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Abstract 

The Modified Claus process is the most common method for 

removing hydrogen sulfide from natural gas. Despite studies 

conducted on the simulation of catalytic beds in sulfur recovery 

units, no comprehensive research has yet been carried out on  

the impact of sulfur capillary condensation on catalyst 

deactivation. In the present study, dynamic modeling and 

simulation of sulfur production processes in catalytic beds were 

performed, considering the Claus reaction and hydrolysis. After 

validating the proposed mathematical model, the distribution of 

operational parameters such as temperature, pressure, and 

component concentrations, taking catalyst deactivation into 

account, was analyzed. The results from the simulation showed 

that, for the current case study, approximately 80% of the catalyst 

deactivates after 300 days of loading in the bed due to sulfur 

capillary condensation, resulting in a more than 49% reduction in 

sulfur production. 
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 چکیده

 یعیی از گاز طب یدروژنه یدحذف سولف یبرا یندفرا ینترشده، متداولکلاوس اصلاح یندفرا

 یافیت واحید باز  یسیتی کاتال یبسیترها  سازییهشب ینۀکه درزم ییهاوجود پژوهش بااست. 

گیوگرد بیر    یینگیمیو  یعیان م یرتأث یرامونپ یاست، تاکنون پژوهش جامعشدهگوگرد انجام

 سیازی یهو شیب  یسیاز است. در پژوهش حاضیر، میدل  نگرفتهانجام یستشدن کاتالفعالیرغ

کلاوس  یها، با درنظرگرفتن واکنشکاتالیستی بسترهای در گوگرد تولید یندفرا ینامیکید

 یهیا مشخصیه  یی  توز ،شیده ارائیه  یاضیی میدل ر  یاز اعتبارسینج شد. پسانجام یدرولیزو ه

. شدیبررس یستشدن کاتالفعال یرگرفتن غرا، فشار و غلظت اجزاء با درنظمانند دم یاتیعمل

درصید   ۸۰حاضیر، حیدود    یمیورد  ۀمطالعی  بیرای داد کیه  نشان سازیشبیه ازحاصل یجنتا

گیوگرد   یینگیمیو  یعانم یلدلآن در بستر، به یروز از شروع بارگذار 3۰۰از پس یستکاتال

 .یابدیمدرصد کاهش ۴۹از یشب یزن یدیگوگرد تول یزانو م شودمیفعال  یرغ

 15/11/1۴۰3تاریخ دریافت: 

 ۰5/۰3/1۴۰۴تاریخ پذیرش: 

 1۰7تا  ۸۹شماره صفحات: 

 

 :هاکلیدواژه

 واحد بازیافت گوگرد،

 وس،لاک فرایند

 یستی،کاتال هایبستر

 انتقال جرم،

 ینامیکی،د سازیمدل

 کاتالیست، شدنفعال یرغ

 گوگرد یینگیمو میعان
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 مقدمه .1

ز تیرش  مناب  اصلی تولید گوگرد در دنیا، استحصال آن از گیا  ازیکی

گیر چشم . افزایشاست 2اکسید کربنو دی 1هیدروژنحاوی سولفید 

 ۀیکاهش ذخایر گازهای شیرین در دنیا، تصف ،تب  آنمصرف گاز و به

منظیییور تولیییید پاییییدار گیییاز طبیعیییی   بیییهرا گازهیییای تیییرش 

 ۀاست. میزان مصرف گاز در سراسر جهیان در دو دهی  ساختهضروری

ال تریلییون متیر مکعیر در سی     ۴/2گذشته تقریباً دو برابر شده و از 

 تریلیییون ۴و  2۰2۰تریلیییون متییر مکعییر در سییال  ۹/3بییه  2۰۰۰

چنیین، مییزان   [. هیم 1]استافتهیافزایش 2۰23تر مکعر در سال م

ازن است، اما سهم مخیافتهبا مصرف آن افزایشتولید گاز نیز متناسر

رف گاز شیرین و میزان افزایش تولید گاز شیرین بسیار کمتر از مصی 

منظور گازهای ترش به ازاستفادهدلیل، همین[. به1]جهانی گاز است

 .استگاز ضروری تولید پایدار 

 ترش سولفید هیدروژن از جریان گاز ابتدا ،های گازاین پالایشگاهدر 

 سیی،س،شییود. ماننیید آمییین جییدا مییی ،هییای شیییمیاییحییلال راهاز

بیه   3شده در واحیدهای بازیافیت گیوگرد   سولفید هیدروژن جداسازی

تبیدیل سیولفید   تیرین روش  متیداول  شود.میگوگرد عنصری تبدیل

کییلاوس  فراینییدهییای کشییور رد در پالایشییگاههیییدروژن بییه گییوگ

( 1) آن در شییکلۀ شییدسییاده طرحییوارۀکییه  اسییتشییدهاصییلاح

 در کیوره  حرارتیی  ۀابتدا در مرحلی  فراینددر این است. شدهدادهنشان

بیه   S2Hسیوزد کیه نسیبت    ای میگونهبا هوا به S2Hسوم حدود یک

2SO  منظور پیشرفت مناسیر واکینش   بهنسبت. این [2]دشو 2برابر

 دوم ۀمرحل در س،س،کلاوس در بسترهای کاتالیستی ضروری است. 

 سیولفید  است، در بسیترهای کاتالیسیتی   فرایندکه بخش کاتالیستی 

و دهید  میی واکنش کاتالیست درحضور گوگرد اکسیددی با هیدروژن

سه بستر کاتالیستی، میزان  ازاستفادهدرصورت . شودگوگرد تولیدمی

راکتورهای کاتالیستی . [3]درصد برسد ۹7تواند تا بازیابی گوگرد می

و افیزایش درصید بازیافیت     فرایندنقش مهمی در راندمان  ،این واحد

 گوگرد دارند.

های مهم در این واحد، میعان مویینگی و رسوب گوگرد چالش ازیکی

شییدن منافییذ سییدوداییین رسییوب باعیی  م. اسییتهییا در کاتالیسییت

کاهش تواند منجربه و می شودمیها فعالیت آنو کاهش  هاکاتالیست

هییای نگهییداری و تعییوی   و افییزایش هزینییه سییامانهعمییر مفییید 

سازی دقیق ایین  ی و شبیهسازمدلدلیل، همینبه شود.  هاکاتالیست

واحید   ۀطراحیی مناسیر و بهینی    منظوربه بسترها از اهمیت فراوانی

 .برخوردار است

 
 . طرح1شکل 

 1وارۀ واحد بازیافت گوگرد.

Figure 1. Schematic of the sulfur recovery unit. 
 

1. Hydrogen Sulfide (H2S) 2. Carbon Dioxide (CO2) 3. Sulfur Recovery Units (SRU) 
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سیولفید هییدروژن را    ۀسیینتیک تجزیی   ،واسیلیوس و پاپایاننیاکوس 

کردنید. هیدف   ای بررسیی لولهدر یک راکتور  2MoS برروی کاتالیزور

هیای درگییر در   ها بررسی فعالیت کاتالیسیت و سیازوکار واکینش   آن

برای نرخ سرعت واکنش را مختلف  ۀرابطها سه تجزیه بود. آن فرایند

 ۀهیا بیا مقیادیر واقعیی، رابطی     نتیایج آن  ۀبا مقایسی  وررسی بکلاوس 

[. ۴]دنید کربرای نیرخ سیرعت واکینش کیلاوس مشیخ       را مناسر

CS₂ اتتأثیر ،کارانمرک و هکلا را برروی آلومینا و تیتانییا   COS و 

 CS₂هیا دریافتنید کیه تبیدیل    کردنید. آن کلاوس بررسیی  فراینددر 

شیود.  میی انجام)آبکافت( هیدرولیز  راهآلومینا یا تیتانیا از  ازاستفادهبا

CS₂ شد که فعالیت بالای تبیدیل دادهها نشاندر کار آن چنین،هم  

در دمای  SO₂ واکنش آن با دلیلبهاست ست تیتانیا ممکندر کاتالی

که آلومینا بیه   دادندگزارش ،بر اینعلاوهباشد.  سلسیوس ۀدرج 32۰

[. 5]نیسییت CS₂ تیتانیییا کاتییالیزوری مییاثر بییرای تبییدیل  ۀانییداز

بییه میعییان و تبخیییر گییوگرد بییرروی باتوجییه و مییاتروس زاگورویکییو

بسترهای کاتالیستی، مدلی را برای انتقال جیرم و تبیادل انیرژی در    

در هیا  آن. کردندهیا پیشینهاد  سطح بین فاز گاز و جامد در کاتالیست

 ،شیده جهت جرییان گیاز تصیفیه    کردند که با تغییراین پژوهش بیان

بیه بخیار   ای واکینش  بیا گرمی  را  شیده از گوگرد میای  بخشی توانمی

های دینامییک سییالات   مدل ازاستفاده[. زغبی و رزاق با6]کردتبدیل

هیای شییمیایی در   سازی توزی  جریان و واکینش محاسباتی به شبیه

دادند کیه  ها نشانکلاوس پرداختند. آن فرایندهای کاتالیزوری مبدل

ارند و ماثری د عملکرد ،جریان ۀکنندعنوان توزی شده بهربسترهای پ

وری تیوان بهیره  اصیلاحات طراحیی، میی    راهبا بهبود توزی  جریان از

تواند منجربیه نیرخ   داد. این بهبود میرا افزایش ستیبسترهای کاتالی

وییژه  های صنعتی، بهفرایندوری عملیاتی بهتر در تبدیل بالاتر و بهره

 ریی غسازمدل ،شاهسوند[. اسفندیاری و 7]شود گاز ترش ۀدر تصفی

رهای کاتالیستی واحید بازیافیت گیوگرد را درحضیور     بست شدنفعال

هیا در پیژوهش خیود    کردنید. آن ترکیبات سنگین آروماتیک بررسیی 

، واحید کیلاوس  درصید بیرای    ۹7ذکرکردند که باوجود بازده اسمی 

 چنیین، هیم ازجمله میعان گوگرد در بستر و  ،برخی مشکلات دلیلبه

ن، تولوئن و زایلین، بیازده واقعیی   ها ازجمله بنزوجود برخی ناخالصی

 ریی و ایین عوامیل باعی  غ    یابید می مرور زمان کاهشها بهکاتالیست

ی سازمدل ،اطمیف. نبی کندی و ]۸[شودها میکاتالیست شدنفعال

و آن را با  نددادکلاوس را انجام فرایندسینتیکی واحد بازیافت گوگرد 

میوردی   ۀگوگرد در مطالعی میزان بازیابی  کردند.مدل تعادلی مقایسه

 هیا، در کیار آن  . میدل سیینتیکی  شدگزارشدرصد مولی  ۴/۹7ها آن

 %2در کوره و  %۴دبی مولی خروجی مواد مختلف را با انحراف نسبی 

 %3مدل تعیادلی   چنین،همکرد. بینیهای کاتالیزوری پیشدر مبدل

H₂ انحراف برای نسبت S/SO₂ که مدل سینتیکی داد، درحالینشان 

ی کیاهش  سیاز مدل ،خاتمی و همکاران [.۹]داشتانحراف %2/۰تنها 

واحد بازیابی گیوگرد پالایشیگاه سیوم    های کاتالیستی فعالیت راکتور

 ۀانیداز  تیأثیر هیا  دادند. آنپارس جنوبی را براساس تئوری نفوذ انجام

 بر کاهش را هاشدن کاتالیستذرات کاتالیزور، رسوب کک و سولفاته

داد کیه رسیوب کیک،    کردنید. نتیایج نشیان   سازیشبیه هاآن فعالیت

های حلقیوی  مولکول وسیلۀبه هاستویژه مسدودشدن منافذ کاتالیبه

و  فتاحعبدل  [.1۰]شودمی هاآنآروماتیک، باع  افت سری  فعالیت 

 . نتیایج کردنید سیازی بعدی شبیهسه را کلاوس راکتورهای ،همکاران

 ،جریان ۀکنندعنوان توزی به ی،کاتالیستهای بستر داد کهنشان هاآن

باع  توزیی    ،زیرا قطر ذرات کوچک و تخلخل کم ،کندمیماثر عمل

ی و سیاز میدل  ،[. قهرآلیود و همکیاران  11]شیود مناسر سرعت میی 

کلاوس صنعتی )بخش حرارتیی و کاتالیسیتی( را    فرایندسازی بهینه

بازییابی گیوگرد بیا     حداکثربه ها دستیابیدادند. هدف اصلی آنانجام

شامل تبدیل حرارتی در کوره  ،شدهکلاوس اصلاح فرایندسازی بهینه

ی سیاز میدل  ازپیس و تبدیل کاتالیستی در دو راکتور بستر ثابت بود. 

هیای  سیازی بیا داده  با قوانین بقای جرم و انرژی، نتایج شیبیه  فرایند

 ،الگیوریتم ژنتییک   زااسیتفاده سازی باشد. بهینهواحد صنعتی مقایسه

 درصید بهبیود   63/۴ شدهبهینه فرایندداد که بازیابی گوگرد در نشان

برای افزایش را راکتور حرارتی خودکار  عملکرد چنین،هماست. یافته

زاهد و  .]12[دکردنبررسی های گوگردبازیابی گوگرد و کاهش آلاینده

 بیا روش را  دو تحلیل پینچ واحد بازیابی گیوگر سازی بهینه همکاران

مصیرف   هیا مییزان  تاب  هیدف در پیژوهش آن   کردند.بررسی کلاوس

 دادنشیان  هاآن سازیشبیهاز حاصل نتایجبود.  فرایند ۀانرژی و هزین

افیزایش و   درصید  1۸میزان بازیابی گیوگرد تیا    ،که در شرایط بهینه

و  میدحت  .]13[یابید میی کیاهش  درصید  53/2۸های انرژی تا هزینه

 دو گیوگرد  بازییابی  واحید  سیازی بهینیه  و سیازی شبیه نیز همکاران

هیدف پیژوهش   . دادنید انجیام  کلاوس فرایند ازاستفادهبارا  ایمرحله

و  دمیای ورودی بیه بسیترهای کاتالیسیتی     ۀها یافتن مقادیر بهینآن

 دادنشانها آن نتایج. بود کوره به ورودی هوای جریان دبی چنین،هم
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 راکتور برای سلسیوس ۀدرج 27۰ دمای در گوگرد تولید حداکثر که

 .]1۴[آیدمیدستبه دوم راکتور برای سلسیوس ۀدرج 21۰ و اول

لاوس بسترهای کاتالیسیتی واحید کی    دقیق سازیی و شبیهسازمدل

کیاهش فعالییت    میزان بینیپیش آن و عملکردسازی بهینه منظورهب

بی گیوگرد،  به افزایش بازییا  توانداین امر می کاتالیست ضروری است.

هییای واحیید افییزایش عمییر کاتالیسییتهییا و کییاهش انتشییار آلاینییده

سیازی بسیترهای   ی و شیبیه سیاز مدلدر پژوهش حاضر،  کند.کمک

بیر  مبتنیی و ییک میدل نیوین     ازاستفادهکلاوس با فرایندکاتالیستی 

 لیستیی بستر کاتاهااصول انتقال جرم و با درنظرگرفتن تمام واکنش

 است.شدهشرایط ناپایا انجام در

 ۀسیامان شده برای های ارائهسایر مدل بهرا نسبتمدل حاضر  نوآوری

 نخسیت،  اصیلی دانسیت.   مشخصیۀ درنظرگیرفتن دو   توانمی مذکور

 بییر درنظرگییرفتن اثییرات میعییان مییویینگی گییوگرد درطییول زمییان 

هیای  مشخصیه و توزیی  غلظیت اجیزاء و    شیدن کاتالیسیت   فعال غیر

ضیریر   ازاسیتفاده جای براین، بهعلاوه .استرطول رآکتور عملیاتی د

زمان واکینش در  سازی همشبیه حاضر از ، در مدل1اثربخشی واکنش

 اسیت. شدهبهره گرفتهدرون ذرات کاتالیست  واکنش در سیال و ۀتود

بینیی نیرخ کیاهش فعالییت کاتالیسیت      شده، پیشاز مدل ارائههدف

شیدن  فعیال  غیر تأثیر، سرانجاماز میعان مویینگی گوگرد است. ناشی

هییای عملیییاتی در عمییق بسییتر   مشخصییهکاتالیسییت بییر توزییی   

 .شودمیتحلیل

 

 سازی. مدل2

که در شیرایط عملییاتی، میعیان گیوگرد در بسیترهای      این بهباتوجه

شیوند   فعال میی  مرور زمان این بسترها غیر، بهدهدمیرخکاتالیستی 

بسیترهای کاتالیسیتی در واحیدهای بازییابی      عملکرد ۀنحو ،نیبنابرا

صیرفاً میعیان گیوگرد     ،صورت ناپایا است. در پژوهش حاضرگوگرد به

 چنیین، هیم  .شیود میی فرضسازی کاتالیست فعال عنوان عامل غیربه

درنظیر   (z) تغییرات تنهیا درجهیت عمیق بسیتر    (، 2به شکل )باتوجه

 .اسیت شیده نظیر   در جهیات دیگیر صیرف   تغیییرات   از گرفته شده و

 .استشدهفرض آرمانیصورت ، رفتار گاز بهفرایندفشار پایین  دلیلبه

صیورت آدیاباتییک   بیه  فرایندبندی در راکتور، عایق ازاستفاده دلیلبه

صیورت  با قطر یکسان بیه  نیز تمام کاتالیزورها .استشدهدرنظرگرفته

 .اندشدهکروی فرض

از گیوگرد(  غیرجرم هر جزء )به ۀگرفته، موازنانجامبه فرضیات باتوجه

. اسیت ( 1) ۀصورت رابطبرای فاز سیال در هر المان درطول بستر، به

زمیان، بایید    بهنسبتبه تجم  گوگرد در هر المان ، باتوجهچنین،هم

د. شیو زمان نیز در این رابطیه لحیا    بهنسبتتغییرات غلظت گوگرد 

 .]15[استشدههدادنشان( 2) ۀجرم گوگرد در رابط ۀزنبنابراین، موا

 

(1) 𝒅(𝐺𝑦𝑖)

𝒅𝒛
= −Ni ( 𝑆𝑏𝑒𝑑 𝑎)                      𝑖 ≠ 𝑠𝑢𝑙𝑓𝑢𝑟   

 

(2) (𝜀𝑝 𝑆𝑏𝑒𝑑)
 𝒅(𝐶𝑖)

𝒅𝒕
=  −

𝒅(𝐺𝑦𝑖)

𝒅𝒛
 − Ni ( 𝑆𝑏𝑒𝑑 𝑎)     𝑖 = 𝑠𝑢𝑙𝑓𝑢𝑟    

 

 ۀدر تیود  iمیاده   جیزء میولی   𝑦𝑖دبی مولی فاز گاز،  𝐺فوق،  ۀدر رابط

مسیاحت سیطح عمیود بیر      i ،𝑆𝑏𝑒𝑑شار انتقال جرم جیزء   iNسیال، 

ذرات  ۀسیطح وییژ   aضخامت المیان،   dzجریان در بستر کاتالیستی، 

 𝐶𝑖 چنیین، هم. استکاتالیست  2ایتخلخل درون ذره 𝜀𝑝کاتالیست و 

اسیت کیه   . ذکر این نکته ضیروری استسیال  ۀغلظت گوگرد در تود

شود. تغییرات غلظت گوگرد باع  تغییر در غلظت سایر اجزاء نیز می

(، نیاز به شرایط مرزی و اولیه بیرای  2( و )1حل معادلات ) منظوربه

 ۀهیای واقعیی مطالعی   . شرط میرزی در داده استغلظت تمامی اجزاء 

شود. شرط اولیه نیز بیرای غلظیت تمیامی اجیزاء در     میموردی داده

شده در حالت پایا داده، از حل معادلات شرحt=0زمان  طول بستر در

 قابل محاسبه است.

 
.گیری بستر کاتالیستی. نمایۀ المان2شکل 

 1 

Figure 2. Catalytic bed element profiling. 

 

1. Effectiveness Factor 2. Intera Particle Porosity 



 

 (1404) وسهصد و چهلـ شماره  موچهاربيستنشريه مهندسي شيمي ايران ـ سال  94 
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آورد. در دسیت زیر بیه  ۀتوان از رابطذرات کاتالیست را می ۀسطح ویژ

تخلخییل بسییتر  𝜀𝑏𝑒𝑑هییای کاتالیسییت و قطییر دانییه 𝑑𝑝اییین رابطییه 

 .]16[است

 

(3) 𝑎 = 6 (1 − 𝜀𝑏𝑒𝑑)/𝑑𝑝 

 

 GiFو  ikتوان بر مبنیای ضیرایر انتقیال جیرم     شار انتقال جرم را می

 .]13[( نوشت۴) ۀصورت رابطبه

 

(۴) 𝑁𝑖 = −𝑘𝑖 ′′′(𝑦𝑖 − 𝑦𝑠𝑖)  = 𝛼𝑖  𝐹𝐺𝑖 𝑙𝑛 (
𝛼𝑖−𝑦𝑠𝑖

𝛼𝑖−𝑦𝑖
)   

 

در سیطح بیین سییال و ذرات     iمیاده   جیزء میولی   𝑦𝑠𝑖در این رابطه 

𝑘𝑖 چنیین، هیم آیید.  میدسته( ب26) ۀکاتالیست است که از رابط
و  ′′′

GiF  ضرایر انتقال جرم جزءi   و𝛼𝑖  سازوکار انتقال جرم برای جزءi 

 .]16[زیر قابل محاسبه است ۀکه از رابط است

 

(5) 𝛼𝑖 =
𝑁𝑖

∑ 𝑁𝑖
𝑛
𝑖=1

 

 

تاب  سازوکار انتقال جیرم نیسیت و از روابیط     GiFضریر انتقال جرم 

k𝑖 تیوان میی ، GiF ۀبیا محاسیب   ،. بنابراینشودمیحسابتجربی 
را از  ′′′

( نیاز به 6) ۀمطابق رابط ،GiF ۀمحاسب منظوربه. کردحساب( ۴) ۀرابط

است و عدد شروود برای انتقال جیرم   1عدد بدون بعد شروود ۀمحاسب

 .]17[آیدمیدست( به7) ۀاز روی سطح کره از رابط

 

(6) 𝐹𝐺𝑖 =
𝑆ℎ𝑖  𝐶𝑡  𝐷𝑖𝑚 

𝑑𝑝
 

 

(7)𝑆ℎ𝑖 = 2 + 1.1𝑅𝑒0.6𝑆𝑐𝑖
0.33 {

0.06 ≤ 𝑆𝑐 ≤ 70600
3 ≤ 𝑅𝑒 ≤ 10000  

0.6 𝑚𝑚 ≤ 𝑑𝑝 ≤ 17.1 𝑚𝑚
         

 

که از روابیط   استعدد رینولدز  Reاشمیت و  عدد 𝑆𝑐𝑖 (،7) ۀدر رابط

 .]1۸[آیدمیدست( به۹( و )۸)

 

(۸) Sc𝑖 =
𝜇𝑚

𝜌𝑔 𝐷𝑖,𝑚
 

 
 

1. Sherwood Number (Sh) 

(۹) Re =
ρg v  dp

μm
 

 

( 1۰روی مخلوط گازی اسیت کیه از رابطیۀ )   گران 𝜇𝑚(، ۸در رابطۀ )

 .]1۹[آیدمیدستبه

 

(1۰) 𝜇𝑚 = ∑
𝜇𝑖

1+
1

𝑦𝑖
  ∑ 𝑦𝑖 ∅𝑖 𝑗

𝑛
𝑗=1
𝑗≅𝑖

𝑛
𝑖=1 

 

 ۀتوان آن را از معادلی هر جزء است که می رویگران 𝜇𝑖در این رابطه 

، ضریر 𝑖 𝑗∅ چنین،همآورد. دستالف به ۀ( موجود در ضمیم۴-)الف

 کنش بین اجیزاء درنظرگرفتن برهم برایپیچیدگی است. این ضریر 

از جیرم  رود کیه تیابعی  کیارمی بیه  رویگیران تیر  دقییق  ۀمحاسب برای

 ۀتیوان از رابطی  ایین ضیریر را میی    .استاجزاء  رویگرانمولکولی و 

 .]1۹[دست آورد(، به11)

 

(11) ∅𝑖 𝑗 =

[1+(
𝜇𝑖
𝜇𝑗

)

1
2

  (
𝑀𝑗

𝑀𝑖
)

1
4

 ]

2

4

√2
 [1+

𝑀𝑖
𝑀𝑗

]

1
2

 

 

در مخلییوط گییازی اسییت.  iضییریر نفییوذ جییزء  𝐷𝑖𝑚(، ۸) ۀدر رابطیی

دهید،  چنانچه انتقال جرم در یک محیط چندجزئی و در فاز گیاز رخ 

شیار   ۀمحاسب بهنسبت، ]2۰[راثمفهوم ضریر نفوذ ماز استفادهباباید 

( 12) ۀاز رابطیی تییوانمییید. اییین ضییریر را کییرانتقییال جییرم اقییدام

 𝐷𝑖𝑚شود ضیریر نفیوذ میاثر    میکه مشاهدهگونهآورد. هماندستبه

. چنانچه استخاصیت سامانه نبوده و تاب  شار نفوذی اجزای مختلف 

هیا مثبیت و در   انتقال یابند مقدار شار آن iاجزاء در جهت نفوذ جزء 

 شود.میدرنظرگرفتهها منفی شار آن ،غیر این صورت

 

(12) 𝐷𝑖,𝑚 =
𝑁𝑖−𝑦𝑖 ∑ 𝑁𝑗

𝑛
𝑗=𝑖

∑
1

𝐷𝑖𝑗
(𝑦𝑗𝑁𝑖−𝑦𝑖𝑁𝑗)𝑛

𝑗=𝑖 

   

 

فولر  ۀکه از رابط است jدر جزء  iضریر نفوذ جزء  𝐷𝑖𝑗فوق  ۀدر رابط

 .]2۰[صورت زیر قابل محاسبه استبه

 

(13) 𝐷𝑖,𝑗 (
𝑀2

𝑠
) =

10−4 (0.00143 𝑇1.75)

𝑃.𝑀
𝑖,𝑗

1
2  (𝑣𝑖

1
3⁄ + 𝑣𝑗

1
3⁄

)

2        𝑝 = 𝑏𝑎𝑟   , 𝑇 = 𝐾 
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  j و جیزء  iترتییر حجیم مولکیولی جیزء     به 𝑣𝑗و  𝑣𝑖(، 13) ۀدر رابط

 است jو   iجرم مولکولی میانگین دو جزء 𝑀𝑖,𝑗 چنین،هم. ]1۸[است

 آید.میدست( به1۴) ۀکه از رابط

 

(1۴) 𝑀𝑖,𝑗 =
2 𝑀𝑖𝑀𝑗

𝑀𝑖+𝑀𝑗
 

 

صیورت  ( را بیه 2( و )1معادلات )شدۀ توان فرم گسستهدرنهایت، می

 روابط زیر نوشت:

 

Gyi|𝑗
𝑡 −  Gyi|𝑗+1

𝑡 − 𝛼𝑖|𝑗
𝑡   𝐹𝐺𝑖|𝑗

𝑡  𝑙𝑛 (
𝛼𝑖|𝑗

𝑡−𝑦𝑠𝑖|𝑗
𝑡

𝛼𝑖|𝑗
𝑡−𝑦𝑖|𝑗

𝑡 ) (𝑆𝑏𝑒𝑑)𝑎 =

 0         {

   𝑖 ≠ 𝑠𝑢𝑙𝑓𝑢𝑟     
t = 0: dt: t  
   j = 1: dz: z

  

(15) 

Gyi|𝑗
𝑡 −  Gyi|𝑗+1

𝑡 − 𝛼𝑖|𝑗
𝑡   𝐹𝐺𝑖|𝑗

𝑡  𝑙𝑛 (
𝛼𝑖|𝑗

𝑡−𝑦𝑠𝑖|𝑗
𝑡

𝛼𝑖|𝑗
𝑡−𝑦𝑖|𝑗

𝑡 ) (𝑆𝑏𝑒𝑑)𝑎 −

ṅ𝑐𝑐|𝑗
𝑡 =  0     {

   𝑖 = 𝑠𝑢𝑙𝑓𝑢𝑟     
t = 0: dt: t  
   j = 1: dz: z

          

(16) 

 

بیه گیوگرد، مقیدار گیوگرد     جیرم مربیوط   ۀفوق، در موازن ۀطبق رابط

 سیال ۀشده با گذر از عمق بستر را باید از مقدار گوگرد در تودمیعان

تیوان مطیابق   شیده، میی  میزان گوگرد میعیان  ۀکرد. برای محاسبکم

ظیر  ن( از اختلاف فشار جزئی با فشار مویینگی جزء مورد 17) ۀمعادل

 .کرداستفاده

 

(17) 𝑛̇𝑐𝑐 =
(𝑝−𝑝𝑐𝑐) 

𝐺

𝜌𝑚

𝑅𝑇
 

 

ی گیوگرد  فشار بخار و فشار میویینگ  ترتیربه ccpو  pفوق  ۀدر معادل

بی مولی دمقدار  G چنین،همآید. میدست( به1۹) ۀاست که از رابط

و  ثابیت جهیانی گازهیا    Rدما،  Tگاز در شرایط دما و فشار عملیاتی، 

mρ از، آل درنظرگرفتن گی فرض ایده بهباتوجه. استمولی گاز  چگالی

 Pه . در ایین رابطی  ]21[آیید میی دست( به1۸) ۀاز رابط چگالیمقدار 

 .است سامانهفشار کل 

 

(1۸) 𝜌,𝑚 =
𝑃 𝑀𝑤

𝑅𝑇
 

(، از 1۹) ۀآوردن فشار میویینگی گیوگرد، مطیابق رابطی    دستبه برای

 ۀمعادلیی ۀیافتییکییه تعمیییم  -]Ostwald–Freundlich ]22 ۀمعادلیی

 شود.میاستفاده -است ]23[کلوین

 

(1۹) 𝑙𝑛
𝑝

𝑝𝑐𝑐
=

𝛾𝑉𝑚 cos (𝜃)

𝑟𝑅𝑇
    

 

گیوگرد   یحجم میول  mVو  بخار / یما یکشش سطح γ بالا ۀمعادل در

کیه بیرای    اسیت کاتالیسیت   هیای هحفرشعاع  r یننچاست. هم  یما

بیییرای  .]2۴[اسیییتنیییانومتر  5/3کاتالیسیییت آلومینیییا در حیییدود 

کرد که ه( استفاد2۰) ۀتوان از معادلآوردن کشش سطحی میدستبه

هییای آزمایشییگاهی کشییش سییطحی از بییرازش منحنییی دادهحاصییل

 .]25[است

 

𝛾 =  −3 × 10−7 𝑇3 +  0.0003 𝑇2  −  0.1574 𝑇 +  74.551     
(2۰) 

 

 (21تییوان از معادلییۀ )ازطرفییی، حجییم مییولی گییوگرد مییای  را مییی 

، ρ𝑠، حجم مولکولی گوگرد میای  و  𝑀𝑤𝑠آورد. در این معادله دستبه

 .]26[گوگرد مای  است چگالی

 

(21) 𝑣𝑚 =
𝑀𝑤𝑠

𝜌𝑠
 

 

ت بین شار انتقال جرم و نرخ سرعت واکنش در سطح بین ذرا ۀرابط

 زیر است: ۀصورت رابطکاتالیست و فاز گاز به

 

(22) 𝜉  𝑅𝑖  𝑚𝑐 =  𝑁𝑖    ( 𝑆𝑏𝑒𝑑  𝑑𝑧 𝑎) 

 

جرم بسیتر   𝑚𝑐 سازی کاتالیست و ضریر غیر فعال 𝜉، فوق ۀدر رابط

بیر واحید    iجیزء   نرخ سرعت واکنش ،𝑅𝑖 چنین،همکاتالیستی است. 

نسبت استوکیومتری بین اجزاء و  ازاستفادهجرم کاتالیست است که با

تیوان  (، میی 1های موجیود در جیدول )  نرخ سرعت واکنش بهباتوجه

آورد. این معادلیه  دسترا به ها، آنکننده در واکنشبرای مواد شرکت

(، قابیل اسیتفاده   1) هیای جیدول  برای تمام اجزاء موجود در واکنش

 است.
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 .]27[هاهای فرایند کلاوس و معادلات نرخ سرعت واکنششده در کاتالیستهای انجامواکنش. 1جدول 

Table 1. Reactions in the catalysts of the Claus process and Reaction Rate Equations [27]. 

Place Rate of reaction Reaction Reaction no. 

All 

reactors −𝑅𝐻2𝑆 =
𝐾𝑠 ∗ (𝑃𝐻2𝑆 ∗ 𝑃𝑠𝑜2)0.5 − (

1
𝐾

) 𝑃𝐻2𝑂 ∗ 𝑃𝑆6

0.25) 

(1 + 𝐾𝐻2𝑂 ∗ 𝑃𝐻2𝑂)2  2𝐻2𝑆 + 𝑆𝑂2 →
1

2
𝑆6 + 2𝐻2𝑂 1 

First 

reactor 
−𝑅𝐶𝑂𝑆 =

𝑘𝐶𝑂𝑆 ∗ 𝑃𝐶𝑂𝑆 ∗ 𝑃𝐻2𝑂

1 + 𝐾𝐻2𝑂𝑃𝐻2𝑂
 𝐶𝑂𝑆 + 𝐻2𝑂 → 𝐻2𝑆 + 𝐶𝑂2 2 

First 

reactor 
−𝑅𝐶𝑆2 =

𝑘𝐶𝑆2
∗ 𝑃𝐶𝑆2

∗ 𝑃𝐻2𝑂

1 + 𝐾𝐻2𝑂𝑃𝐻2𝑂
 𝐶𝑆2 + 2𝐻2𝑂 → 2𝐻2𝑆 + 𝐶𝑂2 3 

All 

reactors 
 𝑆6 =

6

𝑛
 𝑆𝑛 4 

 

هیا و ثوابیت موجیود را    سیرعت واکینش   ریضیرا که ذکر است بهلازم

 کرد.الف مشاهده ۀمیدر ضم توانیم

در  .صیورت زییر نوشیت   ( را بیه 23) شدۀ معادلۀتوان فرم گسستهمی

 تخلخل بستر کاتالیستی است. 𝜀رابطه این

 

(23) 𝜉|𝑗
𝑡   𝑅𝑖|𝑗

𝑡  (1 − 𝜀) 𝜌𝑐 = 𝑘𝑖|𝑗
𝑡  (𝑦𝑖|𝑗

𝑡 − 𝑦𝑠𝑖|𝑗
𝑡) 

 

شیدن  دلیل غیر فعیال ها را بهچنین، تغییر در نرخ سرعت واکنشهم

( 2۴شده در معادلیۀ ) کاتالیست )در اثر میعان گوگرد( با ضریر ارائه

سیازی کاتالیسیت   غیر فعالآورد. این ضریر، ضریر دستتوان بهمی

 شود.میها ضربدارد و در نرخ سرعت واکنشنام

 

(2۴) 𝜉 =
𝑉1

𝑉2

 

 

شده در هر المان مجموع دبی حجمی گوگرد میعان 1V ،رابطه در این

آیید.  میی دسیت (، بیه 25) ۀدر مراحل زمانی مختلف است که از رابط

 در هر المان است. هاهمجموع حجم حفر 2V چنین،هم

 

(25) 𝑉1 = 𝑁𝑡𝑐 𝑉𝑚 

 

شیده در هیر   مجموع دبی مولی گیوگرد میعیان    𝑁𝑡𝑐 ،فوق ۀدر معادل

مجموع حجم  ۀمنظور محاسبالمان در مراحل زمانی مختلف است. به

منظیور،  بیدین د. آوردسترا به ایذره، ابتدا باید تخلخل درونهاهحفر

 شودمیحساب(، ابتدا حجم فضای خالی کاتالیست 25) ۀمطابق رابط

 آید.میدستای بهذره( تخلخل درون26) ۀمطابق رابط س،س،و 

(26) 𝑃𝑜𝑟𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒 =   𝑉𝑃   𝑚𝐶 

 

(27) 𝜀𝑃 =
𝑃𝑜𝑟𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒

𝑆𝑏𝑒𝑑  ℎ
 

 

برحسییر جییرم  هییاه، حجییم فضییای خییالی حفییرPVدر روابییط فییوق 

 چنیین، هیم آیید.  میدستبه BJHآنالیز  با معمولاًکاتالیست است که 

cm  جرم کاتالیست و𝑃𝑜𝑟𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒 و هاهحجم فضای خالی حفر𝜀𝑃 

آوردن تخلخییل دسییتای کاتالیسییت اسییت. بییا بییهذرهتخلخییل درون

ۀ در هر المان از رابطرا  هاحفرهتوان حجم کاتالیست، می ایذرهدرون

 آورد.دست( به2۸)

 

(2۸) 𝑉2 =  (𝑆𝑏𝑒𝑑  𝑑𝑧) 𝜀𝑃 

 

 ( قابل بیان است.2۹صورت رابطۀ )انرژی برای حالت ناپایا بهموازنۀ 

 
𝜕(𝐺𝐶𝑃𝑇)

𝜕𝑡
= ∑ 𝐶𝑓𝐻1 𝜉

𝑖
  𝑅𝑘  (−∆𝐻𝑟𝑥𝑛𝑘) 𝑆 ∆𝑍 𝜌𝑏 +𝑛

𝑗=1

∆𝐻𝑝 − ∆𝐻𝑅 + ṅ𝑐𝑐 ∆𝐻𝑐𝑜𝑛𝑑 + 𝑄𝑙𝑜𝑠𝑠  
(2۹) 

 

ام،  kنییرخ سییرعت واکیینش  kRدمییای فییاز گییاز،  Tفییوق  ۀدر معادلی 

∆𝐻𝑟𝑥𝑛𝑘واکیینش  ، گرمییای اسییتانداردk  ،∆𝐻𝑝 آنتییال،ی  تغییییرات

مییزان   𝑄𝑙𝑜𝑠𝑠هیا و  دهنیده تغییرات آنتال،ی واکینش  𝐻𝑅∆ها، وردهافر

بیودن بسیتر، برابیر صیفر     فرض عایق بهباتوجهاتلاف حرارت است که 

وجیود   دلیلبهضریر تصحیح حرارتی است که  𝐶𝑓𝐻 چنین،هم. است

 بیه باتوجیه شود. میتعریفهای مختلف گوگرد در جریان گاز آلوتروپ

 ی ایین برا وجود گوگرد در واکنش اصلی کلاوس، ضریر مذکور فقط
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مقیدار آن برابیر    زیدرولیه یهاواکنش یشود و برایمفیواکنش تعر

، مقدار آنتال،ی مورد نیاز برای میعیان  𝐻𝑐𝑜𝑛𝑑∆  چنین،هم است. کی

( و 3۰تیوان از معیادلات )  را میی  𝐻𝑝∆و  𝐻𝑅∆مقیادیر   گوگرد اسیت. 

 آورد.دست( به31)

 

(3۰) ∆𝐻𝑅 = ∫ 𝑛𝑖   𝑐𝑝𝑖   𝑑𝑇
25

𝑇𝑖 

 

(31) ∆𝐻𝑝 = ∫ 𝑛𝑖   𝑐𝑝𝑖   𝑑𝑇
𝑇𝑖+1

25
 

 

𝑛𝑖در معادلات فوق   جزء ۀویژظرفیت حرارتی  𝑐𝑝𝑖و  iدبی مولی جز   

i توان به ظرفیت حرارتی ویژه برحسر دما را میمربوط ۀاست. معادل

هیای  کرد. این معادله از برازش منحنیی داده الف مشاهده ۀضمیمدر 

هیای  میواد در دماهیای مختلیف موجیود در بانیک داده      ۀگرمای ویژ

 است.آمدهدستی بهفرایندافزارهای نرم

رگان ا ۀاز رابط ،افت فشار گاز درحین عبور از بستر ۀمنظور محاسبهب

 .]2۸[صورت زیر استبه شود کهمیاستفاده
 

(32) −𝜕𝑃

𝜕𝑍
|𝑗

𝑡 =
(1−𝜀)

𝜀3 . (1.75 + 4.2 
1−𝜀

𝑅𝑒|𝑗
𝑡) .  

𝜌𝑔|𝑗
𝑡  (𝑢𝑧|𝑗

𝑡)2

𝑑𝑝
 

 

ر زمانی د ۀدر این پژوهش میزان میعان مویینگی گوگرد در هر مرحل

ن کیه انباشیتگی گیوگرد درو   این بهباتوجهشود. میحسابکاتالیست 

وفیر   کاتالیست درطول زمان موجیر مسدودشیدن خلیل    هایحفره

د، در پژوهش حاضر مییزان  شوآن می ۀکاتالیست و کاهش سطح ویژ

 ،کاتالیسییت درطییول زمییان و در هییر المییان   هییایحفییرهپرشییدن 

له أاین مس چنین،همشود. میداده تأثیردر معادلات و  شودمیحساب

و باعی    گیذارد تیأثیرمی هیای مختلیف   سرعت واکینش در زمیان   بر

 شود.کتور میااتی رتغییرات در غلظت اجزاء و شرایط عملی

 ۀهیا و کلیی  وابستگی غلظت اجزاء، دما، نرخ سرعت واکینش  بهباتوجه

از حاصیل  روابیط کیه  اسیت روابط کمکی در هر المان به یکدیگر، لازم

صیورت  بهو روی سطح کاتالیست  گازدر فاز  های جرم و انرژیموازنه

دهید.  می( الگوریتم حل معادلات را نشان3) . شکلشودزمان حلهم

زمیانی و در هیر المیان، معیادلات      ۀمطابق این نمودار، در هر مرحلی 

یافتیه و فشیار   مقیدار گیوگرد میعیان    چنین،همشود. میزمان حلهم

کاتالیست در هر المان و  هایحفرهموئینگی گوگرد و درصد پرشدن 

کیه در هیر المیان،    ایین  بهباتوجه آید.میدستزمانی به ۀدر هر مرحل

شیده میورد نییاز    توسط دما و غلظت برای حل معادلات بیانمقدار م

، بیرای هیر المیان    مشخصیه است، ابتدا باید مقدار متوسیط ایین دو   

مقیادیر خروجیی،    ۀحیل معیادلات و محاسیب    ازپسشود و زدهحدس

بیا  زمیان هیم  چنیین، همشود. تصحیح ،شدهزدهمقادیر متوسط حدس

لمان مقیدار صیحیح فشیار    ی در هر ایآوردن دما و غلظت نهادستبه

. شایان ذکر است که در هیر  آیدمیدستینگی و میعان گوگرد بهیمو

کننییده در واکیینش  دو نییوع غلظییت بییرای مییواد شییرکت    ،المییان

به غلظت در سطح بیین ذرات کاتالیسیت و   آید که مربوطمیدستبه

 تلابرای حیل معیاد   .هستندسیال ۀ غلظت در تود چنین،همسیال و 

 تفاضییل محییدود   روششییده، از کدنویسییی بییه  دیفرانسیییل بیییان 

 د.شافزار متلر استفادهدر محیط نرم ]2۹[1)تقریر پیش رو(
 

 اعتبارسنجی مدل .3

 ازاسیتفاده رفتار گیاز در عمیق بسیتر کاتالیسیتی، با    منظور بررسی به

کیه در  پالایشگاه پیارس جنیوبی    SRUهای گاز ورودی به واحد داده

 بیه باتوجیه  چنیین، هیم و  اسیت شیده هدادنشان( 3( و )2) هایولجد

 (،۴هیای ایین واحید منیدر  در جیدول )     خواص فیزیکی کاتالیسیت 

آزمیایی میدل، نتیایج    راسیتی  منظیور بیه و  شیود میسازی انجامشبیه

 هیای عملییاتی  ( با نتایج دادهt=0) سازی در زمان اولیهاز شبیهحاصل

 شود.میمقایسه ن واحدخروجی از هر سه بستر کاتالیستی ای

 

 1.]9[جریان گاز خروجی از کوره و ورودی به کاتالیست اول . جزء مولی2 جدول

Table 2. The molar fraction of stream of furnace gas outlet and first reactor inlet [9]. 

Component H2 O2 N2 CO CO2 H2S COS SO2 CS2 H2O 

Furnace outlet (yi) 0.001 0 0.373 0.017 0.232 0.035 0.0183 0.027 0.0016 0.241 

First catalytic 

reactor inlet (yi) 
0.01 0 0.3901 0.0157 0.2433 0.0363 0.0211 0.0286 0.0016 0.2526 

Component S1_Vapor S2_Vapor S3_Vapor S4_Vapor S5_Vapor S6_Vapor S7_Vapor S8_Vapor S Liquid Argon 

Furnace outlet (yi) 0 0.045 0 0 0 0 0 0 0 0 

First catalytic 

reactor inlet (yi) 
1.28E-22 2.33E-06 2.78E-07 1.56E-07 7.72E-06 0.00012 5.31E-05 0.00015 0 7.18E-15 

S: Sulfur 
 

1. Finite Difference (Approximations) 
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 شده.. الگوریتم حل معادلات در مدل ارائه3شکل 

Figure 3. Algorithm for solving equations in the proposed model. 

 

  

  | 𝑦𝑖
𝑛𝑒𝑤  − 𝑦𝑖

𝑜𝑙𝑑 | < ε 
 

 

| 𝑇𝑗
𝑛𝑒𝑤  − 𝑇𝑗

𝑜𝑙𝑑  | < ε 

  | 𝛼𝑖
𝑛𝑒𝑤  − 𝛼𝑖

𝑜𝑙𝑑 | < ε 
 

 

  | 𝑦𝑠𝑖
𝑛𝑒𝑤  − 𝑦𝑠𝑖

𝑜𝑙𝑑 | < ε 
 

 

𝑡 < 𝑡𝑡 
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 .]9[بستر کاتالیست اول گاز خروجی از کوره و ورودی بهجریان  . دما، فشار و دبی مولی3جدول 

Table 3. Temperature, pressure and molar flow rate of stream of furnace gas outlet and first reactor inlet [9]. 

Flow Stream Temperature(c) Pressure (bar) Molar flow (mol/s) 

Furnace outlet 1000 1.5 355.76 

First catalytic reactor inlet 235 1.37 339.944 

 

 ].9[. خصوصیات بستر کاتالیستی4جدول 

Table 4. Reactors specifications [9]. 

Bed Height 

(m) 

Reactor 

Length (m) 

Reactor 

Diameter (m) 

Catalyst 

weight 

(kg) 

Particle 

Density 

(kg/m3) 

Bed 

Porosity 

Factor (є) 

Pore 

Volume 

(m3/kg) 

Particle 

Average 

diameter (m) 

Particle 

Shape 

Catalyst 

Material 

1.4 6 2.7 36000 1300 0.4 0.00045 0.004 
Spherical 

 

Alumina 

(γ-

Al₂ O₃ ) 

 

سازی برای دمیا، فشیار و غلظیت    نتایج شبیه ۀ(، مقایس5در جدول )

های عملیاتی در زمان اجزا در خروجی از بسترهای کاتالیستی با داده

. اسیت شیده انجیام   -اسیت ندادهرخ سامانهکه هنوز میعانی در  -اولیه

سیازی بیا   از اخیتلاف نتیایج شیبیه   حاصیل  یدرصد خطیا  چنین،هم

های ذکرشده، در مشخصههای صنعتی در خروجی از بستر برای داده

شیود، بیشیترین   میطورکه مشاهده. هماناستشدهاین جدول آورده

H₂ هبشده مربوطدرصد خطا در مدل ارائه S   در خروجی راکتیور اول

 .استدرصد  6است که مقدار آن 
 

 و درصد خطا. سازیهمراه نتایج شبیهبه ]9[های صنعتی خروجی از راکتورهای اول تا سوم. داده5جدول 

Table 5. Industrial output data from the first to third reactors [9] along with simulation results and error percentage. 

 
First Reactor Second Reactor Third Reactor 

 
Ind. Data Sim. result %Er Ind. Data Sim. Result %Er Ind. Data Sim. Result %Er 

P (Pa) 134000 134000 0 122000 123000 0.8 110000 111000 0 

T (°C) 307.6 304.9 1.15 222 221.9 0 198.1 198 0 

Comp. mol/s mol/s 
 

mol/s mol/s 
 

mol/s mol/s 
 

CO2 89.39 89.59 0 89.39 89.39 0 89.39 89.39 0 

N2 132.61 132.61 0 132.61 132.66 0 132.61 132.61 0 

H2S 5.41 6.2 6 1.45 1.77 5.9 1 1.04 2.7 

COS 0.34 0.34 0 0.34 0.34 0 0.34 0.34 0 

CS2 0.06 0.06 0 0.06 0.06 0 0.06 0.06 0 

SO2 2.7 3.1 4 0.73 0.88 5 0.37 0.4 3.4 

CO 6.03 6.03 0 6.03 6.03 0 6.03 6.03 0 

H2 3.5 3.5 0 3.5 3.5 0 3.5 3.5 0 

H2O 92.77 91.91 1 96.73 96.43 0.3 97.43 97.3 0.13 

S2 0.075 
  

0.003  
 

0 
  

S6 0.36 3.42 
 

0.26 1.04 
 

0.04 0.26 
 

S8 2.06 
  

0.82  
 

0.12 
  

Total 335.29 336.63 0.3 331.93 
 

0.22 330.64 330.83 0.15 
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 نتایج و بحث. 4

عوامل مهم  ازیکیکاتالیست،  یهاحفرهمیعان مویینگی گوگرد درون 

آید. این پدیده شمارمیکلاوس به فرایندشدن کاتالیست در فعال غیر

کاتالیسیت در فشیاری    یهیا حفرهبه میعان بخارات گوگرد در درون 

شییود. میییکمتییر از فشییار بخییار اشییباع )مییویینگی( گییوگرد اطییلاق 

بینیی ایین پدییده از    شد، برای پیشطورکه در بخش سوم بیانهمان

برای تبخیر از ییک منفیذ    ،. این رابطهاستشدهکلوین استفاده ۀرابط

که در پژوهش حاضر، میای  میذکور    استشدهپر از مای  ارائه ۀینموی

خصوصیات فیزیکی گوگرد در دمای  بهباتوجه. استشدهگوگرد فرض

آوردن فشار مویینگی گوگرد و اختلاف آن با فشار دستنظر، با به مد

 .کردحسابتوان مقدار میعان گوگرد را بخار جزئی گوگرد، می

هیا در ورودی بسیتر   دهنیده که غلظت واکنشنای بهباتوجه چنین،هم

اول بیشتر است، واکنش کلاوس در بسیتر اول بیه مییزان بیشیتری     

 کنید کیه باعی  تولیید گیوگرد در فیاز گیاز و افیزایش        میی پیشرفت

شود. ایین افیزایش غلظیت گیوگرد و     قابل توجه دما در این بستر می

گی و فشیار  افزایش دما منجربه اختلاف فشار بیشتر بین فشار میویین 

دلیل، میزان میعان میویینگی در  همینشود. بهبخار جزئی گوگرد می

 .دو بستر دیگر بسیار بیشتر است بهنسبتبستر کاتالیستی اول 

در عمیق بسیتر   را شیده  (، میزان مول تجمعی گوگرد میعان۴شکل )

دهید. مطیابق ایین    میی های زمانی مختلیف نشیان  کاتالیستی در بازه

شیده  زمان، اختلاف مقدار تجمعی مول گوگرد میعان نمودار، به مرور

شدن فعال شود که علت آن غیرزمانی قبل کمتر می ۀمرحل بهنسبت

 .کاتالیست است

هیای زمیانی   در بستر کاتالیستی اول را در بیازه  دما توزی  (5)شکل 

گرمیازابودن واکینش کیلاوس در     بیه باتوجیه دهید.  میی مختلف نشان

دمیای ورودی   بیه نسیبت بسترهای کاتالیستی، دمای خروجی بسیتر  

میرور زمیان و کیاهش فعالییت کاتالیسیت، پیشیرفت       . بهاستبیشتر 

له أشیود. ایین مسی   کمتر و گرمای کمتیری آزاد میی   ،واکنش کلاوس

مرور زمان باع  کاهش اخیتلاف دمیای ورودی و خروجیی بسیتر     به

عبارت دیگر، کیاهش اخیتلاف دمیای ورودی و خروجیی     شود. بهمی

شیدن  فعال تخمین میزان غیر در ایمشخصهعنوان تواند بهبستر می

 شمارآید.کاتالیست به

شیود، در روزهیای   میی ( مشیاهده 5( و )۴) طورکیه در اشیکال  همیان 

کاتالیست، مقیدار   هایحفرهکه میعان گوگرد در دلیل اینابتدایی، به

نزدییک بیه دمیای     ست، دمای خروجی بسیتر تقریبیاً  قابل توجهی نی

( اسیت. بیا گیذر زمیان و     C° ۹/3۰۴شده در حالت پاییا ) سازیشبیه

دلییل  بیه  -شدطورکه اشارههمان -افزایش غلظت گوگرد در فاز بخار

افزایش میعان مویینگی گوگرد و کاهش سطح فعال کاتالیست دمای 

ای کیه دمیای   گونیه یابید، بیه  میی مرور زمان کیاهش خروجی بستر به

کاتالیسیت )کاتالیسیت    ۀدر حالیت اولیی   C° ۹/3۰۴خروجی بستر از 

 رسد.روز می 3۰۰ ازپس C° 2/27۸تازه( به 

 
در عمق بستر  شده. میزان مول تجمعی گوگرد میعان4شکل 

 های زمانی مختلف.کاتالیستی اول در بازه

Figure 4. Cumulative moles of condensate sulfur in the depth of 

first catalytic bed at different time intervals. 
 

 
های در عمق بستر کاتالیستی اول در بازه دما . توزیع5شکل 

 .زمانی مختلف

Figure 5. Temperature distribution in the depth of first catalytic 

bed at different time intervals. 

 

تیوان  (، میی (22) ۀسازی کاتالیست )رابطضریر غیر فعال ۀبا محاسب

دست آورد. راکتورهای کاتالیستی به عملکردبر را میعان گوگرد  تأثیر

در عمیق بسیتر   را سازی کاتالیست ( نمودار ضریر غیر فعال6شکل )
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در دهید. مطیابق ایین نمیودار،     میروزه نشان 3۰۰زمانی  ۀاول در باز

 کاتالیسیت  یهیا حفیره گیوگرد درون   میعانن میزا ،ابتدای بستر اول

افزایش غلظت گیوگرد در فیاز    بسیار کم است و با پیشرفت واکنش و

که میعیان گیوگرد درون   این بهباتوجهیابد. میاین مقدار افزایشگاز، 

و با گذشت زمان این مقیدار گیوگرد    دهدمیرخکاتالیست  هایحفره

یابد، ایین ضیریر   میایش(، افز۴مای  درون کاتالیست مطابق شکل )

روز از فعالیت کاتالیسیت،   3۰۰که با گذشت طوریبه شود بیشتر می

که بعد از این چنین،همشود. غیر فعال می دوم کاتالیست تقریباً ۀنیم

رسند، مقدار تولید گیوگرد  تعادل میها در بستر کاتالیستی بهواکنش

کاتالیسیت بعید از   سیازی  ضریر غیر فعیال  ،تیجهنماند و درمی ثابت

 توانمی ،اینبرشود. علاوهثابت میها، مقداریتعادل رسیدن واکنشبه

( 7زمان در شیکل )  بهنسبتسازی کل کاتالیست را ضریر غیر فعال

آمیده در نقیاط   دستکرد. این ضریر، میانگینی از ضرایر بهمشاهده

درصید بسیتر    ۸۰ایین نمیودار،    بیه باتوجیه مختلف کاتالیست اسیت.  

 شود.روز غیر فعال می 3۰۰کاتالیستی اول در انتهای 

 

 
سازی کاتالیست در عمق بستر . نمودار ضریب غیر فعال6شکل 

 .300کاتالیستی اول در بازۀ زمانی 

Figure 6. Deactivation coefficient diagram in the depth of first 

catalytic bed over a 300-day period. 

 

در عمیق بسیتر کاتالیسیتی اول در    را  S2H(، توزی  غلظیت  ۸شکل )

دهد. مطابق ایین شیکل در روزهیای    میهای زمانی مختلف نشانبازه

طیور کامیل   ها بهاست، واکنشفعال بوده ابتدایی که کاتالیست کاملاً

 S2Hزیاد است. توزیی  غلظیت    S2Hکنند و روند مصرف میپیشرفت

فعالییت کاتالیسیت، همیواره رونید کاهشیی دارد و       ازپسروز  5۰در

 S2Hتولیید   ۀدلیل غلبی دوم بستر کاتالیستی به بعد، به ۀاز نیم باًتقری

هیدرولیز بر مصیرف آن در واکینش اصیلی کیلاوس،      هایدر واکنش

شیدن کاتالیسیت،   شود. با گذر زمان و غیر فعالمیروند نمودار عوض

واکنش اصلی  بهنسبتای هیدرولیز هدلیل کاهش پیشرفت واکنشبه

مانید.  میی همیواره کاهشیی بیاقی    S2Hکلاوس، روند توزیی  غلظیت   

کاهش فعالیت کاتالیست کیلاوس بیا گیذر زمیان،      دلیلبه چنین،هم

و غلظیت آن در   شیود میی شده، کمتر مصرف S2Hطور کلی مقدار به

 یابد.میخروجی بستر افزایش

 

 
سازی بستر کاتالیستی یر فعال. نمودار میانگین ضریب غ7شکل 

 روزه. 300اول در بازۀ زمانی 

Figure 7. Average Deactivation coefficient diagram of the first 

catalytic bed over a 300-day period. 
 

 
 در عمق بستر کاتالیستی اول S2Hغلظت  . توزیع8شکل 

 .های زمانی مختلفدر بازه

depth of first  S concentration in the2of HFigure 8. Distribution 

catalytic bed at different time intervals. 

 

در عمیق بسیتر کاتالیسیتی اول در     O2H( توزی  غلظت ۹در شکل )

 O2Hغلظیت   ،. مطابق این نمیودار استشدهمیرستهای مختلف زمان

دلیل تولید در واکینش اصیلی کیلاوس رونیدی افزایشیی دارد. در      به
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دوم کاتالیست بیه بعید،    ۀهای ابتدایی فعالیت کاتالیست، از نیمزمان

آن بیه تولیید    ۀهای هیدرولیز و غلبی در واکنش O2Hدلیل مصرف به

O2H شیود و غلظیت   میدر واکنش اصلی کلاوس، روند نمودار عوض

کند. اما با گذر زمان در انتهای بستر کاتالیستی روند کاهشی پیدامی

هیای  دلییل پیشیرفت کمتیر واکینش    اتالیست، بیه شدن کو غیر فعال

افزایشیی   O2Hواکنش کلاوس، روند توزی  غلظت  بهنسبتهیدرولیز 

دلیل کاهش فعالیت کاتالیست کیلاوس بیا   به چنین،همماند. میباقی

تولیدشیده در خروجیی بسیتر     O2Hطیور کلیی مقیدار    گذر زمان، به

 شود.کاتالیستی کمتر می
 

 
 در عمق بستر کاتالیستی اول O2Hغلظت  . توزیع9شکل 

 .های زمانی مختلفدر بازه

Figure 9. Distribution of H2O concentration in the depth of first 

catalytic bed at different time intervals. 
 

در راکتور کاتالیسیتی  را غلظت گوگرد بخار  توان توزی می چنین،هم

کیرد. مطیابق   ( مشیاهده 1۰ر شکل )های زمانی مختلف داول در بازه

تولیید در واکینش اصیلی کیلاوس،      دلیلبهاین شکل، غلظت گوگرد 

با گذر زمان مقدار گوگرد تولیدی در  ،بر اینروند افزایشی دارد. علاوه

 کییاهش پیشییرفت واکیینش کییلاوس در اثییر   دلیییلبییهفییاز بخییار  

دا پیی طورکه در شکل یابد. همانمیشدن کاتالیست، کاهشفعال غیر

 ۀبیاز  ازپیس ، میزان دبی گوگرد تولیدی در خروجی بسیتر اول  است

حالیت پاییدار    بیه نسیبت که  استبرثانیه مول 73/1روزه  3۰۰زمانی 

 یابد. میدرصد کاهش ۴۹از برثانیه(، بیشمول ۴2/3) ابتدایی

در عمق راکتیور کاتالیسیتی اول در   را  2SOغلظت  ( توزی 11شکل )

 2SOدهد. مطابق این شکل، غلظیت  مینشانهای زمانی مختلف بازه

مصرف در واکنش اصلی کلاوس، همواره روند کاهشیی دارد.   دلیلبه

 دلییل بهشده در فاز بخار مصرف 2SOبا گذر زمان مقدار  ،براینعلاوه

شیدن کاتالیسیت   کاهش پیشرفت واکنش کلاوس در اثر غییر فعیال  

سییتر در خروجییی ب 2SOیابیید و غلظییت بیشییتری از   میییکییاهش

 ماند.میباقی

 

 
 غلظت گوگرد در عمق بستر کاتالیستی اول . توزیع10شکل 

 های زمانی مختلف.در بازه

Figure 10. Distribution of Sulfur concentration in the depth of 

first catalytic bed at different time intervals. 

 

 
 در عمق بستر کاتالیستی اول 2SOغلظت  . توزیع11شکل 

 های زمانی مختلف.در بازه

Figure 11. Distribution of SO2 concentration in the depth of first 

catalytic bed at different time intervals. 

 

اهمیت دمیا و فشیار ورودی بیه بسیترهای کاتالیسیتی، در       بهباتوجه

آنالیز حساسیت دمیا و فشیار   از (، نتایج حاصل13( و )12)های شکل

. اسییتشییدههدادنشییانبسییترهای کاتالیسییتی  عملکییردورودی بییر 

د، تغییرات فشار ورودی به شومی( مشاهده12) طورکه در شکلهمان

 تییأثیر بییار،   57/1تییا  17/1 ۀبسییترهای کاتالیسییتی در محییدود  

شیدن  فعال زمانی غیر ۀقابل توجهی بر تغییرات میعان مویینگی و باز

 کاتالیست ندارد.
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، سلسیوس 255تا  215( تغییرات دمای ورودی از 13) مطابق شکل

 بیه درصید   ۸۴فعالییت کاتالیسیت از    متوسیط  باع  کیاهش مییزان  

شود که علت آن کاهش میزان میعان مویینگی گوگرد درصد می 7۹

 .استبا افزایش دما 

 

 
زمانی . نمودار ضریب غیر فعالسازی کاتالیست در بازه 12شکل 
 روزه در فشارهای ورودی مختلف به بسترکاتالیستی اول. 300

Figure 12. Deactivation coefficient diagram over a 300-day 

period in different inlet Pressure. 

 

 
. نمودار ضریب غیر فعالسازی کاتالیست در بازه زمانی 13شکل 
 لیستی اول.روزه در دماهای ورودی مختلف به بسترکاتا 300

Figure 13. Deactivation coefficient diagram over a 300-day 

period in different inlet Temperature. 

 

و ییا در   که اکثر مطالعیات پژوهشیی در شیرایط پاییدار    این بهباتوجه

 نتایج مدل حاضیر  ۀامکان مقایس ،ستاشدهانجام غیاب میعان گوگرد

درصیورت بررسیی    .وجودنداشیت  پیژوهش های دیگر در ایین  با مدل

های واحد کلاوس در کاتالیست عملکردمیعان گوگرد بر  تأثیرتجربی 

در  چنییین،هییمداد. دقییت میدل حاضییر را افیزایش   تیوان میییآینیده،  

کارهیای  بررسیی راه میدل حاضیر بیه     بیا  تیوان میی  های آتیپژوهش

و  هیا کاتالیسیت  عملکیرد بهبیود   منظیور بهاز میعان گوگرد جلوگیری

در پژوهش حاضیر   چنین،همپرداخت. کلاوس  فرایندافزایش کارایی 

دینیامیکی   سیازی شبیهی برا 1ناپایاسازی، از مدل شبه ساده منظوربه

است مقداری خطا در واقعییت  د که ممکنشبستر کاتالیستی استفاده

صورت ناپایا با د بهتوانمیهای آتی در این زمینه باشد. پژوهشداشته

 گیرد. انجامزمان و مکان  بهنسبتجزئی  دیفرانسیلی لاتحل معاد

شیدن  فعیال  عوامل متعددی در غییر  ذکر این نکته ضروری است که

هیا  نآ ۀکیه ازجملی   اسیت گیذار  تأثیرکیلاوس   فرایندها در کاتالیست

رکیبیات  ت بیا شیدن کاتالیسیت   چیون مسیموم  ی همتوان به مواردمی

BTEX،  چیون  دار، فلیزات سینگین هیم   آمونیاک، ترکیبات نیتیروژن

، تجم  کیک )کیربن( روی سیطح کاتالیسیت    سرب، آرسنیک و قل ، 

ی بیالا  دما دلیلبهتغییرات ساختاری کاتالیست ، تغییرات دما و فشار

یست کاتال ۀکاهش سطح ویژ چنین،همو  ترکیبات شیمیایی و وجود

رین دلایل تاصلی ازیکیعنوان به میعان گوگرد ،وجودیناکرد. بااشاره

آیید. در  شیمارمی هیای واحید کیلاوس بیه    شدن کاتالیسیت فعال غیر

توان با درنظرگرفتن سیایر عوامیل، بیه بررسیی     های آتی میپژوهش

 های واحد کلاوسشدن کاتالیستفعال هر کدام در غیر تأثیرنقش و 

 پرداخت.

 

 گیری. نتیجه5

گوگرد،  کلاوس و تولید فراینداهمیت فعالیت کاتالیست در  بهباتوجه

ازییابی  ب فراینید ناپاییای   سیازی شبیهی و سازمدلدر پژوهش حاضر 

رفتن یک مدل جدید برمبنای انتقال جرم و با درنظرگ ۀگوگرد با ارائ

تیایج  ن ۀمقایسی گرفت. انجامکاتالیست  هایحفرهمیعان گوگرد درون 

 دادنشانهای صنعتی داده با در زمان ابتدایی شدهاز مدل ارائهحاصل

 رحیداکث  که مدل مورد استفاده تطابق خوبی با شرایط واقعیی دارد و 

 کیه  اسیت درصد  6بینی غلظت اجزاء در خروجی بستر، خطای پیش

 سیازی طراحی و بهینیه  برایعنوان یک مدل قابل اعتماد به تواندمی

 کاررود.بهبسترهای کاتالیستی 

سیازی  اهمییت میعیان گیوگرد در غییر فعیال      بهباتوجه ،مدلدر این 

هیایی  مشخصیه تغیییرات   شدن کاتالیست وفعال نرخ غیرکاتالیست، 

صیورت  بیه  شیده مثل دما، فشار، غلظت اجزاء و مقدار گوگرد میعیان 

 

1. Pseudo-Unsteady Model 
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میعیان   ۀکه عمد دادنشاننتایج . شدبررسیسازی شبیه دینامیکی در

که علت آن بیشتربودن غلظت  دهدمیرخکتور ادوم ر ۀگوگرد در نیم

از  هیا حفیره دلییل پرشیدن   بیه  ،گوگرد در این ناحیه است و درنتیجه

سیازی کاتالیسیت در عمیق بسیتر     گوگرد میای ، ضیریر غییر فعیال    

دلییل تجمی    با گیذر زمیان بیه    چنین،همیابد. میکاتالیستی افزایش

  شییودکاتالیسییت، اییین ضییریر بیشییتر مییی هییایحفییرهگییوگرد در 

 ۹۰ روز از فعالییت کاتالیسیت، تقریبیاً    3۰۰کیه بیا گذشیت    وریطبه

 ۸۰طور مییانگین  هغیر فعال و ب ،دوم بستر کاتالیستی ۀدرصد از نیم

بیا گیذر زمیان و     ،براینعلاوه شود.درصد کل کاتالیست غیر فعال می

حالت پایدار  بهنسبتکاهش فعالیت کاتالیست، میزان گوگرد تولیدی 

 یابد.میدرصد کاهش ۴۹از ابتدایی بیش

 
Nomenclature 

G 
Molar flow 

(kgmol/hr) 
ρg 

Gas density 

(kg/m3 ) 

yi 
Mole fraction of 

the component i 
uz, V 

Fluid velocity 

(m/s) 

Ni 
Mass transfer flux  
(kgmol/ m3.hr) 

Re 
Reynolds 

number 

S 
Mass transfer 

surface (m2) 
P Pressure (pa) 

ki 

Mass transfer 

coefficient (kgmol/ 

m3.hr) 
∆Hrxnj 

Reaction 

enthalpy 

(KJ/hr) 

ysi 

Mole fraction of 

the component j at 

the interface 

between gas and 

liquid 

ρb 
Bulk Density  

(kg/m3) 

(Sbed) Bed Area (m2) ∆Hp 

Product 

enthalpy 

(KJ/hr) 

a 

Specific surface 

area of particles 

(m2/m3) 

∆HR 

Reactant 

enthalpy 

(KJ/hr) 

z 
Catalyst height 

(m)) 
ni 

Mole Flow of 

component i 

Ri 

Reaction rate of 

component i 

). hrcatkgmol/kg( 

cpi 

Specific heat 

capacity 

(J/mol.C) 

ε Bed porosity T 
Temperature 

(C) 

εp 
Intera particle 

porosity 
MWm 

Molecular 

weight of gas 

mixture 

(kg/mol) 

ρc Catalyst density Vs Superfacial 

(kg/m3) Velocity (m/s) 

αi 
Mass transfer 

mechanism 
Sc 

Schmidt 

number 

FGi 

Mass transfer 

coefficient (kgmol/ 

m3.hr) 

Di,j  

Penetration 

coefficient of 

component i in 

component j 

Shi Sherwood number μm 
Viscosity of 

gas mixture 

Dim 

The diffusion 

coefficient of 

component At 

inside a mixture 

vi 

Molecular 

volume of 

component i 

L 
Catalyst Length 

(m) 
Ct 

Total 

Concentration 

dp 
Catalyst pellet 

diameter (m) 
ncc 

Molar flow 

rate of 

condensed 

sulfur (mol/s) 

mρ 
Molar gas density 

)3mol/m( 
γ 

Sulfur 

liquid/vapor 

surface tension 

(N/m) 

mV 
Molar volume of 

/mol)3sulfur (m 
ρs 

Density of 

liquid sulfur 

)3kg/m( 

Pore 

volume 
Intera Particle 

)3Volume (m 
V2 

Volume of 

free space in 

each element 

)3m( 

PV 
Volume of void 

)3space (kg/m 
∆𝐻𝑐𝑜𝑛d 

Enthalpy of 

sulfur 

condensation 

(kJ/gmol) 

 

 

 ضمیمۀ الف:

و هییدرولیز را  هیای کیلاوس   هیای واکینش  نرخ سیرعت  هاییرضر

به ایین  مربوط هایبتاث چنین،هم. آورددستبهزیر از روابط  توانمی

 .استشده( آورده6معادلات در جدول )

 

𝐾 (1-)الف = 9.502 ∗ 10−7 𝑒𝑥𝑝 (1.11 ∗
104

𝑇(𝐾)
) 

 

𝑘𝑖 (2-)الف = 𝑘𝑜𝑖𝑒𝑥𝑝 (−
𝐸𝑖

𝑅𝑇
) 

 

𝐾𝑖 (3-)الف = 𝐾𝑜𝑒𝑥𝑝 (−
∆𝑯𝒊

𝑅𝑇
) 
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 .]25[هاهای سرعت واکنش. ثابت6جدول 

Figure 6. The rate constants of reactions [25]. 

NO. 𝒌𝑶𝒊  
, [

𝒌𝒎𝒐𝒍

𝒌𝒈. 𝒉𝒓. (𝒌𝒑𝒂)𝟏.𝟓
] 𝑬𝒊 , [

𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍
] 𝑲𝒐 ,𝑯𝟐𝒐 , [

𝟏

𝒌𝑷𝒂
] ∆𝑯𝑯𝟐𝑶 , [

𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍
] 

1 6.91 30.77 0.338 - 

2 19.75 40.41 3.43 98.1 

3 2.3 25.27 1.25 83.22 

 

 بییه دمییا و روی اجییزاء نسییبت (، معادلییۀ گییران ۴-معادلییۀ )الییف 

هیای  رفیت حرارتی ویژۀ اجزا است. ضریر(، معادلۀ ظ5-معادلۀ )الف

 ( وجوددارد.۸( و )7های )ترتیر در جدولاین معادلات به

𝜇𝑖  (۴-الف) = 𝑎 𝑇3 + 𝑏 𝑇2 + 𝑐 𝑇 + 𝑑  
 

𝐶𝑃 (5-الف) = 𝑎 + 𝑏𝑇 + 𝑐𝑇2 + 𝑑𝑇3 + 𝑒𝑇4 + 𝑓𝑇5 

 

 روی.گرانهای معادلۀ ضریب .7جدول 

Table 7. Coefficients of the viscosity equation. 

Comp. T Viscosity T_Range a(10^-8) b(10^-8) c (10^-4) d (10^-4) 

S2H C CP 150-350 0 -1.441 0.4162 109.1 

2SO C CP 150-350 -333900 272.3 -6.828 746 

O2H C CP 150-350 0 0 0.4096 79.58 

2H C CP 150-350 0 -0.4 0.2 78 

2N C CP 150-350 0 -1 0.4 168 

CO C CP 150-350 0 -1 0.4 162 

2CO C CP 150-350 0 -2 0.5 138 

COS C CP 150-350 0 -1 0.4 117 

2SC C CP 150-350 0 -0.9 0.4 92 

S C CP 150-350 -0.00933 76 -1.757 256 

 

 های معادلۀ گرمای ویژه.. ضریب8جدول 

Figure 8. The coefficients of the specific heat equation. 

Comp. T Cp Temp_range a b c (10^-5) d (10^-8) e (10^-11) f (10^-15) 

H2S C J/molC 25-1400 34.026 0.0097 3 -3.00 1.00 0.00 

2SO C J/molC 25-1400 38.717 0.0429 -4 1.00 0.00 0.00 

O2CH C J/molC 25-1400 33.46 0.0069 0.6 -0.36 0.00 0.00 

S6 C J/molC 25-1400 116 0.1617 -60 100.00 -70.00 0.00 

2CO C J/molC 25-1400 36.11 0.0423 -2.88 0.75 -70.00 0.00 

COS C J/molC 25-1400 41.09 0.0484 -7 7.00 -4.00 8.00 

2CS C J/molC 25-1400 45.98 0.0422 -7 8.00 -5.00 10.00 

2H C J/molC 25-1400 28.84 0.00008 -0.33 -0.09 0.00 0.00 

2N C J/molC 25-1400 29 0.0022 0.57 -0.29 0.00 0.00 

CO C J/molC 25-1400 28.95 -0.0041 0.35 -0.22 0.00 0.00 
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