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一氧化碳变换催化剂效率因子

的求解一一一正交配置法
’

王光龙 刘国际

哪州工学院化工系�

摘 要 � 本文采用正交说�法计算���交换催化荆城拉的效率因子
，

并与
‘

打犯
，
法进行

了比较
，

结果表明
，

用正交砚�法求解效率因子不仅可以满足精度要求， 面且

具有计算快速
，

筒便的优点
�

关键词 � 交换反应� 催化荆� 效率因子� 正交配�法

中图分类号� ����

气固催化反应是化学工业中使用最广泛的一类催化反应
。

由于内扩散的影响
，

催化剂

不能完全被利用
，

为衡量其利用程度
，
������提出了催化荆效率因子的概念 �‘� ，

又称内

表面利用率
，

研究和计算催化荆效率因子是化学反应工程中一个十分重要的内容
�

对不同的气固催化反应
，

效率因子是不同的
�

对一级
、

二级等整数级数反应的效率因
子

，

已作了较大量的工作 ‘ ’，
�

·
�， 月〕 ，

对于非整数级反应
，

虽有报道 ��� ‘ �� ��
，

但采用

的数值方法均为
“

打靶法
， �

使用打靶法
，

需反复试算
，

占用内存多
，

占用机时长 �一般约

需几十分钟�且对初值的设定有较严的要求
，

正交配置法采用步进式算法
，

节约内存
，

运

算速度极快 �一般 �一�分钟�� 并且一类间题 �一类方程或方程组�
，

由于配置点及配置

矩阵相同
，

可列表查出
，

上机前处理工作量很小
，

因而
，

近年来越来越广泛地用于化工各

领域中
�

一氧化碳变换反应是合成氨生产中最重要的反应之一
，

其动力学方程为非整数级
，

如

式�
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豁
一 “ ·

人
· ’
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�，� �������
� �����
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��为反应速率常数
，

随催化剂不同而变
�

鉴于化工生产中多为非整数级反应
，

因此使用正效配工法求解变换催化剂的效率因

子
，

具有很大的实际意义
�

�
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� 变换催化剂效率因子的数学模型

生产中使用的变换催化荆冬为圈柱或圆形薄片
，

若以与其等外表面租的球形替代将其
球化后

�

对不同级数的反也 效率因子虽有差异
�

但结果很接近 � ��， ，

因而本文以球形

催化剂为例
�

在半径为 �，的球形催化荆内
，

对径向距离 �，
处取厚度 ���的徽元壳休

，

在称定情

况下建立反应组分 �� 的物料衡算�
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根据效率因子��定义�
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‘ �
实际反应云

不计内扩放时的反应盆

稳定情况下
，

催化荆内实际反应纽应等于从催化剂外表面扩散人催化荆的盘
，

���可按下式计算�

���

故式

‘�
按反应组分�口在外表面浓度梯度计算的扩散速率

不计内扩散时的反应速率
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式 �，�即为效率因子的数学表达式
·

解其的关健在子催化荆外表
�

两浓碑拼度的求
亦即方程 ��� 的解算

�

对一氧化碳变换这样非整数级的反应
，

方程 ���没有解析

只能用数值法求解
�

� 效率因子的正交配置解法

现常用的求解效率因子的数值法是
‘

打靶法
’ �

为比较� 简述如下 � 通过令��

��，

��
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� 一 ， 、 ’

值
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再算
，

直至满足边界条件为止
�

正交配工法不书要反复试算
�

其解算方程 ��� 的方法为 ���，�����
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� 计算结果及讨论

�
�

� 表 �为一级不可逆反应效率因子计算法与正交配�法比较
。

由表可见
�

正交配�法

有较好的可靠性
，

仅在很大和很小时
，

误差有所增大
，

但仍可满足工程需要 �小于

���
�

�� 表 �为 ����催化剂效率因子的计算
，

分别采用正交配置法
，

打靶法及实验值 �山
�

其动力学方程为�
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由计算结果分析
，

对非整数级反应的变换反应催化荆的效率因子
，

两种数值解法正交

配里法与打靶法均能较好的吻合实验观测值
，

且正交配里法略优于传统的打靶法
�

�� 由计算所得的催化剂内部浓度梯度 �表 �� 可见
，

在 ����二���� 到 ����� 。 之

间
，

即接近催化剂核心处
，

浓度不再发生变化
，

浓度梯度极小
，

确实存在
‘

死区
’ �

��� 表 �为大型氨厂中温变换催化剂效率因子
，

使用正交配置法和打靶法
，

其动力学方

程为�
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结果表明
，

不同气体组成情况下 �变换率不同�正交配�法

求解效率因子均能与传统的数值解法 �打靶法�相近
，

最大相对误差仅 �
�

��
�

当沮度变

化时
，

也没有什么影响
�

��� 比较表 �和表 �
，

可以得出
，

当催化荆不同时
，

正交配�法和打靶法计算的效率因

子都能得到十分相近的结果
�

��� 打靶法对初值要求 比较高
，

在计算中需要反复试算
，

调整花费机时较长 �在

��一�� 机上每计算一点需要 �个小时了
�

右�
，

而正交配�法则比较简单
，

一般初值取催

化剂顺粒外表浓度即可求解出
，

不需反复试算
，

节省了大量机时 �在 ��一��� 机上每个

点只需 �一�分钟�
，

而且同样可以满足精度上的耍求
�

� 结论

以一级反应来验证了正交配置法
，

结果表明该方法具有较高的计算精度
�

正交配置法作为求解催化剂效率因子的一种方法是可行的
，

完全可以满足工程上的

对于 ��变换这种具有幂函数型动力学方程的催化反应
，

同
‘

打靶
�

法比较
，

正交配
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里法不仅可以满足精度要求
，

而且显示出了其快邃摘使的优点
， ’

因而适于工程实际应用
�

表 �� 一级不可逆反应效率因子比软
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表 � 大型氮厂用中瓜变换催化剂效率因子
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