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ческой безопасности и т.д.), с учетом важности локальных критериев и наложенных ограничений. 
Для решения этой задачи ЛПР используется пакет моделей объекта, алгоритмы решения задач мате-
матического прогнозирования (задач ПР) и при необходимости база знаний и данных, блок объясне-
ния решения и т.д. Блок пакет моделей содержит различные модели, отдельные элементы производ-
ственной системы, объединенные в единый пакет, позволяющий моделирование работы объектов в 
целом. 

Интерфейс предназначен для обеспечения удобного диалогового режима работы пользователя с 
системой при управлении объектом, а также при реализации ряда других функций СПР. 
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Мақалада антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен модельді қоспасының темір катализаторлары 
қатысуымен каталитикалық сутектендiру үдірісі суреттелген. Бұл модельді жүйе үшiн ең тиiмдi ката-
лизатор гидрогенизаттағы гидридтеу өнiмдерiнiң шығуына қарай белгіленген. Полиароматты көмірсу-
текті модельдік жүйенің төрткомпонентті каталитикалық гидрогенизациясы, каталитикалық сутектен-
діру реакцияларының нəтижесінде алынған өнiмдерi хромато-масс-спектрометрия əдістері арқылы 
анықталған. 

It was described the process of catalytic hydrogenation of the anthracene–benzothiophene–diphenyl–
phenanthrene model system in the presence of catalysts based on iron. It is established the most effective cat-
alyst for this model system from the position of the hydrogenation products yield. It was also established the 
catalyst at the presence of which the model mixture of anthracene–benzothiophene–diphenyl–phenanthrene 
gave the lowest yields of target products. There were identified the reaction products obtained in the process 
of catalytic hydrogenation by the Gas chromatography-mass spectrometry method. 

 
В последние десятилетия существенно возрос интерес к разработке и промышленному осущест-

влению процессов получения синтетических жидких топлив из твердых горючих ископаемых. По-
скольку настоящий период характеризуется истощением запасов и удорожанием добычи нефти, воз-
врат к уже известным технологиям (но современного уровня) получения искусственных жидких топ-
лив, в том числе и деструктивной гидрогенизацией углей, сланцев и тяжелых нефтяных остатков, яв-
ляется весьма своевременным и актуальным, учитывая их значительные разведанные запасы и эко-
номическую выгоду более квалифицированного их использования. 
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Так как гидрирование и разложение углеводородов являются важнейшими из реакций твердых 
горючих ископаемых, то для разработки теории и технологии гидрогенизации твердых горючих ис-
копаемых и установления принципов управления этим процессом изучается превращение индивиду-
альных углеводородов и гетероатомных соединений, моделирующих вещества органической массы 
углей, в среде водорода [1–3]. 

Ранее были приведены результаты исследования процесса гидрогенизации модельных смесей 
антрацен–фенантрен, а также антрацен–бензотиофен в присутствии гетерогенных каталитических 
добавок на основе сульфида железа [4, 5]. 

Для проведения эксперимента были взяты четыре модельных соединения — антрацен, бензо-
тиофен, дифенил и фенантрен. В качестве каталитических добавок использовали пирит, оксид железа 
и катализатор производства фирмы «Shenhua» (табл. 1). 

Гидрогенизацию смеси проводили в реакторе высокого давления с внутренней мешалкой (авто-
клаве) емкостью 0,05 л при температуре 400 ºС, начальном давлении газа 6,0 МПа и продолжитель-
ностью 60 минут. 

Смесь антрацена, бензотиофена, дифенила и фенантрена предварительно перемешивали, а затем 
приготовленную массу помещали в автоклав. Затем его закрывали, продували водородом и давали 
избыточное давление водорода. Автоклав нагревали до необходимой температуры и выдерживали в 
течение заданного времени. После эксперимента реактор охлаждали до комнатной температуры, со-
став продуктов реакции определяли методом хромато-масс-спектрометрии. 

Т а б л и ц а  1  

Условия гидрогенизации модельной смеси антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен 

№ опыта 
Модельная смесь, г Катализатор, г 

Антрацен Бензотиофен Дифенил Фенантрен Fe2O3 FeS2 Shenhua 
1 1 0,5 0,5 0,5 – – – 
2 1 0,5 0,5 0,5 – 0,06 – 
3 1 0,5 0,5 0,5 0,06 – – 
4 1 0,5 0,5 0,5 – – 0,06 

 
Чтобы оценить селективность катализаторов относительно целевых продуктов, сначала провели 

гидрогенизацию модельной системы антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен в отсутствии тако-
вых (табл. 1). Результаты эксперимента показали, что основными являются продукты крекинга (около 
61 %). Продукты гидрирования составили 38 % (табл. 2). 

Т а б л и ц а  2  

Состав продуктов совместной гидрогенизации модельной смеси  
антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен (без катализаторов, опыт № 1) 

Название соединения Содержание, % 
 

1 2 

1,2-Диметилбензол 0,69 
Бензотиофен 0,93 
2-Метилтетралин 2,78 
1-Метилтетралин 2,73 
1,5-Диметилтетралин 0,67 
2-Метилнафталин 0,50 
Циклогексилбензол 6,22 
2-Этилнафталин 34,05 
1,5-Диметилнафталин 0,64 
2,6-Диметилтиофенол 0,50 
1,2-Дигидро-2,5,8-триметилнафталин 0,29 
1-Пропилнафталин 0,28 
Нафталин 0,59 
2-Метилдифенилметан 3,71 
6-Бутил-1,2,3,4-тетрагидронафталин 0,18 
1,2,3,4-Тетраметилнафталин 1,18 
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1 2 

2-Бутилнафталин 1,66 
2-Метил-1,1′- дифенил 5,07 
2,2′-Диметилдифенил 7,76 
9,10-Дигидроантрацен 1,51 
4-Метилдибензотиофен 4,21 
1,2,3,4-Тетрагидроантрацен 23,67 

 
На основе литературных данных [2, 5] известно, что сульфиды железа типа пирит, перротин и 

другие могут быть использованы в качестве активных каталитических добавок, например, в процес-
сах деструктивной гидрогенизации твердого и тяжелого углеводородного сырья (уголь, сланцы, торф, 
тяжелые нефтяные остатки и тяжелые нефти). Высокий каталитический эффект сульфидов железа по-
видимому связан с диссоциацией сероводорода на поверхности пирротина по следующей схеме: 

Fe1–xS + αH2S → Fe1–x + αSH2 + αHS●, 
Fe1–x + αSH2 → Fe1–xS + αH●, 

FeS2 + H2 → Fe1–xS + H2S, 
где образующиеся радикалы типа HS● и H● являются гидрирующими агентами. 

Однако из таблицы 3 видно, что при добавлении в полиароматическую систему сульфида железа 
в качестве катализатора выход продуктов гидрирования не только не увеличился, но в разы умень-
шился (с 38 до 7 %). Выход продуктов крекинга также изменился и составил 30 %. 

Т а б л и ц а  3  

Состав продуктов совместной гидрогенизации модельной смеси  
антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен (катализатор FeS2, опыт № 2) 

Название соединения Содержание, % 

2,6-Диметилтиофенол 1,4 
Нафталин 2,0 
Бензотиофен 5,6 
2,3-Дигидробензотиофен 1,6 
1-Метилнафталин 6,7 
Дифенил 32,2 
2-Этилнафталин 5,5 
1-Метил-4-фенилметилбензол 3,0 
2-Бутилнафталин 0,7 
1-Метилдифенил 4,4 
2,2'-Диметилдифенил 5,6 
9,10-Дигидрофенантрен 2,0 
Транс-1,2-дифенилэтилен 0,8 
1,2,3,4-Тетрагидроантрацен 3,7 
Антрацен 23,7 
Фенантрен 1,4 

 
Ранее было показано, что состав искусственной смеси, состоящей из двух-, трех- и четырёхколь-

чатых углеводородов (нафталин, антрацен и пирен), изменяется в ходе гидрогенизации в присутствии 
катализаторов на основе железа. Было также установлено, что антрацен быстрее гидрируется, в отли-
чие от пирена. В продуктах высокотемпературного гидрирования полициклических ароматических 
систем преобладают смешанные нафтеноароматические углеводороды с одним, максимум, двумя, 
нафтеновыми кольцами [2]. 

Добавление в модельную систему катализатора оксида железа привело к незначительным изме-
нениям. Содержание продуктов крекинга в гидрогенизате уменьшилось на 1,5 % и составило 59,4 %, 
а продуктов гидрирования незначительно увеличилось и составило 40,2 % (табл. 4). 
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Т а б л и ц а  4  

Состав продуктов совместной гидрогенизации модельной смеси  
антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен (катализатор Fe2O3, опыт № 3) 

Название соединения Содержание, % 

1,2-Диметилбензол 1,22 
Бензотиофен 0,43 
2-Метилтетралин 3,06 
1-Метилтетралин 2,09 
1,5-Диметилтетралин 0,50 
2-Метилнафталин 0,35 
Циклогексилбензол 6,53 
2-Этилнафталин 30,23 
1,5-Диметилнафталин 0,71 
2,6-Диметилтиофенол 1,13 
1,2-Дигидро-2,5,8-триметилнафталин 0,24 
1-Пропилнафталин 0,26 
Нафталин 0,50 
2-Метилдифенилметан 4,25 
6-Бутил-1,2,3,4-тетрагидронафталин 0,18 
1,2,3,4-Тетраметилнафталин 1,33 
2-Бутилнафталин 1,54 
2-Метил-1,1′- дифенил 5,28 
2,2′-Диметилдифенил 7,89 
9,10-Дигидроантрацен 1,91 
4-Метилдибензотиофен 4,70 
1,2,3,4-Тетрагидроантрацен 25,71 

 
Катализатор, разработанный фирмой «Shenhua», является нанокатализатором. В настоящее вре-

мя он проходит промышленные испытания во Внутренней Монголии (КНР) на заводе производитель-
ностью 6 млн. т в год жидких продуктов из угля [6]. 

Результаты экспериментов гидрогенизации смеси антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен с 
использованием нанокатализатора показали, что концентрация продуктов гидрирования составила 
44,8 %, а продуктов расщепления — 53,8 % (табл. 5). 

Т а б л и ц а  5  

Состав продуктов совместной гидрогенизации модельной смеси  
антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен (катализатор Shenhua, опыт № 4) 

Название соединения Содержание, % 
 

1 2 

1,2-Диметилбензол 0,83 
Бензотиофен 1,23 
2-Метилтетралин 4,16 
1-Метилтетралин 3,61 
1,5-Диметилтетралин 0,69 
2-Метилнафталин 0,28 
Циклогексилбензол 7,61 
2-Этилнафталин 31,01 
1,5-Диметилнафталин 0,63 
2,6-Диметилтиофенол 0,55 
2-Изопропилнафталин 0,38 
1,2-Дигидро-2,5,8-триметилнафталин 0,20 
Нафталин 0,64 
2-Метилдифенилметан 3,09 
1,2,3,4-Тетраметилнафталин 1,69 
2-Бутилнафталин 1,21 
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1 2 

2-Метил-1,1′-дифенил 4,54 
2,2′-Диметилдифенил 5,90 
9,10-Дигидроантрацен 1,09 
4-Метилдибензотиофен 3,07 
1,2,3,4-Тетрагидроантрацен 27,39 

 
Таким образом, при рассмотрении селективности катализаторов в отношении продуктов гидри-

рования установлено, что наиболее эффективным является катализатор фирмы «Shenhua». Самым 
неэффективным катализатором для модельной системы антрацен–бензотиофен–дифенил–фенантрен 
является пирит железа, так как выход целевых продуктов в разы меньше, чем при использовании дру-
гих катализаторов или же при проведении гидрогенизации без катализаторов. 
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