
روش با استفاده از  SAPO-34و   ZSM-5(MFI)بر روي کاتالیست  (MTO) هاي سـبک  متانول به الفینمطالعه واکنش  :پروژه موضـوع 
  Material studioو نرم افزار  مونت کارلو

 تاريساخ تاثیر ویژگی هايبا اسـتفاده روش مونت کارلو می توان ایزوترم جذب، انرژي جذب، روند پیشـرفت واکنش، شرایط موثر بر واکنش و   
از مقایســـه مقالات و پژوهش هاي انجام شـــده می توان نتیجه گرفت میزان جذب کاتالیســـت را بر واکنش و محصـــولات آن بررســـی کرد. 

رژي و انها (متانول، اتیلن و پروپیلن) با اسـتفاده از ایزوترم هاي جذب به صـورت مستقل مقایسه شده است اما مقایسه مقدار جذب   هیدروکربن
نتخاب پذیري تعیین او تیلن و پروپیلن)(ا براي تعیین میزان تولید هریک از الفین ها تیلن و پروپیلن)(ا ي سبکالفین ها در حضورجذب متانول 

 نسبت به هریک از آنها و یا تشکیل کک بررسی نشده است. 

ایجاد مختلف  Si/Alبا نسبت هاي  ZSM-5کاتالیست  می باشد بنابراین لازم است Si/Alنسبت  بر رفتار کاتالیسـت ها  از جمله عوامل موثر

 بررسی شوند.  براي دستیابی به ساختار با انرژي حداقلایزوترم هاي جذب و گزینش پذیري الفین هاي سبک  شده و سپس

 :اهداف

جهت راهنمایی مقالاتی در این زمینه (. )150و 50، 25مختلف ( Si/Alبا نسبت هاي  ZSM-5(MFI)ایجاد سـاختار کاتالیسـت    •

براي  T12هستند و سایت T12تا T1سـایت هاي   AL با SIپیوسـت شـده اند که نشـان می دهند بهترین نقاط جهت جایگزین    

ZSM-5(MFI)  بهترین سایت است(.  

ــیت بر روي  اتیلن و پروپلینو  متانول، دي متیل اترجـذب و ایزوترم هاي جذب  انرژي تعیین میزان  • و   ZSM-5(MFI)کاتالسـ

SAPO-34 

 تعیین تاثیر شرایط عملیاتی از جمله دما فشار بر گزینش پذیري الفین هاي سبک   •
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