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МЕТОДИКА СОЗДАНИЯ КОМПЬЮТЕРНОЙ МОДЕЛИ ОСУЩЕСТВЛЕНИЯ 
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METHOD OF CREATION OF THE COMPUTER'S MODEL OF CARRYING OUT  

THE CATALYTIC PROCESS OF STEAM COAL CONVERSION 
 

Glikina Irene M., Glikin Marat A., Kudryavtsev Sergey A. 
 
 
 

В статье показано построение математической модели 
процесса паровой конверсии угля в системе 
моделирования ChemCad. Рассмотрено влияние основных 
параметров процесса: температура, расход угля и расход 
воды на выход газовых продуктов реакции. 
Проанализирована возможная скорость реакции 
осуществления процесса и обсуждены условия 
протекания процесса по технологии аэрозольного 
нанокатализа. 
Ключевые слова: паровая конверсия угля, компьютерная 
модель, ChemCad, аэрозольный нанокатализ 
  
 

1. Введение 
Для построения компьютерной модели мы 

выбрали программный комплекс ChemCad.  
Программа ChemCad математически 

моделирует химико-технологических процессы для 
решения задач исследования и проектирования. 

ChemCad имеет модульную структуру. Это 
позволяет составить химико-технологическую 
схему и осуществить ее расчет. 

Одним из многочисленных сырьевых 
источников в Украине является каменный уголь. 

Угольная промышленность Украины 
представлена главным образом предприятиями 
Донецкого, Львовско-Волынского каменноугольных 
и Днепровского буроугольного бассейна. Основной 
базой каменного угля Украины является Донецкий 
каменноугольный бассейн. Кризис осени 2013—
2014 гг. оказал отрицательное влияние на состояние 
экономики страны. В 2015 году объём добычи 
коксующихся углей снизился на 1,6% — до уровня 
39,76 млн т [1]. Газификацию твердого топлива 
можно представить как совокупность гетерогенных 
и гомогенных реакций. Наиболее желательными 
есть продукты реакции: СО, Н2 и СН4. Известно, что 
газообразную смесь синтез-газа (СО+Н2) широко 
используют как сырье для многих синтезов. 
Природный каменный уголь имеет небольшие 
примеси, что зависит от месторождений. 

Представим усредненный состав каменного угля в 
таблице 1. 

 

Таблица 1  
Усредненный состав каменного угля Украины [2] 

 

компонент состав, % 
удельная теплота 
сгорания, ккал/кг 

C 72-96 

6900 - 8600 

S до 1,6 
H 1,5-5,9 
O 1,4-16 
зола 2-45 
влага 3-15 

 
Если допустить, что твердое топливо состоит 

только из углерода, то можно предположить такие 
уравнения: 

C+O2CO2 
C+CO22CO 
C+H2OCO+H2 
C+2H2CH4 
Эти уравнения описывают гетерогенную часть 

от процесса газификации углерода с образованием 
газообразных соединений. Следует учитывать, что 
из твердого топлива также получают продукты его 
термического разложения: диоксид углерода, вода, 
водород и продукты полукокосования 
(углеводороды), которые могут реагировать с 
раскаленным углеродом.  

Гомогенную же составляющую процесса 
газификации можно описать следующими 
уравнениями: 

CO+3H2CH4+H2O 
CO+H2OCO2+H2 
И гомогенные, и гетерогенные реакции 

протекают при существенном изменении энергии 
системы. Основные из них, близкие к паровой 
конверсии угля, представим  таблице 2. 
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Таблица 2 
Энтальпия некоторых реакций,  

протекающих при газификации топлив 
 

№ Реакция H, кДж/кмоль 
1 C+H2O=CO+H2 +118577 
2 C+2H2O=CO2+2H2 +16258 
3 CO+H2O=CO2+H2 -42361 
4 C+2H2=CH4 -83800 

 
Способы и методы газификации твердого 

топлива, их преимущеста и недостатки рассмотрим 
в таблице 3 [3]. 

При паровой конверсии метана активными 
катализаторами являются металлы VIII группы. Их 
ряд активностей выглядит следующим образом: 
Rh>Ru>Ni>Ir>Pt, Pd>>Co>Fe.  

Типичным носителем для никелевых 
катализаторов является оксидная керамика: -Al2O3, 
MgO, MgAl2O4, ZrO2. Для повышения прочности 
применяют цементные связки, не содержащие SiO2, 
чаще всего CaAl2O4. Оксид магния менее подвержен 
закоксовыванию, чем Al2O3. 

В таблице 4 приведены условия протекания 
процесса газификации угля и встречаемые на пути 
трудности осуществления процесса. 

Мы рассмотрели преимущества и недостатки 
процесса газификации угля и это позволило 
предположить возможность проведение процесса 
паровой конверсии угля в условиях технологии 
аэрозольного нанокатализа. 

2. Цель исследования 
Составить компьютерную модель при помощи 

комплекса ChemCad для осуществления 
каталитического процесса паровой конверсии угля 
при атмосферном давлении.  

Рассмотреть влияние соотношения исходных 
реагентов на возможность протекания целевой 
реакции. 

Для осуществления цели поставим перед собой 
следующие задачи исследования: 

1. определить компьютерные модули 
программы, которые смогут описать исследуемый 
процесс; 

2. составить схему в программном комплексе 
ChemCad; 

3. осуществить расчет при различных 
входящих параметрах и провести анализ. 
 

3. Методика и построение схемы модели 
Перед началом работы установим единицы 

измерения. Для этого воспользуемся командой 
Format  Engineering Units, открываем панель 
единиц измерения и устанавливаем 
модифицированную систему единиц СИ (Alt Si). 

Для исследования нашего процесса установим 
следующие единицы измерения: время, сек; 
масс/моль, кг; температура, С; давление, кПа; 
объемные величины, м3. 

 

Таблица 3  
Различные способы газификации угля 

 

Фактор, который 
влияет на процесс 

Способ Преимущества Недостатки 

размер частиц угля - 
кусковой уголь 

стационарный: кусковой 
уголь медленно опускается, 
газифицирующие агенты 
вводят снизу 

хорошая теплопередача; 
снижаются расходные 
показатели; 
повышается общая 
эффективность процессов 

протекает полукоксование 
угля с образование 
продуктов (масло, смола, 
фенолы), загрязняющих 
газ 

тип угля - 
спекающиеся угли 

создают специальные 
устройства, которые 
находятся в движении, и 
вращающиеся решетки 

возможность удаления золы из 
реакционного объема в 
твердом состоянии 

изнашиваемость 
вращающейся решетки; 
большое время простоя; 

большая стоимость 
ремонтных работ 

размер частиц угля – 
мелкий (пылевидный) 

уголь 

уголь и газообразный 
газифицирующий агент 
подают в гизификатор в 
одном направлении 

небольшая стоимость угля; 
применение угля различной 
углефикации; 
не образуется побочных 
продуктов; 
возможность применения др. 
жидкого и газообразного 
углеодородного топлива; 
осуществление газификации 
при повышенном давлении 
позволяет: повысить 
произодительность 
газогенератора; снижение 
расходов на компримирование 
синтез-газа; повышается КПД 
газификации 

для углей с высокой 
температурой плавления 
золы затруднен ыбор 
материала для футеровки 
реакционной камеры; 
для газификации с 
жидким шлакоудалением: 
резкое снижение КПД при 
большом содержании 
золы и проведении 
процесса при высоких 
температурах; 
проблемы с непрерывным 
подводом пылевидного 
топлива, выгрузки шлака 
через шлюз и достижение 
полного превращения 
топлива 
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Таблица 4 
Условия протекания процесса конверсии ископаемого сырья [4] 

 

Процесс Условия Трудности 
паровая конверсия метана 
(паровой риформинг) 

сильноэкзотермический процесс; никелевый 
катализатор, 900-1000 С, объемная скорость 
1000 ч-1; при пароввой конверсии высших 
углеводородов проводят предконверсию на 
никелевом катализаторе при 350-550 С. 

высокая стоимость перегретого 
водяного пара; образование 
избыточных количеств СО2; 
получаемый состав синтез-газа 
пригоден для синтеза аммиака, а не 
для синтеза метанола, 
диметилового эфира или 
углеводородов. 

паровая конверсия СО 
(реакция водяного газа) 

эндотермический процесс; 370-440 С – 
высокотемпературная, 230-260 С – 
низкотемпературная; железо-хромовооксидный 
катализатор, давление может достигать 3 МПа и 
выше, время контакта 3-9 с (с ростом даввления 
до снижается 1 с); цинк-медный катализатор, 
температура до 250 С, давление до 1,3 МПа, 
время контакта около 1 с; одностадийная 
среднетемпературная конверсия СО (320-350 С) 
на медьсодержащем катализаторе на носителе. 

железо-хромооксидный 
катализатор чувствителен к сере; 
медьсодержащий катализатор 
более чувствителен к ядам и имеет 
меньшую термостабильность. 

парциальное окисление 
метана, кислородный 
риформинг) 

сильноэкзотермический процесс;  
гомогенный некаталитический – при 1100-1300 
С наступает термодинамическое равновесие; 
при 750 С, 1 атм и соотношении CH4:O2=2:1 
получаем состав газа Н2:СО=2:1. При снижении 
температуры получаемого соотношение выше 
двух. 
гетерогенный каталитический – 1 атм и выше 
750 С достигается равновесие системы. На 
практике процесс протекает при 3 МПа и 1000 
С без добавления пара. При введении пара 
конверсия  метана увеличиается, снижается 
температура до 950 С. При этом объемная 
скорость 10000 ч-1.  

высокая стоимость кислорода 
(около 50% общей стоимости 
получения синтез-газа); 
взрывоопасноть смеси; 
возможность разрушения 
катализатора за счет локальных 
перегревов; возможность 
образования углерода за счет 
газофазных реакций. 

углекислотная конверсия 
метана (сухой риформинг) 

сильно эндотермический процесс; никелевый 
катализатор на носителе;  
катализатор К. Фудзимото Ni0.03Mg0.97O 
работает при 700-900 С и активен в течение 
3000 ч (никель восстанавливается до металла);  
активный стабильный и селективный 
катализатор Ni или Co нанесенный на -Al2O3 
работает при 650-750 С при равновесной 
конверсии;  
катализатор Ni/MgO-Cr2O3 составом 6% Ni-1% 
Cr2O3/MgO наиболее активен и обеспечивает 
равновесную конверсию при 700 С;  
оксидно-марганцевая система 5% CaO-12% 
MnO/Al2O3 оказалась лучшей при 900-950 С и 
не заакоксовывается. 

потеря активности при 
закоксовывании катализатора; при 
использовании катализатора К. 
Фудзимото дезактивация 
катализатора вызана реокислением 
Ni до NiO; добавление даже 
незначительных количеств 
металлов платиноой группы к 
никелевому катализатору 
увеличивает его стоимость; 
получаемый состав синтез-газа 
пригоден для синтеза 
диметилового эфира или 
поликарбонатов. 

 
 

Для модели необходимо выбрать из списка 
используемые компоненты. Сделать это можем 
командой ThermoPhysical  Component List, 
открывается панель «Выбор компонентов». У нас в 
процессе учавствуют следующие компоненты: 48 
Carbon Monoxide, 49 Carbon Dioxide, 64 Carbon, 1 
Hydrogen, 62 Water.  

В процессе присутствует твердая фаза, поэтому 
ее необходимо указать в Thermophysical  Pick 
Solids и выбрать компонент, который находится в 
твердом состоянии в системе. 

Схема всегда начинается с входных и 
выходных потоков. Для этого в ChemCad 
предусмотрены модули: Feed (Питание) и Product 
(Продукт) соответственно. В нашем процессе 
входных потоков два: уголь (твердое вещество) и 
вода (жидкость переходящая в пар). Поэтому мы 
используем два потока Питание. Однако 
теплообменный модуль имеет один входящий 
поток, следовательно, чтобы организовать вход двух 
потоков в модуль Heat Exchanger #3 
(Теплообменник), используем модуль MIXE 
(Смеситель).  
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Для исследования процесса, использующего 
гетерогенные фазы, применяют модуль GIBS 
(Реактор Гиббса) [5, 6]. 

На рис. 1 можно увидеть результат 
построения в ChemCad, согласно описанной 
методике. 

 

 

Рис. 1. Схема осуществления процесса  
паровой конверсии угля 

Исследование будем проводить при 
атмосферном давлении  изотермическом режиме. 
При этом изменяемыми параметрами возьмем 
температуру 600-800 С, расход угля 5-60 кг/с, 
расход воды 5-60 кмоль/с.  

 
4. Результаты исследований и их 

обсуждение 
При 800 С были изучены режимы с различным 

соотношением С:Н2О. Рассмотрены зависимости 
выхода газообразных продуктов реакции от массы 
подаваемого сырья (угля) (Рис. 2). Зависимость 

выхода газообразных продуктов реакции от расхода 
подаваемого сырья (воды) показана на Рис. 3.  

Отмечено, что в данных условиях можно 
предположить режим получения синтез-газа 
(СО+Н2) с минимальным выходом СО2 происходит с 
расходом угля 110 кг/сек. Это соответствует 
соотношение С:Н2О=1:1,2. Однако при расходе угля 
в 120 кг/с уголь не полностью превращается в 
газообразные продукты. Поэтому этот расход 
принимаем за максимальную граничную величину 
расхода угля.  

При 700 С зависимость выхода газообразных 
продуктов реакции от массы подаваемого сырья 
(угля) предсталена на Рис. 4, а зависимость выхода 
газообразных продуктов реакции от расхода 
подаваемого сырья (воды) показана на Рис. 5. В 
данных условиях процесс каталитической паровой 
конверсии угля вероятен с расходом угля около 80 
кг/с, и расходом воды 10 кмоль/с. Данные значения 
можно считать как оптимальные. 

При 600 С зависимость выхода газообразных 
продуктов реакции от массы подаваемого сырья 
(угля) предсталена на Рис. 6, а зависимость выхода 
газообразных продуктов реакции от расхода 
подаваемого сырья (воды) показана на Рис. 7. В 
данном случае процесс каталитической паровой 
конверсии угля вероятен с расходом угля около 50 
кг/с, и расходом воды 10 кмоль/с. 

 

Рис. 2. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода угля (Т=800 С, VH2O=10 кмоль/с) 

Рис. 3. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода воды (Т=800 С, VС=110 кг/с) 

 

 
Рис. 4. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода угля (Т=700 С, VH2O=10 кмоль/с) 

Рис. 5. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода воды (Т=700 С, VС=80 кг/с) 
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Рис. 6. Зависимость выхода газообразных продуктов реакции 
от расхода угля (Т=600 С, VH2O=10 кмоль/с) 

Рис. 7. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода воды (Т=600 С, VС=50 кг/с) 

 

Рис. 8. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода угля (Т=650 С, VH2O=10 кмоль/с) 

Рис. 9. Зависимость выхода газообразных продуктов 
реакции от расхода воды (Т=650 С, VС=60 кг/с) 

 
Анализируя полученные данные видим, что 

оптимальным расходом воды можно считать 10 
кмоль/с. Расход же по основному компоненту 
(углю) зависить от выбранного нами 
температурного режима. Так как большинство 
процессов в условиях аэрозольного нанокатализа 
протекают при 600-700 С, то следует рассмотреть 
влияние выхода продуктов реакции в этом 
интервале детальнее. Результаты исследований 
представлены на Рис. 8 и 9. 

 

 

Рис. 10. Зависимость скорости реакции на массу 
катализатора в объеме реактора от количества угля  

Проанализировав результаты можно 
предположить, что оптимальными являются 
следующие величины: расход угля 60 кг/с, расход 
воды 9,5 кмоль/с, температура 650 С. В условиях 
технологии аэрозольного нанокатализа применим 
концентрацию катализатора 5 г/м3. Катализатор 
принимаем оксид железа Fe2O3. 

Рассмторим скорости образования продуктов 
реакции от количества подаваемого угля (Рис. 10 – 
12). 

 

 
 

Рис. 11. Зависимость скорости реакции на объем 
парогазовой смеси от количества угля 
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Рис. 12. Зависимость скорости реакции на массу угля  
от подаваемого его количества  реактор 

Рис. 10 – 12 подтверждают, что оптимальными 
условиями может быть расход угля 60 кг/с, расход 
оды 9,5 кмоль/с, температура 650 С. После 
реактора необходимо ставить очистку от СО2 с 
использованием его в других синтезах. 

 
Выводы 
Определены необходимые модули для создания 

схеме процесса паровой конверсии угля.  
Создана методика и схема при помощи 

комплекса ChemCad для процесса паровой 
конверсии угля. 

Проведены исследования процесса  интервале 
температур 600-800 С. Также рассмотрено 
протекание процесса в интервале расходов угля 5-70 
кг/с и воды 5-70 кмоль/с. 

Выявлены оптимальные условия протекания 
процесса паровой конверсии угля: температура 650 
С, расход угля 60 кг/с и расход воды 9,5 кмоль/с. 
Рассмотрены зависимости скорости реакции от 
количества подаваемого угля. 
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Глікіна І.М., Глікін М.А., Кудрявцев С.О. 

Методика створення комп'ютерної моделі здійснення 
каталітичний процесу парової конверсії вугілля 

У статті показано побудова математичної моделі 
процесу парової конверсії вугілля в системі моделювання 
ChemCad. Розглянуто вплив основних параметрів 
процесу: температура, витрата вугілля і витрата води 
на вихід газових продуктів реакції. Проаналізовано 
можлива швидкість реакції здійснення процесу і 
обговорені умови протікання процесу за технологією 
аерозольного нанокаталізу. 

Ключові слова: парова конверсія вугілля, 
комп'ютерна модель, ChemCad, аерозольний нанокаталіз 

 
Glikina Irene M., Glikin Marat A., Kudryavtsev 

Sergey A. Method of creation of the computer's model of 
carrying out the catalytic process of steam coal conversion 

The article shows the construction of a mathematical 
model for the process of steam coal conversion in the 
ChemCad simulation system. The influence of the main 
process parameters such as temperature, coal consumption 
and water flow on the yield of reaction gas products is 
considered. The possible rate of reaction of the process is 
analyzed and the conditions of the process proceeding are 
discussed using the technology of aerosol nanocatalysis. 

Key-words: steam coal conversation, computer’s model, 
ChemCad, aerosol nanocatalysis 
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