1y6y1
w2=k2y7
w3=k3y5y6
w4=k4y9y2
w5=k5y1y8
w6=k6 y10

где wl, l = 1...6 – скорость l-й стадии, моль/л\cdot с; ki – константа скорости для i-й стадии, [1/с,
л/моль\cdot с]; yi – концентрация i-го вещества, моль/л.

Тогда математическая модель кинетики будет иметь вид системы обыкновенных нели-
нейных дифференциальных уравнений [10]:\left\{                                         

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y1) =  - w1  - w5

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y2) =  - w4

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y3) = w4

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y4) = w2 + w6

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y5) = w2  - w3

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y6) =  - w1 + w2  - w3

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y7) = w1  - w2

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y8) = w4  - w5

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y9) = w3 + w6  - w4

\mathrm{d}
\mathrm{d}t (y10) = w5  - w6

с начальными условиями:

y2(0) = y02; y4(0) = y04; y10(0) = y10
0; yi(0) = 0; i = 3, 5, 7 - 8, 11 - 14.

С учетом построенной кинетической модели реакций разработана математическая мо-
дель массопереноса на зерне катализатора. Полученная система приведена в форму pdepe-
решателя для ПС MATLAB, рассчитаны изменения концентраций компонентов Yi исходной
реакции в зависимости от времени реакции и зерна катализатора.
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