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微量有机化合物和一氧化碳催化燃烧反应器数学模拟 

应卫勇 廖仕杰 侯秋实 房鼎业 

(华东理工大学化学工程系，上海 200237) 

摘 要 建立了废气中含有甲苯、一氧化碳、丙烯混合物催化燃烧反应器的数学模型．多组分混合物催化燃烧 

反应动力学模型采用吸附解离态的氧与吸附态的反应物反应的机理推导得到了反应速率方程．模拟计算了废气 

处理量、废气中各组分的浓度、床层入口温度对转化率的影响． 
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SIMULATION OF CATALYTIC COMBUSTION REACTOR OF 

VOLATILE ORGANIC COM POUNDS AND CARBON M ONOXIDE 

YING Weiyong，LIAO Shijie，HOU Qiushi and FANG Dingye 

(Departnunt ofChemical Engineering，East China University of 

Science and Technology，Shanghai 200237，China) 

Abstract A one—dimensional mathematical model was presented for the catalytic combustion reactor
． The 

conversions of toluene，carbon monoxide and propylene and the profile of temperature with the height of the 

catalytic bed were obtained．The effects of waste gas flow rate， inlet concentration and inlet temperature on 

conversion were simulated．The conversions of toluene，carbon monoxide and propylene decreased with increasing 

waste gas flOw rate．In the mixture．the effect of the inlet concentration of toluene on the conversions of carbon 

monoxide and propylene is slight，but the inlet concentrations of carbon monoxide and propylene did affect the 

conversion of toluene． Reciprocal inhibition effects existed in the catalytic combustion of toluene， carbo n 

monoxide and propylene． 
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化工厂、印刷厂排出的废气 中主要含有苯系 

物、烃类、卤代烃以及一 氧化碳等有毒有害物 

质l ，城市垃圾焚烧排放气中可能含有极微量的氯 

苯、氯酚以及二曙英l2j．垃圾焚烧处理、能量利用 

是我国城市垃圾无害化、资源化的主要方向之一． 

催化燃烧是脱除微量有机物、一氧化碳的有效方 

法．许多学者对催化燃烧进行了大量的研究_3 J，使 

用的催化剂通常有铂、钯等贵金属催化剂|4．5j及过 
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渡金属(如锰、铜、铁、镍、钴)氧化物催化剂l6j． 

文献[7]介绍了一种金属壁与催化层一体化 Pt／ 

Al O 催化剂，该催化剂用于汽车尾气净化、有机 

化合物以及一氧化碳催化燃烧．Pt／ O3催化剂以 

金属材料为基体，采用阳极氧化的方法形成载体， 

然后负载催化组分 Pt制备而成． 

催化燃烧反应器是脱除有机化合物、一氧化碳 

的关键设备．通过对催化燃烧反应器的模型研究， 

可确定催化剂的用量，获得催化床温度、组分浓度 

分布和反应器出口转化率．本文建立用于处理工厂 
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废气中有机物、一氧化碳的催化燃烧反应器的数学 

模型，模拟计算废气处理量、废气中有机物、一氧 

化碳浓度等对转化率的影响． 

1 催化燃烧反应器的数学模型 

催化燃烧反应器采用单段固定床反应器，反应 

器催化床直径为 D．反应器内装填波纹状金属壁 

与催化层一体化催化剂，见图 1． 

Fig．1 Corrugation type catalyst 

1．1 数学模型 

反应物A在催化剂上的催化燃烧反应为 

A+ ()，塑 P (1) 

A代表甲苯、一氧化碳或丙烯，P表示生成物 

二氧化碳和水．组分 i的催化燃烧反应速率为 

一  

催化燃烧反应器的数学模型采用一维拟均相数 

学模型，模拟计算操作条件对反应器出口转化率、 

温度等的影响规律．催化床一维拟均相数学模型不 

考虑径向的温度差和浓度差，只考虑轴向的温度差 

和浓度差；按气流主体中反应组分浓度和温度来计 

算反应速率，而将气体与催化剂外表面之间的浓度 

差和温度差、催化剂内部的浓度差和温度差、催化 

剂的还原、衰老等因素都计入校正系数中．在催化 

床高度 处取微元 d ，并将组分的转化率 oF = 

，dw= dl 代入式(2)，整理得甲 

苯、一氧化碳、丙烯转化率随床层高度变化的微分 

方程 

孥：c 7rD2／)b ( 1，2'3) (3)4N dZ一 0R，- 
⋯  

一  

’ ’ 

温度随床层高度变化的关系式 

dt
= 蜜 NTc· ㈩ dz p dz 

初始条件： =0， 1=0，j，!=0，oF3=0，t=t 

式(3)和式(4)是描述甲苯、一氧化碳、丙烯的 

转化率、温度随床层高度分布的微分方程组，用 

Runge—I~utta法求解． 

1．2 催化燃烧反应动力学 

通过阳极氧化在金属铝表面形成氧化铝层，然 

后采用浸渍法将活性组分负载到氧化铝载体上，焙 

烧后 制 成催 化 剂 Pt／Al2 ．金 属 铝板 厚 度 为 

0．3 mill，催化层厚度约 0．1 mm，中间金属层厚度 

约 0．1 mil1．催化剂的平均孔半径 5．5 rtm，铂组分 

的负载量 1．02 g·m (外表面积)． 

甲苯、一氧化碳、丙烯催化燃烧反应实验测定 

在直流流动积分反应器中进行．将制成的催化剂剪 

成 l～1．5 mm见方的小块，用石英砂稀释后，装 

入反应器，催化剂装填量 0．248 g，按制成波纹状 

筐体计算，体积 1．35 m1．反应器入 口气体流量 

225～450 ml·rain ，空速为 10 000～20 000 h～． 

反应前后的气体，甲苯、丙烯用带氢火焰检测器的 

气相色谱仪分析，一氧化碳采用红外分析． 

甲苯 、一氧化碳、丙烯混合物催化燃烧反应动 

力学模型为 

女[)̂kiPiPo
~ 

r ————— —— —j_ (i= l，2，3) 

女()̂ ()
，
B(PlP2P3)。 + v 女 P 

一 I 

(5) 

式中 B为参数． 

由实验测定数据，对动力学模型进行参数估 

值，获得式(5)中的参数E8j 

女l=3．084×10 exp[一2．018×10 ／(RT)： 

女2= 1．499×10 exp[一1．871×10 ／(RT) 

女3=4．896×10 exp[一2．096×10 ／(RT) 

女()̂=1．225×10。 exp[一1．335×10 ／(RT)] 

B=6．925×10“exp[一1．842×10 ／(RT)] 

1．3 反应焓 

标准燃烧焓、组分的恒压热容见文献[9]，反 

应焓随温度的变化采用基希霍夫公式，推导得出的 

甲苯、一氧化碳、丙烯的反应焓分别为 

~X／-／R
．

1= 一4．05620×10 +121．3530× T+0．779624× T + 

0．114012× 10 3× T3—0
．
260955×10 × r4 

△．HR
．

2二 一2．9154×10 一 12．5856× 丁 +0．139747× 丁： 

0．3658× 10 3× T3 

△．HR
．

3二 2．1061× 10 + 50．5990× 丁 +0．371898× 丁 + 

0．26486× 10— × r厂3—0．3328×10— × r4 

惩 _ 
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2 模拟计算结果与讨论 

某催化燃烧反应器催化床直径 1 m，装填金属 

壁与催化层一体化催化剂，设计条件为废气处理量 

15000 m3·h (stp)，反应器人口压力 0．15 mPa， 

人口气体中甲苯、一氧化碳、丙烯摩尔分率分别为 

0．0001、0．0005、0．0001，催化剂床层密度0．41× 

100 g·m ，床层空隙率 0．8． 

在上述操作条件下床层进口温度为 300℃，当 

要求转化率达到 95％，求得床层高度为 1．936 m， 

催化床体积 1．52 m ．甲苯、一氧化碳、丙烯的转 

化率、温度随床层高度的分布见图2和图 3． 

Fig．2 Conversion at different heights of catalytic bed 

i-- toluene；2 carbon monoxide；3-- propylene 

Fig．3 Profile of temperature of catalytic bed 

从图2转化率与温度关系曲线可以看出：一氧 

化碳、丙烯易转化，甲苯转化比一氧化碳和丙烯 

难．从图 3可知，催化床轴向温度变化平缓，从床 

层进口到床层出口温升约 11℃．由于催化床空隙 

率大，床层的压力降小，约 18．6 kPa． 

2．1 废气 处理量对转化 率、床层 出 口温度的 

影响 

在相同的催化床层下，气量从 13000 m3·h 

(stp)增大到 17000 m3·h (stp)，反应器出口转化 

率及出口温度见表 1，甲苯、一氧化碳、丙烯转化 

率随床层高度的变化曲线与图2类似． 

Table 1 Effect ofwaste gas flow rate on conversion 

and outlet temperature 

在相同的催化床体积下，废气处理量增大，停 

留时间减少，转化率下降，其中甲苯的转化率下降 

较大． 

2．2 废气中各组分浓度对转化率的影响 

在进 口气量 15000 m3·h (stp)、人 口温度 

300℃、人口压力0．15 MPa的操作条件下，甲苯、 

一 氧化碳、丙烯 的摩尔分率分别从 80×10 、 

300×10—6
、 80×10—6增大至0 120×10。、700× 

10—6
、 120×10— 时，模拟计算结果见表2． 

Table 2 Relationship of conversion and temperature with inlet concentration of toluene，carbon monoxide and propylene 

0．0001 

0．0001 

0．0001 

0．0001 

0．0001 

0．0001 

0．9671 

0．9500 

0．9346 

1．0000 

0．9500 

0．9200 

0．9674 

0．9500 

0．9343 

0．9893 

0．9814 

0．9730 

0．9956 

0．9814 

J J m 

9  0  1  0  0  1  0  0  

8 9 2 6 9 仃 嘲 ’寸 

0  0  0  0  0  0  0  O  

舛 H 
％ 卯 

0  0  0  O  

0  0  0  0  0  0  0  O  

5  5  5  3  5  7  5  

0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0  
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从表 2可以看出：废气中丙烯浓度的变化对甲 

苯转化的影响较大，而对一氧化碳转化的影响较 

小；一氧化碳浓度的变化对甲苯转化的影响较大， 

对丙烯转化的影响较小；甲苯浓度的变化对一氧化 

碳和丙烯转化的影响较小．在甲苯、一氧化碳、丙 

烯混合物催化燃烧中，各组分之间相互影响，这种 

影响是各组分在催化剂活性位上的竞争吸附引起 

的．Barresi等ll0，u』研究了苯一苯乙烯混合物、苯一 

甲苯、二甲苯一苯乙烯混合物的催化燃烧，混合物 

中各组分也存在相互影响作用． 

2．3 入口温度对转化率的影响 

在入口气体甲苯、一氧化碳、丙烯的摩尔分率 

分别为 1×10 、5×10～、1×10 ，入 口压力 

0．15MP8，入El气量 15000 m3·h (stp)的操作条 

件下，入口温度从 280℃升高到 320℃，催化床出 

口处 甲苯、一氧化碳、丙烯的转化率及温度见表 

3．随着入口温度的升高，反应速率加快，出口转 

化率提高．床层出口温度随着入口温度的升高而升 

高，但是催化床温升随入口温度的变化较小． 

Table 3 Changes of conversion and temperature at 

outlet with inlet tempe rature 

3 结 论 

本文建立了含甲苯、一氧化碳、丙烯混合物废 

气处理催化燃烧反应器数学模型，设计了催化燃烧 

反应器，并得到 了温度、转化率 随床层高度 的 

分布． 

模拟计算了废气处理量、废气中各组分浓度、 

床层入口温度对转化率、出口温度的影响．结果表 

明废气处理量增大，转化率下降；床层入口温度升 

高，转化率提高；废气中甲苯浓度的变化对一氧化 

碳、丙烯转化率的影响较小，而一氧化碳、丙烯浓 

度的变化对甲苯转化率影响较大． 

符 号 说 明 

C【)R——催化剂活性校正系数 

— — 恒压热容，J‘tool ‘K 

D——催化床直径，m 

AHR——反应焓，J·tool一 

— — 反应速率常数，too!·g ·h ·MPa 

(1——氧的吸附速率常数，mol·g ·h ·MPa 

，——床层高度，m 

N——摩尔流量，tool·h 

声——压力，MPa 

R——气体通用常数，J·tool ·K 

r——反应速率，tool·g ·h 

T——温度，K 

f——温度，℃ 

— — 流量(stp)，m3·h 

u，——催化剂质量，g 
— — 转化率 
— — 摩尔分率 

v——化学反应计量系数 
— — 催化剂床层密度，g-m 

下角标 

— — i组分(1为甲苯，2为一氧化碳，3为丙烯) 

in——反应器进口 

out——反应器出口 

T—— 总量 
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以壳聚糖为载体固定化青霉素酰化酶的研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 宋建彬 

锐钛型钛白粉白段制备工艺参数优化究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 邹建新 

苯甲酸加氢用钯碳催化剂制备、失活及再生研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 宛悍 东 张晓昕 

低阳离子度交联聚丙烯酸的性能研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 鲁红升 唐蜀忠 

应用技术 

选择加氢催化剂载体氧化铝的改性及其工业应用(I) ⋯⋯ 朱 警 戴 伟 穆 玮 宋 硕 郭彦来 

粉煤灰复合固体酸催化合成环己烯的应用研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 古绪鹏 余维琴 

烷基二甲基叔胺的清洁生产 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 刘学民 李在均 

基于信息融合策略的化工过程故障智能诊断系统的研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 池红卫 张世英 

应用遗传算法实现精馏分离序列优化综合 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 董宏光 王 涛 秦立民 

专栏(石化科技与管理) 
包膜型缓释／控释复合肥造粒工艺分析 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 周代红 李灿华 何翼云 王晓君 

环己烷氧化废碱液酸化污水处理研究 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 傅送保 李惠友 

气相色谱分析过程中环己基过氧化氢干扰的消除 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 汤 琴 盛品正 

双向拉伸尼龙 6薄膜的加工机理及制造工艺 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 樊凯非 沈 飞 

群件技术在中石化办公综合业务处理系统中的应用和意义 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯ 李 娟 

成果交流 

墨辘净创新产品及其拓展应用 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯‘ 

王 占国 (1l7) 

陈吉华 (i27) 

彭 晖 (196) 

黄玉荣 (199) 

殷福 珊 (202) 

张鹏飞 (206) 

姚平经 (209) 

戴建新 (221) 

朱泽华 (215) 

姜 峰 (224) 

任 诚 (227) 

陈 岗 (230) 

盘永才 (233) 

、{ 、i 、J 、 J  
6  0  6  3  8  2  8  3  
3  4  4  5  5  6  6  7  

俊 钦 宇 伸 瑚 燕 葵 宽 
广 渝 正 羽 方 心 润 
迟 杨 龙 翟 王 刘 王 宗 

7  l  5  8  2  
7  8  8  8  9  

，l ，I ，I  
荣 修 军 宁 媛 
彦 孝 保 媛 
王 任 王 币梁 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

http://www.cqvip.com

