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  چکیده
ای در صنایع مخلوط هیدروژن و مونوکسید کربن با عنوان گاز سنتز به طور گسترده

توان به خوراک گیرد. از جمله کاربردهای گاز سنتز میمختلف مورد استفاده قرار می

های تولید متانول و آمونیاک در صنعت پتروشیمی اشاره کرد. روشواحدهای 

مله گوناگونی جهت تبدل متان و گاز طبیعی به گاز سنتز وجود دارد که از آن ج

رمال توان به ریفرمینگ با بخار آب، اکسیداسیون جزیی، ریفرمینگ خشک و اتوتمی

جزئی  اکسیداسیون هایشواکن ،رآیند اتوترمال ریفرمینگفدر ریفرمینگ اشاره کرد. 

افتند؛ از این رو در یک رآکتور اتفاق می به طور همزمان ر آبمینگ با بخاریفو ر

یر گرمای تولیدی توسط واکنش گرمازای اکسیداسیون جزیی متان در واکنش گرماگ

ثیرگذار بر از جمله عوامل تاگیرد. ریفرمینگ متان با بخار آب مورد استفاده قرار می

اکتور رتور اتوترمال ریفرمینگ نسبت اکسیژن به متان در جریان ورودی عملکرد راک

اکتور است. در این مطالعه تاثیر نسبت اکسیژن به متان بر محصولات احتراق یک ر

  صنعتی با استفاده از دینامیک سیالات محاسباتی مورد ارزیابی قرار گرفت.

ت ریفرمینگ، دینامیک سیالااکسیداسیون جزیی متان، اتوترمال : کلمات کلیدی

 محاسباتی، گاز سنتز
 

  مقدمه

گاز سنتز متشکل از گازهای هیدروژن و مونوکسید کربن یک ترکیب 

شود. این ترکیب شیمیایی بااهمیت در صنایع پتروشیمی محسوب می

ارزشمند عمدتا در واحدهای تولید متانول، آمونیاک و اوره مورد استفاده قرار 

، ریفرمینگ 1ریفرمینگ با بخارز محصول فرآیندهای گیرد. گاز سنتمی

باشد. خوراک اصلی می 4و اتوترمال ریفرمینگ 3، اکسیداسیون جزیی2خشک

تفاوت فرآیندهای تولید گاز سنتز در صنعت گاز طبیعی یا متان است. 

ر اکسیدکننده مورد استفاده، نسبت مختلف تولید گاز سنتز د هایروش

باشد میها هیدروژن به مونوکسید کربن در محصولات، و سینتیک واکنش

[1] . 

اتوترمال ریفرمینگ ترکیبی از ریفرمینگ با بخار و اکسیداسیون جزیی است. 

واحدهای تاکنون این روش در تولید گاز سنتز  1960و  1950از دهه های 

ترین مشخصه این گیرد. مهممورد استفاده قرار میمتانول و آمونیاک  تولید

فرآیند جذب گرمای حاصل از اکسیداسیون جزیی توسط ریفرمینگ با بخار 

شود؛ از این رو است که منجر به ایجاد فرآیندی خنثی به لحاظ گرمایی می

به کارگیری بخار ندارد. همچنین با  خارجینیاز به تامین انرژی از منابع 

از دیگر مزایای . [2]یابد اکسیداسیون جزیی کاهش میتشکیل کک در 

توان به سایز کوچک و پاسخ سریع این راکتور اشاره کرد. ریفرمر اتوترمال می

بنابراین ریفرمینگ اتوترمال نسبت به فرآیند گرماگیر ریفرمینگ با بخار و 

راکتور اتوترمال . [3]ماده اکسیداسیون جزیی برتری دارد فرآیند گر

                                                 
1 steam reforming 
2 dry reforming 

 همگن و ناهمگن )بستر کاتالیستی(ینگ شامل دو بخش اصلی ریفرم

کاتالیست در فرآیند  . بخش اول شامل مشعل و محفظه احتراق است.باشدمی

های مختلف کند و از میان کاتالیستاتوترمال ریفرمینگ نقش مهمی ایفا می

خوراک راکتورهای  .گیردای مورد استفاده قرار مینیکل به طور گسترده

و اکسیدکننده است.  آب ها، بخارمال ریفرمینگ شامل هیدروکربناتوتر

 .ترین خوراک راکتورهای اتوترمال استاکسیژن به عنوان اکسیدکننده، مهم

، از راکتور خروجی جریان نسبت اکسیژن به کربن در خوراک، بر روی دمای

به طور کلی گذارد. ترکیب محصول و تشکیل کک در طول رآکتور اثر می

تولید  و راندمان تبدیل متانموجب افزایش میزان یش مقدار اکسیژن، افزا

 آب بخار ریفرمینگ اتوترمال راکتورهایخوراک دیگر شود. هیدروژن می

. [4]د. کنشرکت میگاز -های ریفرمینگ و جابجایی آبواکنشدر است که 

واکنش اتوترمال ریفرمینگ راکتورهای  در بخش احتراق به طور کلی

های واکنش بستر کاتالیستی در و، 1اکسیداسیون جزئی مطابق واکنش 

رخ  4و  3، 2های مطابق  واکنش گاز-جابجایی آبریفرمینگ متان و 

 .[5]دهند می

 

(1) CH4 + 1/2O2  →  2H2 + CO             

(2) CH4 + H2O  →  3H2 + CO                 

(3) CH4 + 2H2O  ↔ CO2 + 4H2 

(4) CO + H2O  ↔  H2 + CO2                

 

 سازیشبیه

 با توجه به متقارن بودن هندسه راکتور اتوترمال ریفرمینگ یک هندسه

ت. دوبعدی متقارن محوری به منظور حل معادلات بقا درنظر گرفته شده اس

توم، در حالت پایا، معادلات حاکم بر مسئله شامل معادلات بقا جرم، مومن

ورده آ 5تا  1باشد که به ترتیب در معادلات های شیمیایی میگونهانرژی و 

 اند.شده

ارش گز( 1به صورت معادله ) استبقای جرم بیان کننده معادله پیوستگی که 

 :شودمی
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 ست:امعادله بقا ممنتوم با صرف نظر کردن از نیروهای حجمی به صورت زیر 

3 partial oxidation 
4 autothermal reforming 
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(2) 

کی و به ترتیب دانسیته، بردار سرعت، فشار استاتی τو  ρ ،u ،pکه در آن 

( در نظر گرفته 3صورت معادله )باشد. تنسور تنش به تنسور تنش می

 شود.می
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 ویسکوزیته دینامیکی است. µکه در آن 

 شود.( ارائه می4صورت معادله )مقادله بقا انرژی به 
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. به ترتیب نشان دهنده آنتالپی و نفوذ حرارتی هستند λ و hکه در آن 

 های شیمیایی است.نشان دهنده گرمای واکنش hSهمچنین 

 شود:امین گونه به صورت زیر نوشته میiمعادله بقای گونه برای 

,
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(5) 

 دنرخ خالص تولی iSو امین گونه در مخلوط، iضریب نفوذ  i,mDکه در آن 

iباشد.های شیمیایی میامین گونه در واکنش 

کند خواص از آنجایی که دما و ترکیب مخلوط گازی در راکتور تغییر می

 کند. فیزیکی مخلوط گازی نیز تغییر می

ها به صورت زیر ایده آل برای مخلوطدانسیته سیال با استفاده از معادله گاز 

 شود.محاسبه می
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 آید.جرم مولکولی مخلوط است و از رابطه زیر بدست می mixMwکه در آن 
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(7) 

 شود.( محاسبه می8ظرفیت گرمایی مخلوط گازی از رابطه )
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 ( است.9ضریب نفوذ جرمی موثر به صورت رابطه )
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(9) 

Chapman-و از تئوری   استضریب نفوذ در مخلوط دوتایی  ijDکه در آن 

Enskog ( 10برای سینتیک مولکولی و رابطه مخلوط گازها از معادله )

 آید:بدست می
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(10) 

نشان دهنده انتگرال نفوذی برخورد است و تابعی از دما  DΩ( 10در رابطه )

 است. 1جونز-لناردو انرژی 
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 است. ثابت بولتزمن Bk، و جونز-لناردنشان دهنده انرژی  jεو  iεکه در آن 

                                                 
1 Lennard-Jones 
2 Ergun 

حاسبه م( 12در رابطه ضریب نفوذ مخلوط دوتایی از رابطه ) ijσقطر برخورد، 

 شود.می

1
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2
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 ناحیه متخلخل

در راکتورهای صنعتی اتوترمال ریفرمینگ یک ناحیه ناهمگن کاتالیستی در 

امتداد ناحیه احتراقی وجود دارد. برخورد جریان خروجی از محظه احتراق با 

شود. چرخش می محفظه احتراقناحیه متخلخل منجر به چرخش جریان در 

ست. از این ها تاثیرگذار اجریان بر کیفیت احتراق، توزیع دما و توزیع گونه

رو در این مطالعه، بستر کاتالیستی به صورت یک ناحیه متخلخل بدون 

محاسبه افت فشار به منظور های ریفرمینگ در نظر گرفته شده است. واکنش

به صورت  2ارگان ،مناسب بسترهای پر شده معادلهاز در ناحیه متخلخل 

 .[6] شده است استفاده( 13رابطه )
2

2

2 3 3

150 (1 ) 1.75 (1 )

pp
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u u

L DD ε ε
 

  
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(13) 

حیه به ترتیب نشان دهنده افت فشار درون نا PΔ ،L ،pD ،ε ،∞uکه در آن 

 ومتخلخل، طول ناحیه متخلخل، قطر ذرات موجود در بستر، تخلخل بستر، 

یه باشد. پارامترهای موردنیاز برای شبیه سازی ناحسرعت ظاهری سیال می

 زبا استفاده ا متخلخل ضرایب مقاومت ویسکوز و مقاومت اینرسی است که

 شوند.( محاسبه می15( و )14روابط )
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 سینتیک واکنش شیمیایی

های سازی اکسیداسیون جزیی متان با استفاده از مکانیسمبه طور کلی شبیه

های شود. مکانیسمهای کلی کاهش یافته انجام میجزیی شیمیایی یا واکنش

باشد. به های رادیکالی میجزیی شامل تعداد زیادی واکنش ابتدایی و گونه

ریفرمینگ  سازی راکتور اتوترمالهای جزیی در شبیهکارگیری مکانیسم

صنعتی که شامل دو بخش مجزا ناحیه احتراقی همگن و ناحیه ریفرمینگ 

ه در ناحی با دقت پاییننتایج تولید باشد ممکن است منجر به ناهمگن می

های جزیی کاتالیستی شود. به علاوه هزینه محاسباتی استفاده از مکانیسم

 موجودهای کلی مباشد. یکی از مکانیسهای کلی میبسیار بیشتر از واکنش

با  Jones and Lindstedtاکسیداسیون جزیی متان مکانیسم  در مطالعه

کاربردهای و  های آشفتهسازی شعلهشبیهدر است که  JLنام اختصاری 

 هتجمکانیسم بسیار ساده این . [7] باشدمی یصنعتی دارای دقت قابل قبول

های نمونه ازیسشبیهتخمین دما و پروفایل تغییر مونوکسید کربن در 

 6 شامل JLمکانیسم  از است. از این رو در این مطالعهمورد توجه صنعتی 

ه های واکنشی بواکنش گازی به منظور محاسبات جریان 4و  شیمیایی گونه

 شده است.  استفادهکار 

-Eddyبه منظور محاسبات تقابل آشفتگی و شیمی احتراق از مدل  

Dissipation-Concept (EDC)  با پارامترهای پیش فرض استفاده

مورد استفاده قرار  3کمکینهای حجمی به فرمت شده است؛ و واکنش

، های خوراک ورودی به راکتورصنعتی جریان اند. بر اساس اطلاعاتگرفته

3 CHEMKIN 
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جهت محاسبه  k-εآشفته هستند از این رو مدل استاندارد  هارژیم جریان

 ای انتخاب شده است.بهانرژی جنبشی آشفتگی و نرخ اتلاف گردا

 شرایط مرزی

، و برای 1های ورودی به راکتور سرعت ورودیشرایط مرزی برای جریان

اند. همچنین جریان روی دیواره انتخاب شده 2جریان خروجی فشار خروجی

کند و در تماس با هوای محیط با دمای راکتور از شرط عدم لغزش پیروی می

ºC 27 1ایی و ضریب انتقال حرارت جابج-K 2-W m 20  در نظر گرفته

 شده است.

 

 روش حل 

مدل جریان واکنشی تعریف شده برای راکتور صنعتی اتوترمال ریفرمینگ با 

حل شد. معادلات غیر خطی کوپل شده  انسیس فلوئنتافزار استفاده از نرم

 3سیمپل حاکم بر مسئله با استفاده از روش حجم محدود حل و از الگوریتم 

 کوپلینگ معادلات سرعت و فشار استفاده شد.برای 

 

 نتایج

نگ در این مطالعه تنها مشعل و ناحیه احتراقی راکتور اتوترمال ریفرمی

های ریفرمینگ بخار در بستر سازی شده است. از این رو واکنششبیه

ذار نشده است. گرچه به منظور اعمال سایر عوامل تاثیرگ لحاظکاتالیستی 

ستر بستر کاتالیستی بر هیدرودینامیک و چرخش سیال در ناحیه احتراقی، ب

کاتالیستی به صورت یک ناحیه متخلخل بدون واکنش شیمیایی درنظر 

گرفته شده است. هندسه دو بعدی متقارن محوری ترسیم شده که شامل 

یر پیش آمیخته، محفظه احتراق، و ناحیه متخلخل های اصلی مشعل غبخش

شود. در می مشاهده 1هستند در شکل در یک راکتور اتوترمال ریفرمینگ 

ی بالا راکتورهای صنعتی اتوترمال ریفرمینگ یه لایه کاشی با مقاومت حرارت

 %20صنعتیشود. بر اساس اطلاعات بر روی بستر کاتالیستی درنظر گرفته می

ر اند تا از بستمرکز این لایه به صورت غیرمتخلخل تعبیه شدههای از کاشی

چرخش  با سرعت بالا شعله محافظت کند و به کاتالیستی در برابر جریان داغ

های جریان در محفظه احتراق کمک کند. در این شبیه سازی کاشی

 1غیرمتخلخل به صورت یک دیواره درنظر گرفته شده است که در شکل 

"ABCD" ی شده استنامگذار. 

 

 
 سازی شدههندسه شبیه :1شکل 

 

 بحث بر روی نتایج

 بر روی کسر مولی 35/0-80/0اثر نسبت مولی اکسیژن به متان در بازه 

اکسید کربن، های حاضر در محیط واکنش )متان، مونوکسید کربن، دیگونه

یج بر هیدروژن و آب( در طول محفظه احتراق مورد مطالعه قرار گرفت؛ و نتا

 سازی شده گزارش شد.روی محور تقارن هندسه شبیه

                                                 
1 velocity inlet 
2 pressure outlet 

افزایش غلظت اکسیژن در محیط واکنش منجر به مصرف شدن مقدار 

شود. همانگونه که در شکل بیشتری متان در واکنش اکسیداسیون جزیی می

کسر  80/0تا  35/0شود با افزایش نسبت اکسیژن به متان از مشاهده می 2

ای که کسر مولی یابد به گونهتراق کاهش میمولی متان در طول محفظه اح

کند. از این رو تغییر می 021/0تا  074/0متان در انتهای محفظه احتراق از 

یابد میزان هنگامی که مقدار اکسیژن در جریان ورودی به راکتور افزایش می

 یابد.تبدیل متان افزایش می

 
 راقتاثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر کسر مولی متان در طول محفظه احت :2شکل 

 

ییر کسر مولی مونوکسید کربن در طول محفظه احتراق با تغتغییرات  3شکل 

دهد. همانطور که در این شکل نسبت مولی اکسیژن به کربن را نشان می

ر مقدا 80/0تا  35/0شود با افزایش نسبت اکسیژن به متان از مشاهده می

یابد و از کسر مولی مونوکسید کربن به عنوان محصول احتراق افزایش می

 کند.تغییر می 15/0تا  108/0

 
حفظه در طول م ونوکسید کربنتاثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر کسر مولی م :3شکل 

 احتراق

 

با تغییر نسبت مولی  اکسید کربندیروند تغییرات کسر مولی  4شکل 

دهد. اکسیژن به متان در طول راکتور اتوترمال ریفرمینگ صنعتی نشان می

 با افزایش نسبت اکسیژن به متان کسرگاز -بر اساس واکنش جابجایی آب

 یابد. اکسید کربن کاهش میمولی دی

3 SIMPLE 
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محفظه  در طول اکسید کربندیتاثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر کسر مولی  :4شکل 

 احتراق

 

گونه هیدروژن از  سازیبا توجه به مکانیسم در نظر گرفته شده در این شبیه

کند یک سو به عنوان واکنش دهنده با اکسیژن واکنش داده و آب تولید می

های ریفرمینگ غیرکاتالیستی و اکسیداسیون و از سوی دیگر محصول واکنش

شود افزایش مشاهده می 5شکل جزیی متان است. از این رو همانطور که در 

نسبت اکسیژن به متان در جریان خوراک به راکتور تاثیر قبل توجهی بر 

 کسر مولی هیدروژن در ناحیه احتراقی ندارد.

 
 در طول محفظه احتراق هیدروژنتاثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر کسر مولی  :5شکل 

 

های هیدروژن با اکسیژن غلظت آب موجود در محیط واکنش متاثر از واکنش

آب است. با افزایش میزان اکسیژن در جریان -و واکنش همگن جابجایی گاز

دهد که خوراک ورودی به راکتور هیدروژن بیشتری با اکسیژن واکنش می

شود و از سوی دیگر آب موجود در محیط در منجر به تولید بیشتر آب می

ر افزایش نسبت اکسیژن اث 6شود. شکل آب مصرف می-واکنش جابجایی گاز

دهد؛ که با به متان بر کسر مولی آب در طول محفظه احتراق را نشان می

افزایش این نسبت کسر مولی آب خروجی از محفظه احتراق اندکی افزایش 

 یابد.می

 
 در طول محفظه احتراق آبتاثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر کسر مولی  :6شکل 

 

 گیرینتیجه

های موجود در مطالعه تأثیر نسبت مولی اکسیژن به متان بر گونهدر این 

ناحیه احتراقی یک راکتور اتوترمال ریفرمینگ صنعتی با بکارگیری مکانیسم 

مورد ارزیابی قرار گرفت. بدین منظور نسبت مولی اکسیژن به متان  JLکلی 

وکسید تغییر داده شد و نمودارهای کسر مولی متان، مون 35/0-80/0در بازه 

اکسید کربن، هیدروژن و آب بر روی محور تقارن هندسه مورد کربن، دی

مطالعه ترسیم شد. نتایج حاصل حاکی از آن بود که با افزایش نسبت مولی 

اکسیژن به متان در خوراک ورودی به راکتور کسر مولی متان کاهش و میزان 

اکسید و دی یابد. همچنین کسر مولی مونوکسید کربنتبدیل آن افزایش می

کربن به ترتیب روند افزایشی و کاهشی دارند. بعلاوه کسر مولی هیدروژن و 

 آب خروجی از محفظه احتراق تغییرات قابل توجهی ندارند.
 

 فهرست علائم 
C  ،3غلظت-m.mol 

i,mD   نفوذ گونهi ،1ام در مخلوط-s.2m  

pD  ،قطر ذرهm 

h   ،1آنتالپی-kgJ. 

ijJ  فلاکس نفوذی گونهi ،1ام-s.2-mkg. 

Bk ثابت بولتزمن 

effk  ،1ضریب هدایت موثر-K.1-mW. 

L   ،طولm 

Mw  ،1جرم مولکولی-g.mol 

p    ،فشارPa 

R  ،1ثابت جهانی گازها-K.1-molJ. 

T   ،دماK 

u   ،1سرعت-sm. 

∞u  ،1سرعت ظاهری-s.m 

iX  کسر مولی گونهi 
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iY  کسر جرمی گونهi 

 فهرست علائم یونانی 

α  ،2ضریب مقاومت ویسکوز در محیط متخلخل-m 

β   ،1ضریب مقاومت اینرسی در محیط متخلخل-m 

ρ  ،3دانسیته-mkg. 

µ  ،ویسکوزیته دینامیکPa.s 

ε تخلخل بستر 

 j, εiε جونز-انرژی لنارد 

λ  ،1نفوذ حرارتی-s.2m 

ijσ  ،قطر برخوردÅ 

ijτ  ،تنسور تنشیPa 

 DΩ انتگرال برخورد 
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