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مدلسازي فرآيند اكسايش زوجي متان  
مهشيد زركش1، حسين بريجانيان1، ناصر رسولي1، فاطمه جدا1

1: ايران –تهران -پژوهشگاه صنعت نفت 
zarkeshm@ripi.ir      14665  - 137 صندوق پستي

چيكده
در نگرش متداول از آن جهت كه قادر به بيان تغييرات درجات آزادي حاكم در سيستم در نقاط مختلف نمي باشيم، چاره اي 
جز آزمايش براي دستيابي به ارتباط موجود در پارامترهاي مختلف حاكم بر طراحي سيستم نيست. روابط تجربي بدست آمده از 
آزمايشات در محدوده اي از سيستم معتبر است كه متغيرها در آنجا اندازه گيري شده اند، لذا جوابگوي تمام نيازها نمي باشند. 
در استفاده از روش مكانكي سيالات محاسباتي تغييرات تمام درجات آزادي در هر نقطه و زماني قابل دسترسي است. اين امكان 

از آن جهت حاصل مي شود كه معادلات بقا در قسمتهاي بسيار كوچكي از سيستم اعمال و به صورت هم زمان حل مي شود. 
دراين تحقيق مدلسازي فرآيند اكسايش زوجي متان كه كيي از فرآيندهاي تبديل مستقيم متان مي باشد، مورد بررسي 
قرار گرفته است. محصول مطلوب اين فرآيند اتيلن است. با حل همزمان معادلات واكنش توسط نرم افزار فلوئنت، اثرات 
دما بر درصد تبديل متان، درصد تبديل اكسيژن و گزينش پذيري بررسي گرديد. حل در دماي 1073 و 1123 درجه 

كلوين كه واكنش بيشترين بازده را دارا مي باشد، انجام شد.

كلمات كليدي: اكسايش زوجي متان، مدلسازي، اتيلن، درصد تبديل

1- مقدمه
غير  تبديل  فرآيندهاي  از  استفاده  با  صنعت  در  معمولا 
مستقيم و تبديل مستقيم متان ميتوان محصولات با ارزش 
توليد كرد. فرآيندهايي كه از روش غير مستقيم استفاده مي 
كنند مرحله اول كيساني دارند و آن توليد گاز سنتز بعنوان 
بشدت  كه  است  بخار1  توسط  ريفرمينگ  واكنش  محصول 

گرماگير مي باشد:
                CH4+H2O          CO+3H2 )1(  

	
از كاتاليست نكيل استفاده مي شود. دما در  اين فرآيند  در 
هيدروژن  است.  بار   20 به  نزدكي  فشار  و   900  oC حدود 
آمونياك  توليد  براي  توان  مي  را  واكنش  از  شده  توليد 
استفاده نمود كه آمونياك مصرف عمده اي در صنايع توليد 
با هدف شناسايي فرآيندهاي  كود شيميايي دارد. تحقيقات 
جديد براي تبديل مستقيم متان و اجتناب از توليد گاز سنتز 
بعنوان محصول واسطه، عمدتا از دهه هشتاد ميلادي توسعه 
از  عبارتند  متان  مستقيم  تبديل  فرآيندهاي  است.  يافته 
اكسيداسيون جزئي متان، زوج شدن حرارتي متان، فرايندهاي 
ديگري كه به نام فرآيندهاي BASF, Huls معروف هستند. 
فرآيند O.C.M بعنوان كيي از روشهاي تبديل مستقيم متان 
به محصولات با ارزشتر است و بعنوان كيي از فرآيندهايي كه 

1 - Steam Reforming                 

قابليت تجاري شدن را دارد مطرح مي باشد. تحقيقات اوليه بر 
روي اين فرآيند توسط كلر2 و بهزين3 در سال 1982 ميلادي 
آغاز شده ]1[ و توسط ساير محققين )برن4 1983، هين سن5 

1984،چن6 و سايرين( پيگيري و توسعه يافته است. 
دمايي   در محدوده  و  اتمسفركي  فشار  در  اغلب  فرآيند  اين 
از كاتاليستهاي تريكبات فلزات  با استفاده   900-1100 oC
قليايي و قليايي خاكي صورت مي گيرد. با ادامه تحقيقات بر 
روي اين فرآيند، در چند سال اخير مشخص شده است كه با 
تغيير شرايط عملياتی، فرآيند O.C.M مي تواند در فاز گازي 
قابل  آن  راندمان  كه  شود  انجام  نيز  كاتاليست(  غياب  )در 

مقايسه با فرآيند كاتاليستي است. ]1و2[.

2- فرآيند اكسايش زوجي متان
اتيلن سبكترين هيدروكربن اولفيني است كه بي رنگ و قابل 
اشتعال بوده، بوئي نسبتاً مطبوع دارد. وجود باند دو گانه در 
مولكول شركت در واكنشهايي نظير بسپارش7 و واكنشهاي 
ممكن  را  آنها  مشتقات  و  اشباع  هيدروكربنهاي   توليد 

مي سازد.

2 - Keller
3 - Bhasin
4 - Baern  
5 - Hinsen
6 - Hinsen
7 - polimerization
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توسط  شده  ارائه  شيميايي  هاي  مكانيزم  از  تحقيق  اين  در 
ايلي-رايدل كه نسبت به مكانيزمهاي ديگر متداولتر ميباشد 
استفاده شده است. مراحل واكنشهاي ابتدائي كاتاليستي كه 
در اين مدل براي كاتاليست Sn/Li/MgO در نظر گرفته 
شده, در جدول1 آمده است )واكنشهاي 10-1( كه مهمترين 

مراحلي هستند كه بر روي كاتاليست صورت ميگيرند.
طريق جذب  از  اكسيژن  فعال شدن  به  مربوط  اول  واكنش 
سطحي تفكيكي مي باشد. در واكنش دوم هيدروژن مولكول 
متان توسط گونه هاي اكسيژني كه جذب سطحي شده اند 
جدا شده و رادكيال متيل توليد مي شود. با توجه به اينكه 
كاتاليست توانسته است كي اتم هيدروژن از متان بگيرد پس 
ميتواند اتم هيدروژن را از مولكول اتان هم بگيرد زيرا قدرت 
باند C-H در اتان نسبت به متان KJ/mol 20 كمتر است. 

مي  محسوب  مطلوب  واكنش  كي  متان  از  هيدروژن  جذب 
شود زيرا منجر به تشيكل رادكيال اتيل مي گردد كه رادكيال 
اتيل از طريق واكنشهاي فاز گازي به اتيلن تبديل مي شود. 
در واكنش چهارم كي  اتم هيدروژن از اتيلن گرفته  شده است. 
قدرت باند C-H در اتيلن نسبت به  متان KJ/mol 5 بيشتر 
واكنش  است.  امكانپذير  واكنش  اين  انجام  اين حال  با  است, 
تشيكل  به  منجر  زيرا  است  نامطلوب  واكنش  كي  چهارم 
رادكيالهاي وينيل مي گردد كه كي منبع مهم براي تشيكل 
منوكسيدكربن توسط واكنشهاي فاز گازي مي باشد. واكنش 
پنجم احياي سايت فعال را نشان مي دهد كه توام با آزاد شدن 
آب است. واكنشهاي 6 و 7 تشيكل مستقيم دي اكسيد كربن 
بر روي كاتاليست را نشان مي دهد. واكنش 7 ابتدائي نيست و 
شامل سلسله مراحلي بر روي كاتاليست است كه نهايتا منجر به 

هندسه اتيلن نسبتاً ساده است و هر شش اتم دركي صفحه 
قرار دارند. اتيلن در آب و الكل بمقدار كم حل مي شود و در 

اتر محلول است ]3[.
مربوط  توليدي  حجم  بيشترين  آلي  شيميايي  مواد  بين  در 
مولكولي  شكست  توسط  عمدتا  ماده  اين  است.  اتيلن  به 
اتيلن  شود.  مي  توليد  آب  بخار  كمك  به  هيدروكربنها 
به  تواند  مي  كه  است  پتروشيمي  صنايع  خوراك  مهمترين 
از  كه  شود]4[  تبديل  زيادي  بسيار  واسط  حد  محصولات 
جمله آنها تريكبات بسپارشي نظير پلاستكيها، رزينها، الياف 
مصنوعي، الاستومرها و نيز ديگر محصولات نظير حلالها، نرم 

كننده ها، پوشش دهنده ها و ضديخ و الكلها  مي باشند ]5[.
اكسيژن  و  متان  فرآيند  متان  زوجي  اكسايش  فرآيند  در 
همزمان وارد سيستم واكنشي مي شوند و واكنش در مجاورت 
كاتاليستهاي جامد صورت مي پذيرد. محصولات مطلوب اين 
فرآيند اتيلن و اتان مي باشند كه در كنار آنها بمقدار جزئي 

استيلن و هيدروكربنهاي سنگينتر نيز توليد مي شود.
در اين فرآيند واكنشهاي اكسيداسيون كامل و پيروليز هم 
 H2O, وجود دارند كه منجر به توليد مقادير قابل توجهي 

H2, CO, CO2 مي گردند. 

EoctAشماره واكنشواكنش

-11/82/6 E-3O2 + 2* = 2O*1

123/11/9 E9CH4 + O* = CH3 + OH*2

108/11/4 E9C2H6 + O* = C2H5 + OH*3

127/81/4 E9C2H4 + O* = C2H3 + OH*4

152/76/9 E92OH* = H2O + O* + *5

0.003/6 E6CH3 +O* = CH3O
*6

0.000.002CH3O
* + 5O* = 2CO2 + 3H2O + 7*7

93/71/9 E9CO +O* = CO2 +
*8

-108/45 E-5CO2 + * = CO2
*9

0.001E-24HO2 = 3O2 + 2H2O10

جدول 1 واكنشهاي موجود در فرايند OCM و ثوابت سينتكي هر واكنش مطابق با رابطه ارنيوس
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تشيكل COx ميشود. در واكنش CO ، 8 با استفاده از اكسيژن 
فعال سطحي به CO2 تبديل مي شود. بررسيهاي تجربي نشان 
مي دهد كه CO2 اثر بسيار ممانعت كننده اي بر ميزان تبديل 
متان و اكسيژن دارد. اين اثر ممكن است بدليل تشيكل كربناتها 
برروي سطح كاتاليست باشد كه منجر به كاهش تعداد سايتهاي 
فعال مي گردد كه اثر ممانعت كنندگي آن توسط واكنش شماره 

9 لحاظ شده است كه* CO2  نمايانگر كي كربنات است. 
واكنش 10 محتمل ترين مرحله پاياني هتروژن روي سطح 
اكسيد فلزي است كه كي مرحله ابتدائي نميباشد. پس بطور 

كلي واكنشهاي 4-2 واكنشهاي شروع هتروژن هستند. 

2-1 معادلات سرعت و پارامترهاي سينتكيي
فعال  سايتهاي  از  كسري  شد,  عنوان  قبلا  كه  همانگونه 
كاتاليست توسط CO2, CO اشغال گرديده است كه جذب 
با  رقابت  در  كاتاليست  فعال  سايتهاي  روي  بر  ها  گونه  اين 
ممانعت  اثر  ايجاد  موجب  و  باشد  مي  متان  مولكول  جذب 
اثر  بدليل  گردد.  مي  متيل  رادكيال  تشيكل  براي  كنندگي 
اين  CO2، براي عبارت سرعت  ممانعت كنندگي اكسيژن و 
واكنشها از معادله هويگن- واتسون1 استفاده مي شود. براي 
واكنش مرحله دوم و با فرض جذب سطحي رقابتي اكسيژن 

و CO2، معادله سرعت بقرار زير است:

مشاهده مي شود كه سرعت واكنش تابع خطي از فشار جزئي 
متان است. 

نظير  اكسيداسيون،  واكنشهاي  ساير  براي  كه  آنجايي  از 
ممانعت  اثر  كربن  منوكسيد  و  اتيلن  اتان،  اكسيداسيون 
كنندگي اكسيژن وجود ندارد از معادله ساده شده هويگن- 
دي  كنندگي  ممانعت  اثر  تنها  كه  ميشود  استفاده  واتسون 

اكسيدكربن را لحاظ كرده است:

                 

1  -Hougen- Watson

                          j = 1 , 3-6 مراحل
توسط  ريفرمينگ  حرارتي،  دهيدروژناسيون  واكنشهاي  براي 
بخار اتيلن و واكنش شيفت آب- گاز از معادلات سرعت تواني 

استفاده شده است )معادلات 4 الي 7(:

                                                                                     

پارامترهاي سينتكيي مورد استفاده در معادلات2 الي 7 در 
مرجع ]6و7و8[ آمده است. 

عملكرد  روي  بر  گذار  تاثير  عملياتي  شرايط   2-2
OCM فرآيند

مهمترين شرايط عملياتي تاثير گذار بر روي عملكرد فرآيند 
O.C.M را مي توان بصورت زير تقسيم نمود. 

الف- فشار جزئي واكنشگرها:
افزايش ميزان تبديل  به  افزايش فشار جزئي اكسيژن منجر 
متان و كاهش گزينش پذيري محصولات مطلوب ميگردد كه 
ميزان  ولي  دارد  وجود  كاتاليستها  براي همه  كلي  روند  اين 
كاتاليست  نوع  به  بسته  اكسيژن  جزئي  فشار  به  حساسيت 

متفاوت است. 
ب- اثر دما:

اثر دما در تمامي كاتاليستهاي مورد بررسي كيسان است. با 
افزايش دما گزينش پذيري و راندمان محصولات مطلوب از 
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كي مقدار حداكثري عبور مي نمايد. دمايي كه در آن گزينش 
پذيري محصولات مطلوب حداكثر است براي هر كاتاليست 

منحصر بفرد مي باشد. 
ج- اثر فشار كل:

فشار كل سيستم از اهميت زيادي برخوردار است زيرا كي 
عامل مهم در تعيين اندازه راكتور و كار كمپرسورها در بخش 
فاز  واكنشهاي  اهميت  فشار  افزايش  با  باشد.  مي  جداسازي 
فشار  افزايش  همچنين  يابد.  مي  چشمگيري  افزايش  گازي 
منجر به افزايش ميزان تبديل و اكنشگرهاي اوليه مي گردد 
كاهش  حدودي  تا  مطلوب  محصولات  پذيري  گزينش  ولي 

مي يابد.

3- مدلسازي و نتايج
فرآيند  ثابت  بستر  راكتور  مدل  تهيه  براي  تحقيق  اين  در 
اكسايش زوجي متان و بررسي متغيرهاي درصد تبديل متان 
، اكسيژن ،گزينش پذيري و بازده راكتور از نرم افزار فلوئنت 
معادلات  و  حركت  اندازه  پيوستگي،  معادلات  شد.  استفاده 
واكنشي همزمان حل گرديد. حل ايزوترم انجام شد و نتايج 
آن با نتايج كد نوشته شده توسط نرم افزار مطلب مقايسه و 

صحت جوابها بررسي شد.
لازم به ذكر است كه چون معادلات پيوستگي؛ اندازه حركت؛ 
متخلخل  محيط  اثرات  شيميايي؛  واكنشهاي  اجزاء؛  انتقال 
وجود  بدليل  و  شوند  حل  وكوپل  همزمان  طور  به  بايستي 
تعداد زياد اجزاء شيميايي )9 جزء شيميايي در طول راكتور 
 CH4, O2, C2H4, C2H6, H2O, بايستي حل گردند
H2, CO2, CO, N2(، فرايند حل طولاني است . با توجه 
و  شود  مي  انجام  راكتور  درون  متفاوت  واكنش   8 اينكه  به 
واكنشها از نوع Stiff هستند امكان حل معادلات به صورت 
جدا از هم وجود ندارد چرا كه باعث واگرايي حل مي گردد 
بنابراين از روش كوپل و متد حل معادلات Stiff در نرم افزار 
فلوئنت 6/1 استفاده شده است. براي كاهش زمان حل ابتدا 
معادلات پيوستگي، اندازه حركت ، انرژي، اثرات محيط متخلخل، 
اطمينان  از  پس  كرده  حل  را  اكسيژن  و  متان  اجزا  انتقال 
واكنشها  به  مربوط  معادلات  لازم  همگرايي  به  رسيدن  از 
كامپيوتر با  متوسط  طور  به  حالت  هر  حل  گردند.  مي   حل 
 ،Dual-Core AMD Opteron(tm) Processor 2400
75 ساعت طول مي كشد در واقع مرحله اول كه حل بدون 
از همگرايي  كامل پس  و حل  باشد 18 ساعت  واكنش مي 
مرحله اول 58 ساعت به طول مي انجامد. با توجه به كم بودن 

تعداد هسته هاي پردازش و استفاده از روش پردازش موازي 
فيزكيال  زمان  و   cpu time بين  چنداني  تفاوت   ،shred
نبوده است. در واقع به دليل كمبود ترافكي شبكه و المانهاي 

استفاده شده، نزدكيي اين دو زمان به هم قابل قبول است.
سه نوع مش با تعداد المانهاي مختلف براي اين مسئله حل 

شد و نتايج مسئله نسبت به تغيير مستقل بوده است. 
شرط همگرايي در مرحله اول هر حالت برابري دبي جرمي 
حرارتي  شارهاي  مجموع  بودن  صفر  و  خروجي  و  ورودي 
ورودي و خروجي به محدوده حل مي باشد. براي حل كامل 
حد  ماندن  ثابت  و  وخروجي  ورودي  هاي  دبي  برابري  نيز 
اكثر دماي درون راكتور و دماي متوسط خروجي نسبت به 

تكرارهاي متوالي شرط همگرايي حل است . 
از انجا كه راكتور مورد بررسي كوچك ميباشد ميتوان ثابت 
دماي  دانست.  مناسبي  فرض  را  راكتور  طول  در  دما  بودن 
درون راكتور ثابت مي باشد و در نواحي مختلف بستگي به 
بر  دما  تاثير  ندارد. جهت  ديگر  متغيرهاي  يا  و  واكنش  نرخ 
راندمان راكتور، مدلسازي در دماهاي 1073 و 1123 درجه 

كلوين )محدوده بيشترين بازده واكنش ( انجام شد. 

1-3  هندسه و المان بندي
مدل مساله لوله اي است به قطر 29/5 ميليمتر و طول 165 
ميليمتر كه در نرم افزار gambit 2.0 به شكل نمايش داده 
شده در شكل 1 مشبندي شده است. چون مساله از تقارن 
محوري برخوردار است بنابراين مي توانيم مساله را به صورت 

متقارن حل كنيم.
از انجا كه درون لوله از مواد كاتاليستي پر مي شود و لازم 
است كه محيط را متخلخل در نظر بگيريم، از اعمال المان 

بندي لايه مرزي بر روي ديواره خودداري مي كنيم.

شكل 1 هندسه راكتور با المانهاي مربعي
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2-3 شرايط مرزي
در اين مدل چهار شرط مرزي داريم كه عبارتند از:

 Mass Flow Inlet مرز ورودي جريان : براي اين مرز از شرط
استفاده مي كنيم. در ضمن فرض شده است نسبت مولي متان 
به اكسيژن برابر 4 بوده، دماي مخلوط ورودي  برابر 1123 كلوين 

باشد.
شرط از  جريان  خروجي  براي  جريان:  خروجي   مرز 

جريان  بطوركيه  كنيم  مي  استفاده   Pressure Outlet
خروجي وارد محيط با فشار جو شود.

ديواره: ديواره را عايق در نظر مي گيريم اين كار را با انتخاب 
شار حرارتي صفر بر روي ديواره اعمال مي كنيم.

محور تقارن : اين مرز را به عنوان Axis تعريف مي كنيم.

3-3 خواص مواد و واكنشها
رابطه  از  و...  ويژه  گرماي  ظرفيت   ، گرانروي  مقادير  براي 
براي  و  است  شده  استفاده  گازها  مخلوط  خواص  ميانگين 
چگالي از رابطه گاز ايده ال استفاده گرديد. واكنشهاي موجود 
واكنش  مشاهده مي شود شامل هشت  در جدول1  چنانكه 
كي طرفه است و همانگونه كه در بخش معادلات توضيح داده 
شد براي هر واكنش لازم است كه ضرايب ثابت نرخ آرنيوس 

مطابق با داده هاي ارائه شده در جدول1 وارد گردد.
بخش  در  شده  تعريف  ضرايب  نيز  متخلخل  محيط  براي 
معادلات حاكم بايستي وارد نرم افزار شود در ضمن خواص 
فيزكيي محيط متخلخل در قسمت مواد با استفاده از خواص 

كاتاليست معين شده اند

4- نتايج مدلسازي
 با توجه به اينكه حل معادلات به صورت همدما است، دما به 
ميزان 1123 كلوين فرض شده بود و در نمودارهاي مرتبط با 
نحوه توليد يا مصرف اجزاء بر اساس طول راكتور، رسم شده 
است. توجه به اين نكته ضروري است كه مقدار دما در نحوه 
تغيير پارامترهاي مورد بررسي در اين نمودارها موثر ميباشد.
اكسيژن و متان در حضور كاتاليست بر اساس نرخهاي تعريف 
اكسيژن  و  متان  راكتور  طول  در  و  دهند  مي  واكنش  شده 
مصرف مي شوند، بطوركيه براي حالت دماي 1123 كلوين، 

تمام اكسيژن قبل از انتهاي راكتور مصرف مي شود.
اگر به شكل 4 و شكل 5  دقت  كنيم، متوجه مي شويم كه 
مقدار  كي  به  و سپس  ميشود  توليد  راكتور  ابتداي  در  اتان 
ثابت رسيده، دوباره مقدار آن كمي كاهش مي يابد در حالكيه 

اتيلن همواره در حال توليد است و مقدار آن در انتهاي راكتور 
به بيشترين مقدار خود مي رسد . چرا كه اتان پس از توليد 
با اكسيژن واكنش داده، به اتيلن و بخار آب تبديل مي شود 

بنابرين اتان كاهش و اتيلن افزايش مي يابد.
اين موضوع در نمودار نرخهاي واكنش  در شكلهاي 10 ، 11 و12 
مشاهده مي شود. واكنش اول و دوم نسبت به بقيه واكنشها از شدت 
بيشتري برخوردار هستند شدت واكنش اول در طول راكتور 
به خاطر كاهش اكسيژن و متان كاهش مي يابد ولي واكنش 
دوم به خاطر افزايش اتان توليدي كه واكنشگر واكنش دوم 
است، افزايش مي يابد. بقيه واكنشها از درجه اهميت كمتري 
جزو  خود  واكنشگرها  از  بعضي  چون  و  هستند  برخوردار 
محصولات واكنش ديگر هستند واكنشها نيز به صورت كوپل 

عمل مي كنند.
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شكل 4  تغييرات غلظت مولي اتان 

در طول راكتور

شكل2  تغييرات غلظت مولي متان 
در طول راكتور

شكل3  تغييرات غلظت مولي 
اكسيژن در طول راكتور
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شكل 7 تغييرات غلظت مولي منو 

اكسيد كربن در طول راكتور

شكل 5  تغييرات غلظت مولي اتيلن 
در طول راكتور

شكل6 تغييرات غلظت مولي دي 
اكسيد كربن در طول
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شكل 10 تغييرات نرخ واكنش دوم در 
طول راكتور

شكل 8 تغييرات غلظت مولي 
هيدروژن در طول راكتور

شكل 9 تغييرات غلظت مولي بخار 
آب در طول راكتور
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با كد  نتايج  آمده،  بدست  از صحت جوابهاي  اطمينان  براي 
اين  در  گرديد.  مقايسه  مطلب  افزار  نرم  توسط  شده  نوشته 
،گزينش  اكسيژن   ، متان  تبديل  درصد  متغيرهاي  بررسي 

پذيري و بازده راكتور در دو حالت مقايسه شدند، كه نتايج 
آن در جداول زير آورده شده است.

شكل 11 تغييرات نرخ واكنش اول در 
طول راكتور

شكل 12 نرخ واكنشهاي سوم الي 
هشتم گزارش شده در جدول1

جدول 2 نسبت مولي متان به اكسيژن برابر4 و دماي راكتور برابر1123 درجه كلوين
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Fluent خطاكد نوشته شدهنرم افزار
% 33/1431/654/4درصد تبديل متان

% 1001000/0درصد تبديل اكسيژن
% 71/0471/070/04گزينش پذيري

% 23/5422/54/4بازده
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5- نتيجه گيري
با توجه به اينكه واكنش هاي فرآيند OCM  فوق العاده گرمازا 
مي باشد، مدلسازي راكتور اين واكنش بسيار مهم مي باشد. 
بوسيله اين مدلسازي رفتار هاي مختلف راكتور در هر نقطه 
معين گرديد كه براي افزايش مقياس اين فرآيند بسيار مورد 

نياز بود.
اکسیداسیون  واکنش  ایی که  لوله  راکتور  مقاله یک  این  در 
جزئی متان در آن صورت می گرفت با استفاده از دینامیک 
نشان  و  انجام  بعدی  دو  مدل  به صورت  محاسباتی  سیالات 
داده شد که با استفاده از CFD میتوان با دقت بسیار بالای 
روند مصرف و تولید اجزاء ورودی و تولیدی به راکتور را در 
طول راکتور رصد کرد. طوریکه میتوان بهترین طول راکتور 
برای میزان تولید مورد نظر از اتیلن به ازای مقدار مشخصی 

از متان تخمین زد. 
مطلوبي  دقت  از  نتايج  شود  مي  مشاهده  كه  همانگونه 

برخوردارند.
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جدول 3 نسبت مولي متان به اكسيژن برابر16 و دماي راكتور برابر1073 درجه كلوين

Fluent كد نوشته شدهنرم افزار
خطا

(fluent – Code) 
Fluent*100

% 12/2711/694/7درصد تبديل متان
% 1001000/0درصد تبديل اكسيژن

% 87/7687/320/42گزينش پذيري
% 10/7610/225/05بازده
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The Modeling of the Oxidative 
Coupling of Methane

M.Zarkesh, H.Brijanian,N.R.Rasouli,F.Joda
 

Abstract
In the conventional view, since we are not able to express the system degrees of freedom 
variations at different locations, there exists no option, other than doing experiments, to access 
the relations among the system ruling parameters. Experimental correlations so obtained are 
valid, only within the boundries of measured parameters, hence cannot over all requirements.
Using the computational fluid dynamics (CFD), the degrees of freedom variations at all locations 
and all times are accessible. This ability results from the simultaneous solution of the continuity 
equations, applied on small region of the system. In this investigation, the oxidative coupling of  
Methane modeling ,which is one of the direct methane conversion processes, is studied. 
The desirable product of this process is Ethylene. By simultaneous solution of reaction equations, 
using the FLUENT software, the temperature effects on the Methane percent conversion, the 
Oxygen percent conversion and the reaction selectivity were investigated. The aforementioned 
solution was fulfilled at 1073 and 1123 degrees of Kelvin, which have maximum reaction 
efficiencies.

Keywords: Oxidating coupling of Methane, Modeling, Ethylene, conversion percent


