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In the course of the styrene/propene oxide co-production route the dominant by-product is acetophenone (MPK). Further converting of MPK consists in its hydrogenation to metilphenilcarbinol (MPC), with the subsequent dehydration of alcohol to styrene. 

Combination of hydrogenation and dehydration processes in one reactor can yield an essential economy of power resources and simplify the technological flowchart. The purpose of this work was the estimation of possibility of a combined vapour-phase process in the adiabatic conditions. Calculations were carried out in medium «Math. Cad 2001» for three versions of an equilibrium mixture component composition (through equilibrium outputs of reaction products; through quantities of reagents converted by the moment of equilibrium achievement; through equilibrium degrees of the reagents conversion). The temperature at calculations varied in limits of 25÷327С, pressure = 1÷2 atm, molar relationship MPK : Н2 = 1 : (1÷10), molar relationship MPK : Н2О = 1 : (0÷7), initial quantity of MPK = 1 mole. The calculations have shown that  reactions combination of MPK hydrogenation and MPC dehydration thermodynamically is quite possible, and for this process  neither increased pressure nor a significant excess of hydrogen are required. When the temperature at the reactor input is 280С the equilibrium degree of MPK conversion exceeds 90 %, and that of MPC is close to 100 %. The change (increase) of temperature makes 20÷30С, so the reactor duty is close to isothermal. For comparison, at liquid-phase hydrogenation of MPK the adiabatic warming up magnitude at corresponding conversion makes 100С [1], and at MPC dehydration, even in case of use of 10 multiple molar excess of water to MPC, the temperature goes down on 70С.
As a catalytic agent which provide the hydrogenation of MPK carbonyl group and does not affect the styrene olefinic link, the zinc-aluminium spinel can be tested at which presence alkyl acetophenones are converted into corresponding styrenes [2].
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Конверсия ацетофенона в стирол
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В процессе совместного получения оксида пропилена (ОП) и стирола основным побочных продуктов является ацетофенон (АЦФ), выход которого достигает 0,5÷1,0 тонны на  1 тонну ОП. Дальнейшая переработка АЦФ заключается в гидрировании его до метилфенилкарбинола (МФК), с последующей дегидратацией спирта до стирола. Совмещение процессов гидрирования и дегидратации в одном реакторе  может дать существенную экономию энергоресурсов и упростить технологическую схему производства. Целью работы являлась оценка возможности проведения совмещенного процесса в паровой фазе в адиабатических условиях. Вычисления выполнялись в среде «Math.Cad 2001» для трех вариантов компонентного состава равновесной смеси (через равновесные выходы продуктов реакции; через количества реагентов, превращенных к моменту достижения равновесия; через равновесные степени превращения реагентов). Температура при расчетах варьировалась в пределах 25÷327(С, давление  1÷2 атм, молярное соотношение АЦФ: Н2=1: (1÷10), молярное соотношение АЦФ:Н2О=1:(0÷7), исходное количество АЦФ – 1 моль. Проведенные расчеты показали, что совмещение реакций гидрирования АЦФ и дегидратации МФК термодинамически вполне возможно, причем для проведения процесса не требуется ни повышенного давления, ни значительного избытка водорода. При температуре на входе в реактор на уровне 280(С равновесная степень превращения АЦФ превышает 90 %, а МФК близка к 100%. Изменение (увеличение) температуры составляет 20÷30(С, то есть режим работы реактора близок к изотермическому. Для сравнения, при жидкофазном гидрировании ацетофенона величина адиабатического разогрева при соответствующей конверсии составляет (100(С [1], а при дегидратации МФК даже в случае использования   10-и кратного молярного избытка воды к МФК, температура понижается на 70(С.

В качестве катализатора, обеспечивающего гидрирование карбонильной группы АЦФ и не затрагивающего двойной связи стирола может быть опробована цинк-алюминиевая шпинель, в присутствии которой алкилзамещенные ацетофеноны превращаются в соответствующие стиролы [2].
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