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Осуществлены моделирование и экспери-
ментальное изучение факторов, определяющих 
критические явления в реагирующих средах, — 
флуктуаций температур, изменений структуры 
активной пористой среды и локальных пере-
гревов слоя катализатора. Для локальных 
флуктуаций структуры слоя в реагирующих 
средах имитационное моделирование и прямое 
наблюдение методом ЯМР-томографии пока-
зали сходные результаты (рис. 1). Результаты 
важны для описания процессов, приводящих к 
тепловому взрыву реактора и технологическим 
авариям. 

Экспериментально обнаружены и на осно-
ве физической и математической моделей объ-
яснены автоколебания температуры и доли 
жидкости внутри частично смоченного зерна 
катализатора (рис. 2). 

Экспериментально и методами имита- 
ционного моделирования показана связь меж-
ду структурой слоя и методом его форми- 
рования. Разработана двумерная стационарная 
квазигомогенная модель расчета каталитиче-
ского процесса с учетом способа укладки зер-
нистого слоя, которая включает уравнение те-
плового баланса, уравнения материального ба-
ланса (для системы из М компонентов) и теп-
лопроводность по стенке аппарата. С помощью 
данной модели изучено влияние способа за-
грузки на распределение температуры и кон-
версии по высоте трубки для процессов окис-
ления метанола в формальдегид (рис. 3) и кон-
версии метана. По результатам моделирования 
показано, что следствием неравномерного рас-
пределения порозности являются очень крутые 
радиальные градиенты температур и концен-
траций в горячей точке, которые могут приво-
дить  к разрушению  аппарата.  Также было по- 

 
Рис. 1. Моделирование (слева) и ЯМР-исследование 
(справа) локальных флуктуаций порозности в не-
подвижном зернистом слое. 
Fig. 1. Computational modeling (left) and NMR inves-
tigation (right) of local fluctuation of the void fraction 
of the fixed bed. 

 
Рис. 2. Моделирование жидкофазного гидрирова-
ния α-метилстирола на отдельном зерне катализа-
тора. 1, 2 — установившиеся периодические авто-
колебания температуры в верхней и нижней частях 
зерна; 3 — экспериментальная температура нижней 
части зерна; 4 — расчетная доля заполнения порис-
того пространства зерна жидкостью. 
Fig. 2. Modeling of α-methylstyrene liquid phase hy-
drogenation on a single catalyst pellet. 1, 2 — periodic 
oscillations of temperature of the upper and lower parts 
of the pellet. 3 — experimentally measured temperature 
of the lower part of the pellet. 4 — calculated fraction 
of the pellet porous space liquid filling. 
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Рис. 3. Профиль температуры и конверсии (сплошная линия — метанол, штриховая — формальдегид) 
по длине слоя при различных способах укладки для окисления метанола в формальдегид:
CH3OH + ½O2 = CH2O + H2O и CH2O + ½O2 = CO + H2O. 

Fig. 3. Temperature and conversion profiles for oxidation methanol to formaldehyde (firm line — methanol, 
hatch — formaldehyde) for various packing ways: CH3OH + ½O2 = CH2O + H2O и CH2O + ½O2 =
= CO + H2O. 

казано, что перераспределение активности ка-
тализатора по длине каталитического слоя мо-
жет приводить к появлению множественности 

стационарных состояний и, в частности, к по-
явлению высокотемпературных режимов рабо-
ты реактора. 
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