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На сегодняшний день полимерные материалы стали одними из важнейших компонентов во многих отраслях экономики. Сырьем для их получения являются алкены, получаемые в основном пиролизом углеводородов. Процесс проводится в трубчатых двухсекционных печах. В верхней, конвекционной секции, сырье испаряется теплом дымовых газов и смешивается с водяным паром разбавления. Затем сырье поступает в секцию радиации, где происходят химические реакции под действием тепла от горящего топлива. При сгорании топлива образуются дымовые газы, поднимающиеся в конвекционную секцию. Из аппарата выходит содержащий алкены пирогаз. Тем не менее, в результате вторичных реакций поликонденсации образуется кокс, оседающий на стенках змеевиков, что приводит к снижению выходов целевых продуктов. 
Таким образом, целью является оптимизация пиролиза путем снижения скорости образования кокса, для чего необходима разработка математической модели.
Сначала выполняется расчет констант скоростей реакций в заданной точке координатной плоскости «время - расстояние от входа в змеевик»:
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(1)
Изменение концентраций компонентов по данным осям является суммой соответствующих скоростей реакций в некоторой заданной точке:
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(2)
Из уравнения (2) методом конечных разностей выводится в явном виде выражение концентрации компонента в заданной точке:
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(3)
Выражение для расчета концентрации коксогенных полиароматических веществ имеет несколько иной вид [1]:
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(4)
Где RS – это скорость осаждения к пристеночной области змеевика из потока:
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(5)
Таким образом, в результате симуляции на уже имплементированной части моделирующего комплекса, были рассчитаны выходы целевых продуктов процесса: этилена и пропилена. Значения концентраций в продуктовом потоке данных компонентов составили 0,027 моль/л и 0,008 моль/л соответственно. Величины относительных погрешностей составляют 10 % и 20 %. Такие большие значения связны с тем, что на данный момент известны только приблизительные размеры змеевика пиролиза. Помимо этого, необходимо выполнить дополнительные расчеты в сторонних моделирующих системах, чтобы определить более точно энергии активации реакций, а также их предэкспоненциальные множители.
Работа выполнена при поддержке Гранта РНФ № 21-79-00233 «Разработка цифровой математической модели процесса пиролиза углеводородного сырья с учетом его механизма протекания, физико-химических закономерностей и нестационарности за счет накопления кокса»
Литература
1. Fernandez-Baujin J. M., Solomon S. M. New reactor design offers benefits // Oil Gas J. 1976. V. 74. P. 94-95.

