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Isopropylbenzene or Cumene is important product of world petrochemistry, because of its use in the worldwide 
production of phenol and its co-product acetone. Demand for cumene grew to 12 million tons during last 10 years [1]. 
Cumene is usually obtained from benzene and propylene. Zeolites, phosphoric acid on the carrier, BF3 can be catalysts of 
process, but today in Russia the most widespread catalyst is ALC3. 

The aim of work was development of kinetic model of the alkylation of benzene with propylene using detailed 
thermodynamic analysis. Thermodynamic possibility of their occurrence is confirmed by calculations of Gibbs energy 
change in the reaction. In order to calculate reaction rate sigma-complex was assumed as a transition state [2]. The 
calculation was performed using Gaussian 09W DFT method, taking into account the technological conditions of the 
industrial process: temperature - 395 K and pressure – 0,16 MPa and presented in Table 1.  

All of these reactions are reversible. Then based on presented reaction network, kinetic model of alkylation 
process was developed. Equations for chemical reaction rates for each component were built according to the law of mass 
action are presented in Table 2.   

 
Table 1 

Thermodynamic and kinetic parameters of reactions 
 

ʋ Reaction ǻH, 
kJ/mole 

ǻS, 
kJ/(ЦШХО∙K) 

ǻG, 
kJ/mole 

Reaction 
rate 

constant 
1 ɋ6H6 + C3H6 = C6H5ωH(ɋH3)2 -94,61 -167,56 -28,42 θ,ηθ∙104 
2 C6H5ɋH(CH3)2 + ɋ3H6 = C6H4(CH(ɋH3)2)2 -94,31 -166,69 -28,47 1,γ7∙105 
3 C6H4(ɋH(CH3)2)2 + ɋ6H6 = 2 C6H5ɋH(CH3)2 -0,29 -0,87 0,05 1,θγ∙107 
4 C6H4(ɋH(CH3)2)2 + ɋ3H6 = C6H3(CH(CH3)2)3 -94,23 -171,97 -26,30 7,0θ∙104 

5 
ɋ6H3(ɋH(CH3)2)3 + ɋ6H6 = C6H4(ɋH(CH3)2)2 + 

ɋ6H5CH(CH3)2 
-0,38 4,41 -2,12 η,γγ∙107 

6 C6H6 + C3H6 = ɋ6H5C3H7 -90,13 -187,89 -15,92 7,λβ∙104 
7 C6H5CH3+ ɋ3H6 = C6H4CH3CH(CH3)2 -94,17 -166,93 -28,23 β,ζγ∙103 
8 β ɋ3H6 = ɋ6H12 -94,16 -161,98 -30,18 γ,1β∙104 
9 2 ɋ2H4 = ɋ4H8 -111,88 -157,16 -49,80 7,7ζ∙105 
10 C6H6 + ɋ4H8 = C6H5ωHɋH3C2H5 -89,77 -144,09 -32,85 θ,0ζ∙105 
11 C6H6 + ɋ4H8 = C6H5ω(ɋH3)3 -92,11 -182,73 -19,93 γ,γ0∙105 
12 C6H6 + ɋ4H8 = C6H5ɋ4H9 -91,77 -141,11 -36,04 1,08∙106 
13 C6H6 + ɋ2H4 = C6H5ɋ2H5 -105,70 -149,39 -46,69 η,0η∙105 
14 ɋ6H5C2H5+ ɋ2H4 = C6H4(ɋ2H5)2 -105,25 -150,85 -45,66 η,71∙105 
15 C6H4(C2H5)2 + ɋ2H4 = C6H3(ɋ2H5)3 -105,77 -142,10 -49,64 7,71∙105 
16 C6H6 + C6H3(C2H5)3 = C6H4(C2H5)2 + ɋ6H5C2H5 0,08 -7,29 2,96 β,γβ∙106 
17 2 C6H6 + C3H6 = ɋ6H5CH3 + C6H4(ɋH3)2 -108,29 -118,61 -61,43 1,0ζ∙106 
18 2 C6H6 + ɋ2H4 = 2 C6H5ɋH3 -113,41 -116,18 -67,52 1,ζβ∙103 
19 ɋ6H6 + C6H4(C2H5)2 = 2 C6H5ɋ2H5 -0,45 1,46 -1,03 β,η8∙106 

 
Table 2 

Reaction rates for alkylation process 
ʋ Product Reaction rate 

1 Isopropylbenzene 

 
propylenebenzene

RTEa CCekW   /1,1
)1(01,1

 

lbenzenediisopropybenzene
RTEa CCekW   /)2,1(

)1(02,1
 

lbenzenediisopropy
RTEa CekW   /)3,1(

)1(03,1
 

2 Diisopropylbenzene 

propyleneenzeneisopropylb
RTEa CCekW   /)1,2(

)2(01,2
 

2/)2,2(
)2(02,2 enzeneisopropylb

RTEa CekW    

2/)3,2(
)2(03,2 ylbenzenetriisoprop

RTEa CekW    
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Table 2 (continued) 
Reaction rates for alkylation process 

3 Triisopropylbenzene propylenelbenzenediisopropy
RTEa CCekW   /)3(

)3(03
 

4 n-Propylbenzene propylenebenzene
RTEa CCekW   /)4(

)4(04  

6 Butylene 

2/)1,6(
)6(01,6 ethylene

RTEa CekW    

nebutylbenze
RTEa CekW 

  sec
/)2,6(

)6(02,6
 

nebutylbenzetret
RTEa CekW 

  /)3,6(
)6(03,6  

nebutylbenzen
RTEa CekW 

  /)4,6(
)6(04,6

 

7 sec-Butylbenzene butylenebenzene
RTEa CCekW   /)7(

)7(07
 

8 tret-Butylbenzene butylenebenzene
RTEa CCekW   /)8(

)8(08
 

9 tret-Butylbenzene butylenebenzene
RTEa CCekW   /)9(

)9(09  

10 Ethylbenzene 

ethylenebenzene
RTEa CCekW   /)1,10(

)10(01,10
 

neethylbenzebenzene
RTEa CCekW   /)2,10(

)10(02,10
 

zenediethylben
RTEa CekW   /)3,10(

)10(03,10  

11 Diethylbenzene 
ethyleneneethylbenze

RTEa CCekW   /)1,11(
)11(01,11

 

nzenetriethylbe
RTEa CekW   /)2,11(

)11(02,11
 

12 Triethylbenzene ethylenezenediethylben
RTEa CCekW   /)12(

)12(012
 

13 Toluene 

propylenebenzene
RTEa CCekW   2/)1,13(

)13(01,13
 

ethylenebenzene
RTEa CCekW   2/)2,13(

)13(02,13
 

cymene
RTEa CekW   /)3,13(

)13(03,13
 

15 Propylene 

enzeneisopropylb
RTEa CekW   /)1,15(

)15(01,15
 

lbenzenediisopropy
RTEa CekW   /)2,15(

)15(02,15
 

nzenetriethylbe
RTEa CekW   /)3,15(

)15(03,15
 

enepropylbenzn
RTEa CekW 

  /)4,15(
)15(04,15

 

cymene
RTEa CekW   /)5,15(

)15(05,15
 

xylenetoluene
RTEa CCekW   /)6,15(

)15(06,15  

16 Benzene 

enzeneisopropylb
RTEa CekW   /)1,16(

)16(01,16  

2/)2,16(
)16(02,16 enzeneisopropylb

RTEa CekW    

enepropylbenzn
RTEa CekW 

  /)3,16(
)16(03,16  

nebutylbenze
RTEa CekW 

  sec
/)4,16(

)16(04,16
 

nebutylbenzetret
RTEa CekW 

  /)5,16(
)16(05,16

 

nebutylbenzen
RTEa CekW 

  /)6,16(
)16(06,16

 

neethylbenze
RTEa CekW   /)7,16(

)16(07,16
 

xylenetoluene
RTEa CCekW   /)8,16(

)16(08,16
 

2/)9,16(
)16(09,16 toluene

RTEa CekW    

 
 
Wn — rate of n-ЭС ЫОКМЭТШЧ, ЦШХО/(ЦγāЬОМ), k – reaction rate constant, Ea – activation energy, J/mole, R - 

ЮЧТЯОЫЬКХ РКЬ МШЧЬЭКЧЭ, J/(ЦШХО∙K), T – temperature, K, Ci – concentration of i-th component, mole/m3. 
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EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО ЮЧН KШЦЩШЬТЭТШЧОЧ КЮП ТСЫОЫ ψКЬТЬ ЬТЧН ЬОСЫ РОПЫКРЭО PЫШНЮФЭО in verschiedenen Branchen. 
AХЬ RШСЬЭШППЛКЬТЬ ПüЫ ЬТО НТОЧОЧ НТО σОЛОЧЩЫШНЮФЭО ТЧ НОЧ AЧХКРОЧ ПüЫ НТО PЫШНЮФЭТШЧ ЯШЧ EЭСвХОЧ Юnd Propylen – 
ПХüЬЬТРО PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭО (FPP), НТО ЬТМС ТЧ ОТЧОЫ MОЧРО ЯШЧ β0 ЛТЬ ζ0%.GОа. ЛТХНОЧ ЮЧН ОТЧО ЛОЭЫтМСЭХТМСО AЧгКСХ ЯШЧ 
ЮЧРОЬтЭЭТРЭОЧ KШСХОЧаКЬЬОЫЬЭШППОЧ ОЧЭСКХЭОЧ. FХüЬЬТРО PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭО аОЫНОЧ ЛОНТЧРЭ ТЧ СОХХО ЮЧН НЮЧФХО ЮЧЭОЫЭОТХЭ. 
Eines der wichtigsten Einsatzgebiete von EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО, die sich auf hellen FPP basieren, ist ihre Verwendung in 
der Herstellung von Farben und Lacken. 

EТЧО ЯТОХЯОЫЬЩЫОМСОЧНО RТМСЭЮЧР НОЫ EЧЭЬШЫРЮЧР ЯШЧ AЛПтХХОЧ ЮЧН σОЛОЧЩЫШНЮФЭОЧ НОЫ ЩОЭЫШМСОЦТЬМСОЧ 
IndustrТО ТЬЭ НТО EЧЭаТМФХЮЧР ЮЧН AЮЬЧЮЭгЮЧР ЧОЮОЫ, ЯШЫ КХХОЦ ЦШНТПТгТОЫЭОЫ AЫЭОЧ ЯШЧ EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгОЧ.  
EЩШбвНКЭТШЧ  ТЬЭ ОТЧ аОТЭ ЯОЫЛЫОТЭОЭОЫ MШНТПТгТОЫЮЧРЬЩЫШгОЬЬ, НОЫ НТО EТРОЧЬМСКПЭОЧ ЯШЧ HКЫгОЧ тЧНОЫЧ ЮЧН НТО QЮКХТЭтЭ  
der Produkte auf ihrer Basis verbessОЫЧ ХтЬЬЭ.  

Die Eigenschaften der EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО ЬТЧН ЬЭКЫФ КЛСтЧРТР ЯШЧ НОЫ HОЫЬЭОХХЮЧРЬЦОЭСШНО – ob initiierte oder 
katalytische Systeme verwendet werden, von der Zusammensetzung der Fraktionen, der modifizierenden Agenten und 
variieren in weiten GrenгОЧ. DТО MШНТПТФКЭТШЧ НОЫ СОХХОЧ HКЫгО ЦТЭ ОЫСöСЭОЦ GОСКХЭ НОЫ ГТФХШЩОЧЭКНТОЧРХТОНОЫ ТЬЭ ЯШЧ 
besonderem Interesse. In diesem Zusammenhang ist das Ziel der Arbeit – die Herstellung der modifizierten 
(ОЩШбТНТОЫЭОЧ) EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО КЮП НОЫ ψКЬТЬ НОЫ ГТФХШЩОntadienfraktion, Kompositionen auf ihrer Basis und die 
Untersuchung der Eigenschaften.  

AХЬ RШСЬЭШПП ПüЫ НТО HОЫЬЭОХХЮЧР НОЫ EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО аОЫНОЧ PЫШНЮФЭО НОЫ PОЭЫШМСОЦТО ЮЧН EЫНöХЫКППТЧКЭТШЧ 
ЯОЫаОЧНОЭ, НТО ЮЧРОЬтЭЭТРЭО KШСХОЧаКЬЬОЫЬЭШППО ОЧЭСКХЭОЧ. DКs sind Fraktionen, die aus den Pyrolyseprodukten des 
ПХüЬЬТРОЧ ЮЧН РКЬПöЫЦТРОЧ нХЫШСЬЭШППОЬ КЮЬРОЭЫТОЛОЧ аОЫНОЧ, ЮЧН ОТЧТРО PЫШНЮФЭО НОЬ ФКЭКХвЭТЬМСОЧ ЮЧН ЭСОЫЦТЬМСОЧ 
ωЫКМФОЧЬ. АТЫЭЬМСКПЭХТМС ТЬЭ ОЬ гаОМФЦтßТР, ПüЫ НТО SвЧЭСОЬО НОЫ EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО RШСЬЭШff auszunutzen, der nicht 
аОЧТРОЫ КХЬ γ0% НОЫ ЮЧРОЬтЭЭТРЭОЧ ЫОКФЭТШЧЬПтСТРОЧ KШСХОЧаКЬЬОЫЬЭШППО (СКЫгЛТХНОЧНО KШЦЩШЧОЧЭОЧ) ОЧЭСтХЭ. FüЫ НТО 
Bestimmung der chemischen Zusammensetzung der Fraktion C5 ТЬЭ ОЬ ОЦЩПОСХОЧЬаОЫЭ, ОТЧО РКЬПХüЬЬТРО ωСЫШЦКЭШРЫКЩСТО 
zu benutzen, und die chemische Zusammensetzung der Fraktionen C8 – C9 wird anhand der Methode der 
GКЬМСЫШЦКЭШРЫКЩСТО КЮП KКЩТХХКЫЬтЮХОЧ ЛОЬЭТЦЦЭ. DТО аТМСЭТРЬЭОЧ MОЫФЦКХО НОЫ FЫКФЭТШЧОЧ ЯШЧ PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭОЧ, НТО 
КХЬ RШСЬЭШПП ПüЫ НТО SвЧЭСОЬО ЯШЧ EЫНöХЩШХвЦОrharzen verwendet werden, sind in der Tabelle 1 dargestellt. 

FüЫ НТО HОЫЬЭОХХЮЧР ЯШЧ СОХХОЧ EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгОЧ аОЫНОЧ НТО FЫКФЭТШЧОЧ НОЫ ПХüЬЬТРОЧ PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭО 
ЛОЧЮЭгЭ, НТО ЛТЬ β00°ω, СОЫКЮЬФШМСОЧ, ПüЫ НТО HОЫЬЭОХХЮЧР ЯШЧ НЮЧФХОЧ EPP – СöСОЫЬТОНОЧНО FЫaktionen oder schweres 
PвЫШХвЬОСКЫг. DТО FЫКФЭТШЧОЧ КЮЬ НОЧ ПХüЬЬТРОЧ PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭОЧ аОЫНОЧ НЮЫМС RОФЭТПТгТОЫЮЧР КЮЬРОЬМСТОНОЧ. FüЫ НТО 
HОЫЬЭОХХЮЧР НОЫ СОХХОЧ EЫНöХЩШХвЦОЫСКЫгО ЛОТ НОЫ AЮЬЬМСОТНЮЧР НОЫ ПХüЬЬТРОЧ PвЫШХвЬОЩЫШНЮФЭО ТЬЭ ОЬ аТМСЭТР, НТО 
TempОЫКЭЮЫ НОЬ FЫКФЭТШЧЬЬТОНОЧЬ КЦ EЧНО РОЧКЮ гЮ ЫОРЮХТОЫОЧ ЮЧН гЮ ЯОЫСТЧНОЫЧ, НКЬЬ НОЫ оЛОЫРКЧР ТЧ НОЧ 
SЮЦЩПЩЫШНЮФЭ НОЫ ХОТМСЭ ЩШХвЦОЫТЬТОЫЛКЫОЧ ЮЧРОЬтЭЭТРЭОЧ KШСХОЧаКЬЬОЫЬЭШППО, НТО ЬТМС ТЧ НОЧ ПХüЬЬТРОЧ 
Pyrolyseprodukten enthalten, zustande kommt. Das wird durch die Rektifikation unter Vakuum oder Destillation mit 
АКЬЬОЫНКЦЩП ЛОТ ОТЧОЫ TОЦЩОЫКЭЮЫ ЯШЧ 1η0 ЛТЬ 180°ω ОЫЫОТМСЭ Д1Ж. 

Tabelle 1 
Charakteristik der Fraktionen 

 
Fraktion  ɋ8 – ɋ9 ɋ9 ɋ5 (Sumpfprodukt des Debutanisators) 

AЮßОЧКЧЬТМСЭ Durchsichtige hellgОХЛО FХüЬЬТРФОТЭ Durchsichtige farblose oder hellgelbe 
FХüЬЬТРФОТЭ 

Dichte, kg/ɦ3 890 – 940  900 – 950  710 – 785  
Jodzahl, g I2/100g ≥η0 ≥θ0 ≥80 

Fraktionsbestand ,°ɋμ  
nk ≥1β0 ≥1ζ0 ≥γ0 

50% ≤1θη ≤17η - 
70% - - ≤7η 
95% ≤1λ0 ≤1λ0 - 
ɤ.ɤ. ≤1λη ≤1λη ≤1λ0 

Massenanteil des 
Wassers,% 

≤0,γ ≤0,γ ≤0,η 
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