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RESULTS AND D ISC U SSIO N

T h e  m o d e l l i n g  o f  t h e  c a t a l y t i c  r e f o r m i n g  o f  c 6 a n d  
c ๅ  h y d r o c a r b o n s  i n  a  f i x e d - b e d  r e a c t o r  i s  c a r r i e d  o u t  
u s i n g  o p e r a t i o n  c o n d i t i o n  ( t e m p e r a t u r e  , p r e s s u r e  a n d  
h y d r o g e n / h y d r o c a r b o n  r a t i o )  a n d  f e e d  l i n e  f r o m  e x p e r i m e n t s  
o f  t h e  c a t a l y t i c  r e f o r m i n g  o n  t h e  P t - R e /  A 1 20 3 c a t a l y s t .  
T h e  r e s u l t s  a r e  c o m p ?  d  w i t h  t h e  e x p e r i m e n t a l  d a t a  u n d e r  
i s o t h e r m a l  o p e r a t i o n .

(1)  T h e  f e e d  c o m p o n e n t s  o f  c 6 h y d r o c a r b o n s .  I n p u t  
d a t a  f r o m  e x p e r i m e n t  f o r  c a s e  1 o f  Sh u m e t  a l . ( 1 9 8 5 )  a n d  
f r o m  e x p e r i m e n t  f o r  c a s e  2 a n d  c a s e  3 o f  P a r e r a  e t  a l .
( 1 9 8 6 )  a r e  s h o w n  i n  T a b l e  E - l ( A p p e n d i x  E ) .

(2)  T h e  f e e d  c o m p o n e n t s  o f  c 7 h y d r o c a r b o n s .  I n p u t  
d a t a  f r o m  e x p e r i m e n t  f o r  c a s e  4 o f  B i c k l e  e t  a l . ( 1 9 9 0 ) ,  
c a s e  5 o f  V a n  T r i m p o n t  e t  a l . ( 1 9 8 6 ) ,  c a s e  6 o f  S h u m  e t  a l .
( 1 9 8 5 ) ,  c a s e  6 , 7 ,  8 , 9 ,  1 0 ,  1 1 ,  1 2 ,  1 3 ,  1 4 ,  15  a n d  1 6  o f
J o t h i m u r u g e s a n  e t  a l .  ( 1 9 8 5 ) ,  c a s e  17 , 18  , 19  o f  V a n  
T r i m p o n t  e t  a l .  ( 1 9 8 6 )  .

(3)  T h e  f e e d  c o m p o n e n t s  a r e  n - h e x a n e ,  2MP,  3MP,  
MCP,  n - h e p t a n e ,  S B P 7 , MBP7 , 5 N 7 , MCH, b e n z e n e  a n d  t o l u e n e .
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I n p u t  d a t a  f r o m  e x p e r i m e n t  f o r  c a s e  2 0  o f  J a v i e r  M . G.  
e t  a l .  ( 1 9 8 8 )  a r e  s h o w n  i n  T a b l e  E - 2 ( A p p e n d i x  E) .

(4)  T h e  f e e d  c o m p o n e n t s  a r e  n - h e x a n e ,  n - h e p t a n e ,  
MCP,  MCH, b e n z e n e  a n d  t o l u e n e .  I n p u t  d a t a  f o r  c a s e  2 1  o f  
S h a n t a n u  D.  e t  a l . ( 1 9 8 8 )  a r e  s h o w n  i n  T a b l e  E - 3  ( A p p e n d i x  
E) .

C o m p a r i s o n  o f  M o d e l l i n g  a n d  E x p e r i m e n t a l  R e s u l t s

T h e  r e s u l t s  o f  c o m p u t e d  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  
a g a i n s t  W / F HC° ( k g  c a t a l y s t . h r / k m o l  f e e d )  w h i c h  t h e  r e s u l t s  
a r e  c o m p a r e d  w i t h  e x p e r i m e n t a l  d a t a  u n d e r  i s o t h e r m a l  
o p e r a t i o n .

F i g u r e  5 - 1  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  
i s o h e p ' t a n e ,  b e n z e n e  a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  a g a i n s t  พ / FHC๐ f o r  
c a s e  1 .  T h e  c a t a l y s t s  u s e d  i n  t h i s  c a s e  a r e  0 . 3  wt% P t -  
0 . 3  wt% Re  o n  a l u m i n a .  F r o m  t h e  m o d e l l i n g ,  i t  s h o w s  g o o d  
a g r e e m e n t  b u t  t h e  r e s u l t s  o f  b e n z e n e  a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  
c o r r e s p o n d  m o r e  c l o s e l y  t o  i s o h e x a n e  w h e n  c o m p a r e d  t o  
e x p e r i m e n t a l  d a t a  o f  S h u m  e t  a l . ( 1 9 8 5 ) .

F i g u r e  5 - 2  a n d  5 - 3  s h o w  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  
o f  i s o h e x a n e ,  b e n z e n e  a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  a g a i n s t  W / F HC๐ 
f o r  c a s e  2 a n d  c a s e  3 .  T h e  c a t a l y s t  u s e d  i n  t h e s e  c a s e s  
a r e  0 . 3  wt% P t ,  0 . 3  wt% R e ,  a n d  0 . 9 2  wt% C l  o n  a l u m i n a .  
F r o m  t h e  m o d e l l i n g  r e s u l t s  f o r  c a s e  2 f o u n d  t h a t  
t h e  r e s u l t s  o f  i s o h e x a n e  a n d  b e n z e n e  c o r r e s p o n d  m o r e
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c l o s e l y  - t o  c r a c k e d  p r o d u c t  w h e n  c o m p a r e d  t o  e x p e r i m e n t a l  
d a t a  f r o m  P a r e r a  e t  a l . ( 1 9 8 6 )  a n d  t h e  r e s u l t  f r o m  c a s e  2 
( p r e s s u r e  5 b a r )  i s  b e t t e r  t h a n  c a s e  3 ( p r e s s u r e  15  b a r ) .

W / FHC0 ( k g  c a t . h / k m o l )
F i g u r e  5 - 1  C o n v e r s i o n  a t  5 0 0  ๐c ,  1 b a r

H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 1 1 ,  n - h e x a n e  
f e e d .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( S h u m e t  a l . ( 1 9 8 5 ) ) : p o i n t .
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F i g u r e  5 - 2  C o n v e r s i o n  a t  5 0 5  ๐c ,  5 b a r
H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 4 ,  n - h e x a n e  
f e e d .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( P a r e r a  e t  a l . ( 1 9 8 6 ) ) : p o i n t .
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F i g u r e  5 - 3  C o n v e r s i o n  a t  505 ° c ,  15 b a r
^ / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 4 ,  n - h e x a n e  
f e e d .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( P a r e r a  e t  a l . ( 1 9 8 6 ) )  r p o i n t .

F i g u r e  5 - 4  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  
i s o h e p t a n e ,  t o l u e n e  a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  a g a i n t  W / F HC๐ f o r  
c a s e  4 .  E x p e r i m e n t a l  d a t a  o f  B i c k l e  e t  a l .  ( 1 9 9 0 )  u s e d  
0 . 3 - 0 . 3  wt% P t - R e  o n  a l u m i n a - 0 . 9 5  wt% C l  c a t a l y s t .  T h e  
c o m p a r i s o n  b e t w e e n  m o d e l l i n g  a n d  e x p e r i m e n t a l  d a t a  s h o w s  
g o o d  a g r e e m e n t .
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F i g u r e  5 - 4  C o n v e r s i o n  a t  4 8 0  ° c ,  10 b a r
H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 1 0 ,  n - h e p t a n e  
f e e d .  C o m p u t e d ะ l i n e . E x p e r i m e n t a l
( B i c k l e  e t  a l .  ( 1 9 8 5 )  ) ‘. p o i n t .

F i g u r e  5 - 5  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  i s o ­
h e p t a n e ,  f i v e - r i n g  n a p h t h e n e s ,  m e t h y l c y c l o h e x a n e ,  t o l u e n e  
a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  a g a i n s t  พ / FHC° f o r  c a s e  5 .  E x p e r i m e n t a l  
d a t a  o f  V a n  T r i m p o n t  e t  a l . ( 1 9 8 6 )  a r e  c o m p a r e d  w i t h  t h e  
c a l c u l a t e d  r e s u l t s  i n  t h i s  c a s e .  T h e  c a t a l y s t  i s  0 . 2 9 6  
wt% P t ,  0 . 3 1 1  wt% Re  a n d  0 . 9 5  wt% C l  o n  a l u m i n a  s u p p o r t .  
T h e  r e s u l t s  o f  i s o h e p t a n e ,  f i v e - r i n g  n a p h t h e n e s ,  m e t h y l ­
c y c l o h e x a n e  a r e  b e t t e r  t h a n  t h e  r e s u l t s  f r o m  t o l u e n e  a n d  
c r a c k e d  p r o d u c t .
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F i g u r e  5 - 5  C o n v e r s i o n  a t  490 ° c ,  1 0 . 5  b a r
H g / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 20,  n - h e p t a n e  
f e e d .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( V a n  T r i m p o n t  e t  a l . ( 1 9 8 6 ) )  : p o i n t .

F i g u r e  5 - 6  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  
i s o h e p t a n e ,  t o l u e n e  a n d  c r a c k e d  p r o d u c t  a g a i n s t  พ / F HC° f o r  
c a s e  6 w i t h  t h e  s a m e  c a t a l y s t  a s  i n  c a s e  1 .  F r o m  t h e  
m o d e l l i n g  o f  t h i s  c a s e  f o u n d  t h a t  i s o h e p t a n e  a n d  c r a c k e d  
p r o d u c t  c o r r e s p o n d  m o r e  c l o s e l y  t o  t o l u e n e  w h e n  c o m p a r e d  
w i t h  e x p e r i m e n t a l  d a t a  o f  S h u m  e t  a l .  ( 1 9 8 5 )  .

CONVERSION INTO C6-
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F i g u r e  5 - 6  C o n v e r s i o n  a t  5 0 0  ° c ,  1 b a r
H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 8 , n - h e p t a n e  
f e e d .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( S h u m  e t  a l . ( 1 9 8 5 ) )  : p o i n r .

F i g u r e  5 - 7 ,  5 - 8  a n d  5 - 9  s h o w  t h e  c o n c e n t r a t i o n  
p r o f i l e s  o f  t o l u e n e  a g a i n s t  W / F HCÙ f o r  c a s e  7 ,  8 , 9 ,  1 0 ,
1 1 , 1 2 ,  1 3 , 1 4 , 1 5  a n d 1 6 .  T h e c a t a l y s t s  c o n t a i n  0 . 3
wt% P t - 0 . 3 w t  % Re  o n a l u m i n a . E x p e r i m e n t a l  d a t a  o f
J o t h i m u r u g e s a n  e t  a l . ( 1 9 8 5 )  a r e  c o m p a r e d  w i t h  t h e  c o m p u t e d  
r e s u l t s  o f  t h e s e  c a s e s .  F i g u r e  5 - 7  s h o w s  t h e  p u r e  m e t h y l -  
c y c l o h e x a n e  f e e d  f o r  c a s e  7 ,  8 , 9 a n d  10 a t  3 2 5 ,  3 5 0 ,  3 7 5 ,  
a n d  4 2 5  ๐c ,  r e s p e c t i v e l y .  A t  h i g h  t e m p e r a t u r e ,  t h e  r e s u l t s  
g a v e  h i g h e r  t o l u e n e  d u e  t o  h i g h e r  r a t e  c o e f f i c e n t  a n d  a l s o
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g a v e  a  g o o d  a g r e e m e n t  w h e n  c o m p a r e d  t o  e x p e r i m e n t a l  d a t a .  
C a s e  1 1 ,  1 2 ,  1 3 ,  a n d  14 a r e  f o r  m e t h y l c y c l o h e x a n e  m i x e d  
w i t h  t o l u e n e  i n  t h e  p r o p o r t i o n  o f  1 4 % : 1 6 % .  T h e  c o m p a r i s o n  
b e t w e e n  m o d e l l i n g  r e s u l t  a n d  e x p e r i m e n t a l  d a t a  s h o w  b e t t e r  
r e s u l t s  f r o m  3 2 5 ,  3 5 0  a n d  3 7 5  t h a n  4 2 5  ๐c . F i g u r e  5 - 9  
s h o w s  t h e  e f f e c t  o f  f e e d  c o m p o s i t i o n  f o r  c a s e  8 , 1 2 ,  15  
a n d  1 6 .  I t  i s  f o u n d  t h a t  t h e  h i g h e r  t o l u e n e  c o m p o n e n t  
i n h i b i t  t h e  p r o d u c t i o n  o f  t o l u e n e  a n d  t h e r e f o r e  p u r e  
m e t h y l c y c l o h e x a n e  f e e d  c o n v e r t  t o  h i g h e r  t o l u e n e  a n d  a l s o  
g a v e  a  g o o d  a g r e e m e n t  w h e n  c o m p a r e d  t o  e x p e r i m e n t a l  d a t a .

F i g u r e  5 - 7  D e h y d r o g e n a t i o n  o f  m e t h y l c y c l o h e x a n e  
a t  1 b a r ,  ^ / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 5 .  
E f f e c t  o f  t e m p e r a t u r e  ๐ท y i e l d  o f  
t o l u e n e .  C o m p u t e d  : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( J o t h i m u r u g e s a n  e t  a l . ( 1 9 8 5 ) )  : p o i n t .
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F i g u r e  5 - 8  D e h y d r o g e n a t i o n  o f  m e t h y l c y c l o h e x a n e  
a t  1 b a r ,  H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  = 5 
a n d  M C H r T o l u e n e  ( 0 . 1 4 : 0 . 1 6 )  f e e d .  
E f f e c t  o f  t e m p e r a t u r e  o n  y i e l d  o f  
t o l u e n e .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( J o t h i m u r u g e s a n  e t  a l . ( 1 9 8 5 ) ) : p o i n t .
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W / F HC0 ( k g  c a t . h / k m o l )

F i g u r e  5 - 9  D e h y d r o g e n a t i o n  o f  m e t h y l c y c l o h e x a n e  
a t  350 ๐c ,  1 b a r ,  ^ / h y d r o c a r b o n  r a t i o  
= 5 .  E f f e c t  o f  f e e d  c o m p o s i t i o n  o n  
y i e l d  o f  t o l u e n e .  C o m p u t e d  ะ l i n e .  
E x p e r i m e n t a l  ( J o t h i m u r u g e s a n  e t  a l .  
( 1 9 8 5 ) ) : p o i n t .

F i g u r e  5 - 1 0 .  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  
t o l u e n e  a g a i n s t  W / F HCn f o r  c a s e  1 7 ,  1 8 ,  1 9 .  E x p e r i m e n t a l  
d a t a  f r o m  V a n  T r i m p o n t  e t  a l .  ( 1 9 8 6 )  u s i n g  0 . 3  wt% P t  
- 0 . 3  wt% Re  o n  a l u m i n a  c a t a l y s t  a r e  c o m p a r e d  w i t h  
c a l c u l a t e d  r e s u l t s  i n  t h i s  c a s e .  T h e  r e s u l t  f r o m  m o d e l l i n g  
i n d i c a t e d  t h a t  h i g h e r  H2 / H y d r o c a r b o n  r a t i o  g a v e  l o w  c o n ­
c e n t r a t i o n  o f  t o l u e n e  t h a n  l o w e r  H2 / H y d r o c a r b o n  r a t i o  a n d  
a g r e e d  w i t h  e x p e r i m e n t a l  d a t a .
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พ / Fhco ( k g  c a t . h / k m o l )

F i g u r e  5 - 1 0  D e h y d r o g e n a t i o n  o f  m e t h y l c y c l o h e x a n e  
a t  4 0 0  ° c . E f f e c t  o f  p r e s s u r e  a n d  
H2 / h y d r o c a r b o n  r a t i o  o n  y i e l d  o f  
t o l u e n e .  C o m p u t e d : l i n e . E x p e r i m e n t a l  
( V a n  T r i m p o n t  e t  a l . ( 1 9 8 6 ) )  : p o i n t .

F i g u r e  5 . - 11  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f
b e n z e n e  a n d  t o l u e n e a g a i n s t W / F hc° f o r c a s e  2 0 .  T h e
c a t a l y s t s  c o n t a i n  0 . 3 wt% P t , 0 . 3  wt% R e , 0 . 9 6  wt% C l  o n
a l u m i n a .  T h e  c o m p a r i s o n  b e t w e e n  r e s u l t s  a n d  e x p e r i m e n t a l  
d a t a  s h o w  g o o d  a g r e e m e n t .
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F i g u r e  5 - 1 1  C o m p a r i s o n  o f  c o n v e r s i o n  o f  a r o m a t i c s  
b e t w e e n  c o m p u t e d  : l i n e  a n d  e x p e r i m e n t a l  
d a t a : p o i n t ( J a v i e r  e t  a l .  ( 1 9 8 8 ) ) .  F e e d  
a n d  o p e r a t i n g  c o n d i t i o n  a r e  c a s e  20

F i g u r e  5 - 1 2  s h o w s  t h e  c o n c e n t r a t i o n  p r o f i l e s  o f  
b e n z e n e  a n d  t o - l u e n e  a g a i n s t  พ / FHCÙ f o r  c a s e  2 1 .  T h e  
c a t a l y s t s  u s e d  i n  t h i s  c a s e  a r e  0 . 3  wt% P t - 0 . 3  wt% R e  o n  
a l u m i n a .  F r o m  t h e  m o d e l l i n g ,  i t  s h o w s  g o o d  a g r e e m e n t .



8 4

F i g u r e  5 - 1 2  C o m p a r i s o n  o f  c o n v e r s i o n  o f  a r o m a t i c s  
b e t w e e n  c o m p u t e d  : l i n e  a n d  e x p e r i m e n t a l  
d a t a  ะ p o i n t  ( S h a n t a n u  e t  a l .  ( 1 9 8 8 ) )  . 
F e e d  a n d  o p e r a t i o n  c o n d i t i o n  a r e  c a s e  
2 1 .
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