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MOT SO VAN BE CUA KHOA HQC VA CONG NGHE XUC TAC
PAU THE Ki 21

HO ST THOANG

Vi su can dy trong hon 80% cac qua trinh chuyén hoa hoa hoc ma loai ngudi dang thyc
hién trong cic nganh kinh té, dich vu va doi sdng, xic tac ngay cang cd vai trd quan trong nhu la
mdt linh vuc khoa hoc - cong nghé tién phong. Sy hleu biét vé xuc tac khéng nhimg c6 tim quan
trong hang dau don vGi viée bao dam hiéu qua kinh té cho nhirng qua trinh d6 ma con quan trong
déi voi sy phat trién cac qua trinh chuyen hoa nhim myc dich bao vé méi truorng va 130 ra nang
luong cho thé giGi trong nhing nam sap t6i. Vi vay, & nhleu mudre, xice tac duge coi 1a nhén t6 hing
dau (key factor) dbi v&i nén cong nghiép hoa chét va ¢6 tm quan trong chién lurge quéc gia.

Trong gin hai thé ki qua, ké tir khi bd mén khoa hoc vé xiic tac ra doi, dac biét 14 trong
khoang mét trim nim cua thé ki 20 va dau thé ki 21, st ménh ciia khoa hoc xiic téc ngdy cang to
Iém, cing v&i nhimg by mon khac gép phan dua xa hdi loai ngudi di nhitng budce thién Ii trén
con dudng xay dung mot thé giéi van minh va lién tue phat trién. Khong blet loai ngudi tim dan
ra do luong thyc dé tr nudi minh néu khéng ¢6 nén cOng nghiép san xudt phan dam vdi phéan
ing tong hop amoniac xdy ra trén chét xic tac sat do F.Haber phat hi¢n cach day gén mot thé ki.
Chung ta biét phan tir hidro H, chi bj phén li trén 1000°C, con dé phan li phén tir nito N, nhiét
d can cao hon nifa, trén 3000°C, nghia la, vé i thuyét, phan (ng hinh thanh amoniac tir nito va
Qidro chi ¢6 thé xdy ra & nhiét dg trén 3000°C. Nhung gia du co thyc hién duge phan img dé &
nhiét do cao nhu vay thi hiéu suat tao amoniac cung bi han ché bdi can bang nhiét dong (nhiét
do cao daiy cin bang phan img vé phia tac chét). Chat xuc tac 1am cho ,tqc d$ phan (mg tang lén
xap xi 10*” an so v&i phan iing khdng ¢6 xuc tac. Tai S00°C va v&i ap sudt hdn hgp hidro va nito
200 atm., mét binh phan img kich thuée 100 m’ ¢cé chira chét xiic tac san xuét duge 1500 tAn san
phém/ngz‘ly, nhung ciing trong diéu kién nhu viy ma khong cé chit xuc tac thi mot binh phan
trng (gia thit 1a hinh cau) v&i ban kinh bing khoang cach trung binh tir hanh tinh Pluto dén mit
tr&i chi san xudt duge 0,1 g amoniac/ngay. x

Budc vao thé ki 21 thach thirc déi vai bd mon xiic tac khéng nhimmg khong giam ma con
tlep tyc tang. Tai hoi thao. “Nhimg co hdi viythach thire cho khoa th XUc tac trong thé ki 217
duge t6-chirc tai Hoa Ky thang 5/2002 cac nha khoa hoc da thong nhét y klen rang, thach thirc
[én nhat ddi véi khoa hoe xuc tac trong thé ki 21 1a phai hiéu duge thiét ké cau tric chét xic tac
dé c6 thé kiém soat hoat d6 va d6 chon loc cda no. Ducmg nhién, dd bén coa’ chét xiic tac cung
phai duge coi 1a mdt trong nhitng thach thire hing dau cila khoa hoc va céng nghé xic tac di thé.

O tét ca cac nude, xuc tac tiép tuc déng vai tro quan trong trong céc nganh san xuét va bao
dam an ninh quoc gla dic biét 1a trong linh vyrc san xuat va tiéu thu ning lugng va bao v¢ mdi
trugng. Lay vi dy, den nam 2050 loai nguoi s€ phai can dén cong suét téng nang hogng bing 28
terawatts, nghia 13 xép xi gap doi hle;n nay. Bé dat duge muc tidu do, trong linh vyc ning lugng
mit troi ching han, higu suat thu hdi phai dat 20% véi gia thanh san xudt ré hon hién nay 100
Jan. Dé canh tranh v&i cac dang ning lugng hoa thach hién dang chiém ti phin 87% tdng nhu
cau nang lugng toan cdu, gia thanh san xudt pin nhién liu (fuet cell) hidro phai giam xudng 10
lan, con gia thanh san xuét hidro phai giam 4 1in. Khoa hoc va cong nghé, ma xdc tac 14 mt bd
phan ciu thanh rit quan trong, rd rang dang dimg trudc nhiing thir thach doi hoi cac giai phap c6
tinh cach mang. C6 ba cum céc linh vyrc san xuét va dich vy xa hoi doi hoi sur tham gia ciia khoa
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hoc va cong nghé xic tac 1a: (i) Ché bién dau, ning lugng va vén tai; (ii) Cac hoa pham, vit lidu
cao phan tir va chat tay rira; (iii) Hoa chat tinh khiét, duoc pham va lwong thye, thye pham. Do
khuén khé c6 han, bai tong quan niy chir yéu dé cap dén cum cac linh vye xic tac lién quan dén
nang lugng va ché bién dau khi, trong dé tép trung phan tich sau cac ndi dung khoa hoe va cong
nghé cia viéc san xudt nhién liéu sach hon, giam cac phat thai dgc hai va gy hi¢u ng nha kinh.

Khi hidro

Nhu mei ngudi déu thay, viée sir dung cée nhién liéu sinh hoc thay thé cac nhién liéu hod
thach (dau mé, khi thién nhién, than da) cé trién vong rit Ién. Nhién liéu sinh hoc la ngudn ning
lugng c6 thé tai tao duge va it gdy 6 nhiém hon cac nhién liéu hoa thach truyén théng. Trong
mét tuong lai khéng xa 1im, khi nguén ning luong hoa thach bj can kiét (du kién la vao nira sau
cta thé ki nay), nhién liéu sinh hgc ¢6 kha nang tré thanh mdt trong nhirng ngudn ning lrong
chi lyc cia lodi ngudi. Tuy nhién, nhién li¢u sach li twong cho tuong lai khong phai la nhién
lidu sinh hoc, ma 1a hidro. Ai ciing biét, hidro 1a nhién ligu sach i trong, boi vi khi bj. dét chay,
san phdm duy nhit dugc tao thanh 13 nude. Va, ivm sy tham gia cliia mot nguon nang luong tai
tao dugc (renewable energy) nao dé dé sin xuat ra hidro, chu trinh chuyén hoa gitra nude va
hidro (va oxi) khong bao gitr két thic.Véan dé 12 1am sao ¢ dugc hidro véi gia thanh san xuét
tha‘ip hon gia tri ma no tao ra khi dugc sir dung. Chénh léch d6 cang nhiéu thi hiéu qua kinh té
cang 16n. Vi vdy, uéc mo cia cdc nha hod hoc 13 nhan dugc hidro tir nude (H,O) véi hidu sudt
va gid thanh chdp nhan duoc. Hién nay, tuy chua tao duge hidro voi gia thanh thép, cac cong
trinh nghién ciru ché tao pin nhién lidu trén co s& tai hop hidro va oxi dang dugc thuc hién tai rat
nhiéu phong thi nghiém trén thé gi&i va nhimg két qua d3 dat duoc rat dang khich 18, Ngudn
hidro dang duoc tap trung nghién ctru la phan img quang xuc téc phan huy nuge. Chét xiic tac la
hop chét ctia cac kim loai chuyen tiép, hogc & dang dong thé, hodc dugc mang 1én mang ban
thdm déng vai tro vira I chét mang vira la mang tach hidro va oxi. Pay l1a con duong chuy®h
ning lugng mit trdi thanh dién nang v6i hiéu qua khong bj gidi han vé mit li thuyét nhu la
chuyén hoé quang-dién trong cac pin mat trdi silic. Cac nha cong nghé xuc tac cling ¢6 tham
vong gdp ca hai qua trinh diéu ché hidro va san xuit dién trong mot thiét bi. Miac dau cac ket qua
dat dugce la rat hap din, céc nha ‘nghién ciru xic tac cho rang, myc tiéu cia du an san xuit ning
lrgng ¢d nguon gbc hidro con rit xa & phia truoc, do do, rét cin sy hd tro va tlep tuc dau tr tr
phia nha nuwée ciing nhu khu vye tu nhén.

Trong giai doan truéce mét, hidro can duoc san xuat tir nhimg nguon nguyén liéu va nhién
ligu truyén thong vOi gia thanh chap nhén dugc. Nhung viéc san xuat hidro trong cac qua trinh
khong gy & nhiém phal dugc diy manh. Va mac diu “nén kinh té hidro” (hydrogen economy)
chura thé chiém wu thé trong mét vai thap ki sap toi (hién nay hidro chi chiém khoang 3% tong
tiéu thy nang lugng), cac dy bao cho thay, nam 2010 cong sudt san xuat hidro phai ting gip déi
s0 voi nam 2000 dé bao dam céc tiéu chi giam thai & hau hét cac quéc gia. Nhung do phéi glam
thiéu ham lrgng benzen va cac hidrocacbon thom frong xing, cong suit qua trinh refominh xic
tac s& giam din, nghia I3 cong suat san xuat hidro tir cac nha méy loc diu s& giam, Thay vao do,
ngudi ta phai ting céng sudt refominh khi metan 12 nguyen litu giau hidro. Vi¢c thuc hi¢n
refominh khi metan ciing ¢6 thudn loi 1a cdng nghc cua qua trinh gan véi cong nghé truyén
théng. Ciing khong thé khang tinh dén vigc san xuat hidro tir than d4; cong nghe nay di dugce coi
la di vao qua khiy khi khi thién nhién chiém uu thé trong cac nha may san xuat phan dam. G Viét
Nam hién nay nha may phéan dam Bic Giang dang san xuit hidro tir than, mac dau Nha may dam
Phi My va cac nha may dam sap duoc xdy dung chi sir dung cOng nghé san xudt hidro tir khi
thién nhién (metan). Nang lugng tiéu tdn cho san xuit hidro tir cac nhién liéu hod thach noéi
chung la chiém ti 1& kha cao trong gia tharh, cong thém tang trir va thu hdi hidro cling doi hai
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tiéu ton nhiéu nang lugng, tuy nhién, cdc tinh toan kinh té vin cho thay, trong mgt twong lai gan
phuong én ndy van chéap nhén duge. Phuong 4n tlep theo cho tuong lai xa hon, nhu d dé cip ¢
trén, s& 12 san xuit hidro tir nudc véi sy tham gia clia m{t ngudn néng lugng tai tao duge nio do.
Thach thire trong phuong an nay 13 higu sudt san xuét hidro tir nuéce va cac ngudn ning lugng tai
tao duge déu cbn rét thap, do d6, gia thanh cao. Viéc san xudt va sir dung hidro trong cac pm
nhién liéu dé dua ra thj truong ciing dang giip thach thirc trong viéc tim klem vat liéu ché tao pin
nhién liéu mang trao déi proton (proton-exchange-membrane). Day cha yéu la cong viéc cia cic
nha hoéd hoc cao phan tir. Véan dé an todn trong sir dyng hidro ciing ludn luén la van dé dugc dé
¢dp nhiéu trong cac phuong 4n kinh té - ki thuat.

Vi phuong an “cd truyén” trong san xut hidro tir cac nguyén ligu hoa thach, vén dé cb
hitu cén phai tinh dén va han ché anh hudmg cia né ¢én mirc t6i da 1a cac khi CO va CO, sinh ra
trong qua trinh refominh. Cho nén nhiém vu khéng thé thoai thac cva khoa hoc va cong nghé
xuc tac 1a phai tim ra cac con duc‘mg san xuét hidro khéng kém theo sin pham phy 13 khi CO,.
Nhu vay, phuong an bén vimg dé san xudt hidro tr cac nguyén ligu ho thach phai di kém véi
bién phap thu giir CO, (CO;, sequestratnon) trong san pham phan irng. Mot trong nhimg phuong
4n san xuét hidro ¢6 hiéu qua kinh té tuong déi cao (so voi cac phuong an refominh) la oxi hoa
chon loc khi thién nhién va cac hidrocacbon nhe ndi tiép voi qua trinh chuyén dich khi-hoi nuée
(water-gas shift) va tach hidro khoi CO, va N,. Cac phuong an nay déu da dugc thuong mai hoa
hofic sap thuong mai hod (phuong an oxi hoa chon loc), tuy nhién déu can dugc hoan thién. Kho
khin lén nhét trong cac phuong 4n san xuét hidro ké trén 1a van dé thu giir CO,.

Hién nay mot s& phuong 4n san xudt hidro khac ciing dang dugc nghién ciru va trién khai
dé c6 thé tién téi thuong mai hod, d6 la: crackinh hidrocacbon thanh cin cacbon va hidro;
chuyen hoa khi thanh long cOng vdi hidro (gas-to-liquid + hydrogen); san xXuét hidro tir cac
weuon sinh khéi tai tao duge. Cac du an dai han hon dé san xuét hidro s& la: san xuét hidro tir
phén li nudc; dién phin nwdc nhd nhimg ngudn nang lugng tai tao duge nhur gid, ning lwgng
mat tréi; phén li nhiét; phén li sinh hoc nho cac vi khuén hogc anh sang. Cac phuong an nﬁy doi
hoi nhiéu nd Iyc cia cic nha khoa hoc va cong nghé trong linh vuc xdc tac cung nhu céc linh
vuc lién quan. , :

Nang luong co ngudn gdc hidro chi 1a mét trong nhimg thach thire, nhung ¢6 thé 1a thach
thirc 1ém nhét, d6i vai khoa hoc va cdng nghé xiic tic. Thé gi¢i di gin nhu bj diit truée nhimg
giéi han cubi cling ctia 6 nhiém madi trudng va sy néng 1én cia khi quyén gan mat dat. Cho nén,
voi toc db gia ting nhu cdu ning hrong nhu dang cin phai cé dé dat dwogc su phat trién kinh té-
x3 héi can thiét cho nhan loai, khoa hoc va cpng nghé, mdt mit, phai co nhimng bién phap hiru
hiéu 1am giam dang ké cdc chat gay 6 nhiém moi trirdng va méi sinh trong khi thai tir cac qua
trinh dbt chay cac nhién lidu hoa thach ciia cic phuong tién vén tai va tir cong nghiép, mit khéc,
phat trién va tim nhirng dang nﬁng Iugmg khéng hodc it gay 6 nhiém hon. Hidro, véi tu cach 1a
nhién li¢u, khong nhimg khong gy 6 nhiém ma con khéng tao ra hiéu wng nha kinh 12 nguy co
hét sirc Iém dang de doa cudc song trén hanh tinh ching ta.

Song song v&i viée tim nhitg phuong cach san xuét hidro véi chi phi nang lu0'ng thap nhét
co thé duge, viée tim nhimg bién phép tang trir va dua hidro vao sir dung ciing c6 tdm quan
trong khéng kém. Vige tang trit va dua vao vén hanh c6 y nghia khdng nho trong viée nang cao
kha ning canh tranh cta hidro voi cic ngudn ning lugng hoa thach truyén théng. Nhém xay
dung 1§ trinh cong nghe xuc tac (Technology Road Map-Catalysis) cua Ha Lan (2002) da dua ra
nhifng muyc tiéu cia cac bién phap tang trir hidro nhu sau: (i) Ap sudt cao/nhiét d¢ thép; (ii) Hip
phu trén cacbon; (iii} Sir dung cac hidrua kim loai (vi du, magie hidrua, natri boro-hidrua); (iv)
Cac cip oxi hoa-khir (redox couples, vi du, emunxi clia Na). biéu quan trong la phai tim dugc
nhitng vt liéu cé kha nang tang trir hidro cao, giai phong hidro nhanh, cho nén nhitng vén dé
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mAau chdt cia cac nghién cire sip téi s& phai lién quan dén hoa hoc vat lidu va cong nghé bién
tinh, c4u triic va kién tricc vat li¢u, cac dic trung dién hoa cia vt ligu... Viée dua hidro vao st
dung dai tra ddi hoi phai ¢ nhimg bi¢n phép bao dam an toan va hé s6 sir dung cao, khéng duoc
thip hon 90%. Nhirng nghién ctru phat trlen nham dat dugc muyc tiéu nay s& bao gom cac ndi
dung: nghién ciru cac hidrua, nghién ciu cau triic xop, dng cacbon nano, ddng hoc hdp phy/giai
hép, nhiét ddng hoc, kha nang chéng in mon béi nudc..

Cac nguon niing lvgng va nhién liéu sach

Hién nay céc nguén nang lugng (cung cap di¢n, nhiét hodc t6 hop ca hai dang) chi yéu
dva vao cac dang nhién lidu hod thach, chi mdt phan nhé 1 dya vao cac dang nang luong tai
sinh dugc (mét i, gio, sinh khéi, dia nhiét, thuy dién, v.v.) ké ca hidro. Trong hau hét cac qua
trinh san xut nang luong xuc tac dong vai tro khong nhé. Trong tién trinh phat trién bén vimg
cac nguon nang luong, xdc tic tiép tuc dong vai trd ngay cang quan trong. Co thé md ta su thay
ddi cau tric trong cung cap néng lrgng cho tuong lai khong xa nhu sau (xem hinh 1). Trong so
dé nay, dy kién sé ting cdc ngudn ning lugng tai tao duge lén dén 50% tong tiéu thy nang luong
toan cdu. Co s& cua muc tiéu ddy tham vong nhu vy la cac dy bao khang dinh rang, tong tiéu
thy nang luong thé giéi nam 2050 s tang gdp doi hién nay két hop véi mong mudn giam mirc
phat thai gay hi¢u (rmg nha kinh xuéng bang mrc ctta nam 1990,
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Cén lru y rémg, tir nay dén nam 2050 nhu ciu ning lugng trén co s& cac dang nhién ligu
hoa thach van t:ep tuc ting, tuy nhién, khuynh hudng tang cudng sir dung khi thién nhién thay
cho than d4 va déu FO (fuel oil) trong cdc nha may phat dién ciing gép phan giam sy phat thai
CO,. Viéc sir dung khi thién nhién v&i tr cach 1a nhién liéu khéng doi hoi nhidu nhimg phat kién
méi trong finh vuc xic tac, tuy nhién, d6i voi qué trinh chuyén hoa khi nay thanh cac
hidrocacbon va céc hop chit chira oxi thi xiic tic s& phai déng vai tro rat quan trong.

Trong cong nghiép hoa diu nguyén liéu cho cac qua trinh co ban nhu etilen hay metanol
thudong duge san xuit tir etan va napta (cho etilen) va metan (cho metanol). Cac chét xtic tac dién
hinh cho nhifng qua trinh do, cling nhuy mét s6 nhimg qua trinh khac, vi du, san xuét cac
hidrocacbon thom, ludn luén dugc hoan thién. Tuy nhién, diéu Ii thu Ia viéc tim kiém nhirng chit
xuc tac moi cho nhung qua trinh dang dugc van hanh trong cong nghiép nhu san xut amoniac
hay san xuét metano! van la diéu cin thiét. Nguyén nhén cia diéu d6 la xu thé chuyén d8i ngudn
nguyén liéu tir dau va khi sang than va nhitng nguyén liéu nghéo hidro khéc. Hién nay dang c6
mét lan séng tim kiém nhitng san pham trén co s& hoa dau, vi du, dimetyl ete (DME) dang duoc
coi la mét hoa pham thay thé ‘nhién lidu tai mot s6 nuéc nhu Trung Quéc hay Han Qudc, cho nén
nhu ciu tim kiém nhimg nguon nguyén li¢u méi ciing dang duoc quan tam dé lam tang chuéi gia
tri ctia céng nghiép hoa diu. Trong nhiéu truong hgp, ngudn nguyén liéu thay thé cac san pham
tir ddu va khi lai chinh 1a than da duec khi hoa.

Co6 thé coi viée sir dung than trong cac nganh cong nghiép hoa chit nhur 14 nhimg vong
xody tron 6¢, mdi lan quay lai diém cii thi duge nang 1én mot bac thang phat trién; va bay gio la
vong thir ba sau vong déu tién so khéi (& Pire trwde va trong thé chién th hai, & Nam Phi trong
thoi ky cdm van) va vong thir hai, khi gia dau bing phat tang 1én trén 75 USD/thung nim 1973.
Than da dang duoc sir dung nhur 1a ngudn nguyén liéu co ban dé san xuét cac hoa pham quan

strong cha nganh cong nghiép hoa diu, nhu DME, cic san phim long ciia qué trinh Fischer-
Tropsch (dé san xuit DO khong chira luu huynh), propilen va cac san phim khac. Cac chét xiic
tac phuc vy cho nhimg qua trinh dé dang duge nghién ciru hodn thién va tim kiém dé gia tang
chudi gia tri 1én nira. Hién nay sé lucmg cac cong nghé thét hap dan trong cac linh vyc nay
khéng nhiéu. Vi vay, c6 thé dy bao, vdi viée gia dau da ting 1én dén xAp xi 100 USD/thung (dau
thang 1/2008), dong luc cho s tim kiém nhimg phuong 4n st dung than d4 nhw 14 ngudn
nguyén liéu cho cdng nghiép hoa diu s& tang 1&n, thu hit swr tham gia cia nhiéu phong thi
nghiém nghién ciru xic tic trén thé gisi.

Trong nhimg nam gén day, dic biét la tur dau thé ki nay, khi ma gia dau mo tang lién tyc,
vén dé san xuat nang lugng tir cac ngudn ng,qyen liéu (sinh hoc) tai tao dugc da tré nén hip dan
cdc nha quan li kinh té cting nhu cac nha nghién ciru. Tinh toén cua nhiéu nha kinh té da dua ra
1, néu gia ddu mo khéng thip hon khoang 50 USD/thung thi cac nhién liéu sinh hoc, chii yéu la
gasohol (etanol) va biodiezen (cac este du thye vat va m& dong vat) co thé ganh tranh dugc voi
xang va dau diezen (DO) c6  ngudn goc diu mo. Hién nay co hoi d6 da dén, tham chi gia dau mo
da bd xa mire “tGi han”, chac chin cac dy 4n nhién lidu sinh hoc s& dugc da.y nhanh tién d6 va
md réng quy md. Theo con s6 thong ké cia nhom c¢ong tac Ha Lan d nhic dén G trén thi hrgng
sinh khéi durge san xuét _hang nam 14 rit 16m, khoang 5 ti tin, ¢6 kha ning cung cip ngudn néng
lugng ti tao it nhét 13 bing 50% tdng nang lugng do diu mé khai théc dugc hang nam cung cap.
Vin de 1 tuy thudc vao chinh sach cuia tirng quoc gia va tinh hinh chinh tri-an ninh trén thé giGi.
Chau Au va Hoa Ky dang c6 nhiing chinh sach day tham vong vé san xuat va tiéu thy nhién ligu
sinh hoc cho giao thong van tai cling nhur céc muc tiéu khic. Tong théng Bush da dit muyc tiéu
hét sire tham vong trong viée thay thé nhién liéu nhap khiu bang viéc san xudt nhién ligu trong
nudc ma chu yeu 14 nhién liéu sinh hoc: ndm 2050 Hoa Ky phai tir cung cép 75% nhién liéu cho
giao théng van tai. Thang 4/2007, tai hoi thao do Quy GMF (German Marshall Fund of the



United States) td chire tai Washington DC c4c nha khoa hoc di thao luan vén dé nay rét s6i ndi.
Da c6 nhiing canh bao vé vigc phat trién nhién ligu sinh hoc s& anh hué'ng dén san xuit luong
thire cho thé giGi vG6i dan s& s tang 1én 9 ti nguoi vao nam 2030. Tuy vay, cac chuong trinh
nhién liéu sinh hoc van duoc tién trién manh mé véi nhitng muc tidu rt cy thé, vi du, dén nim
2010, EU sé& s dung 5,7% nhién liéu sinh hoc, ¢on Dire thi sir dung 5% nhién liéu sinh hoc cho
giao théng van tai, tap doan DaimlerChrysler da didu tr 1,4 ti € cho nghién ciru va phét trién
nhién lidu sinh hoc phuc vy giao thong vén tai. D khong anh huéng dén viéc sin xuit luong
thue, nguyén liéu sinh khéi cho san xudt nhién liéu sinh hoc s& chuyén dich manh tir cic nguyén
liéu lvong thue sang cac nguyén liéu khéng dn du'qc hodc phé thai.

Noi chung, nang !Lro*ng tai tao dugc s€ bao gorn nhiéu dang, ké ca nhimg dang co ngudn
gbe tir phe thai, vi dy, cac vét liéu polyme. Vi vy, vai trd cia xuic tac trong cac chuyén hoa hoa
hoc, ké ca chuyen hod hod sinh, la khéng nhé. D6 1a xic tic cho cic qua trinh khi hod va cac
cong doan tiép theo, cac qud trinh 1€n men, san xuéit etanol, chuyén hoa sinh khdi thanh san
phdm 10ng, chuyén hoa khi tng hop thanh hidrocacbon va cic hop chat chira oxi, hidro hoa
chon loc, oxi hoa va depolime hoa chon loc, chuyén hod ddu m& ddng thuc vat thanh nhién lidu
giao théng van tai, v.v. Mot sb trong nhimg qua trkhh ké trén khong phai la cac qua trinh xuc tac,
tuy vdy, xic tac s& dong vai tro hé trg quan trong trong cac qua trinh bd sung loai bo tap chét dé
nhan duge céc san phdm trung gian hodc cac hoa pham sach.

Thay thé din cac nhién li¢u hoa thach bang cac nhién li¢u sinh hoc dang la xu thé duoc
hoan nghénh va ua chudng, bdi vi, ngodi tac dung thay thé cic nhién liéu hoa thach dang can
kiét dan, khi thai tir nhién ligu sinh hoc ciing chira it céc hop chat dge hai nhu hidrocacbon chua
chay hét, cac hop chit chira luu huynh va nito, kim loai. Ham luong cacbon dioxit va cacbon
oxit cling nhu ham lugng ozon trong khi thai cia ddng co sir dung nthién li¢u sinh hoc, theo
nhiéu bao cdo danh gia, ciing it hon trong khi thai déng co sir dung nhién liéu hod thach. Riéng
ham lugng andehit thi cao hon, tuy nhién, andehit d& dang bi d6t chay trong pd xic tac dat tréf
duromg thoat cua khi thai,

Noi chung, viéc giam thiéu cac chat gay doc hai trong cac chat thai, dac biét 1 trong khi
thai 1 mét trong nhltng myc tiéu coa viéc sit dung cac dang nang lugng tai tao duoc ma trong
giai doan trude mét chil yéu 1a nhién liéu sinh hoc. Tuy nhién, song song vé&i viée tim va sir dung
cac nhién nhiéu it gdy 6 nhidm maéi trudmg hon céc nhién liéu hoa thach thi vén dé giam thiéu
céc phat thai déc hai nhu cac hgp chit chira lwu huynh, nito va hidrocacbon van 1a mét myc tiéu
quan trong cua cac nghién ciru xac tac di thé. V& cac chﬁt xic tac, do kim Joai quy ngay cang
hiém trong khi nhu cdu ngay cang tang, muc tiéu trudc mat cua cdc nghién ciru nay 1a thay thé
cd¢ xic tac kim loai quy bang cic oxit kim loai chuyén tiép, tuy nhién vé l4u dai, phai tinh dén
sir dung cac chét xuc tac trén co so cac hidrua, cac cacbua va cdc kim loai dat hiém nhom lantan.
Kha ning khang doc cia cac chit xic tac ciing la mot trong nhitg véin dé ¢6 tinh cdp bach. Déi
véi cac phat thii, muc tidu ciia cac nghién ciru 13 tim nhitng bién phap giam thiéu, tranh chuyén
ho# SO, thanh SO;, chuyén hoa NOy thanh N, oxi hoa VOC & nhiét d6 va ép suit thudmg, v.v.

Vai tro cua xic tac trong linh vyc sir dung nang lugng mét troi bao gdm chuyén hoa nang
lugng mét troi thanh dién, san xuét hidro va quang xtic tac, ciing rit quan trong. D6 1a nhlmg van
dé lién quan dén san xuat vat liéu bén vl anh sang, cac vat liéu hitu co, dic biét 1a san xudt
hidro tir nuréc, chuyén hoa niréc va cacbon dioxit thanh metanol, chuyén hoa cacbon dioxit thanh
dudmg béng con duong quang xic tac, bit chude thién nhién trong cac hé quang hop. Nhét 1a
qudc gla di c6 nhiéu phat trién va irng dung rét hap dén trong viéc ting cuong higu sudt chuyen
hod bang con dudng bién tinh titan dioxit & mo réng ving bude séng ctia anh sang mat troi ¢6
thé hip thu duoc cho cac phan (g quang xiic tac.
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Co the khang dinh rang, hién nay va trong mt twong lai khéng xa, cac ngudn nang lugng
cht yéu van nam trong cac lién ket hoa hoc. Nang lugng nguyén tir, do con nhimg vin dé an
toan chwa duge giai quyét rt réo, vin dang & nga ba dudng, trong khi d6 kha niing sir dung ning
lrong (téng hop) nhiét hach lai dang & qua xa phia trude. Cho nén, vai sir ménh kich hoat cac
qua trinh hinh"thanh va phé v cac lién két hod hoc, xiic tac van tiép tuc dong vai trd quan trong
clia minh. Duong nhién, vai trd cia khoa hoc va c¢dng nghé xic tac ciing khong kém quan trong
trong vi¢e giup lodi ngudi tim cac phuong cach tao ra nhimg san pham cén thiét cho cudc sbng
bang nhitng con duong tiét kiém vat chit va ning lugng nhat,

Ché bién diu khi

Sur hoan thién cac chét xic tac va cong nghé cac qud trinh xiic tac 14 nhirng van dé c6 tinh
quyét dinh dé co thé thu dugc hiéu qua kinh té cao trong cac linh vyc cong nghiép ché bién du
va héa dau. Nhitng hoan thi¢n d6 la co s& vilng vang dam bao cho cac qua trinh chuyén hoa hoa
hoc ¢6 thé duge tién hanh & nhiing diéu kién khit khe hon, hiéu sudt cao hon va thoi gian vén
hanh lién tyc dai hon. Thuc té thi sy gia ting gid tri trong hé céc san pham tyu trung la xoay
quanh binh phan ung va chit xiic tac. Va mac dau noi chung la kho kiém soat dugc nhitng bién
dong trong thanh phén nguyén liéu di vao binh phan (g, phan lén nhimg céng trinh nghién ctru
hoan thién chét xiic tac van phai bi chi phbi dé dap ing nhimg bién dong y.

Vé phia minh, nhu ciu ngay cang tang dbi VoI cac san phim loc-hod diu, tiéu chi ngay
cang gay git cia thé hé nhién lidu mdi (vi dy, gin nhu 'khéng chira luu huynh) va yéu cau da
dang hoa cac nguyén liéu ché bién lai dat ra nhig yéu clu cao hon nira di véi cac chit XUc tac.
bé dap g diéu d6, nganh san xudt xdc tac, bén canh viéc phai mé rong quy md san xuét hién
’co phai chap nhén chi phi cao hon danh cho R&D dé da dang hoa céc chat xuc tac, dau tur nhiéu
hon cho dao tao nhén lyc, trang thiét bj nghién ctru va phan tich. Ciing cdn thdy rang sy tang
truémg coa thi trudmg cac chét xic tac 1a mét trong nhimg hé qua ciia nhimg quy dinh ngay cang
ngat nghéo dé han ché cac phat thai tir cic nha may va déng co dé6t nhién liéu hoa thach dugc
san Xxudt tir cac quy trinh nhu crackinh xic tac ting séi (FCC), hidrocackinh (HDC), nhat la dé
giam ham lugng SO,, NO, ciing nhwr quy trinh thu hdi hru huynh.

Didp g nhu cdu ciia thi tricong

Minh hoa rd nét dau tién cia nhitng xu thé phat trién trong cong nghiép san xudt chit xuc
tac la linh vue chuyén hoa ¢ sy tham gia ciia hidro (hydroprocessing). Hién nay quy mo san
xudt cac chét xic tac xir li bang hidro (hydratreating) va HDC (hydrocracking) dang & giai doan
tang truémg. Diéu dé hiéu 1a nhu ciu ngay cang tang cac phan doan trung binh trén hau khap thé
gidgi duong nhién phai dan dén nhu ciu phai tang cuong sy da dang hoa cac chat xue tac xir li
bang hidro. Dén nim 2012 céc nha may ché bién diu cua Nga dy dinh san xudt dau DO ham
luong luu huynh 10 ppm dé xuit sang thi truong Chéu Au. Cac nha may trong cac nudc EU
dang san xuét hai loai DO v&i chét lugng khac nhau (50 ppm va 10 ppm luwu huynh) lam cho co
hoi dap tng thi truong chit xtic tac cia cac nha san xuit cang thém phong phti. Trude day qua
trinh xir 1 bang hidro chira duge quan tdm nhiéu thi nay khéng thé coi nhe, vi dy, dé xir Ii xang
nhiét phén (pygas) tir nguyén li¢u napta, nhung thach thic lon nhét s& la xi I, ngay cang voi ti
phan I6n hon, cac san pham tir cac qué trinh ché bién nguyen ligu khong that truyén thong (less-
than- conventlonal feedstocks) nhu chuyén hoa san phim ciia qua trinh céc hoa thanh ULSD
(Ultra Low Sulphur Diesel).

Bién dong 16 nhat trén th trudng cac san phdm ddu mo 1a sy dbi ngdi vai trd dan dau giira
xdng va DO trong cin bing nhién liéu cho cic phuong tién vin tai. Lay Chau Au lam vi dy. Noi
chung, nhu cdu nhién liéu cho vén tai ngay cang tang, tuy nhién nhu cau DO chat lugng cao da
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vuot qua xing lam cho ti sé nhu cdu xang/DO (G/D) giam nhanh. Trong vong 10 nim cho dén
2006 nhu ciu xing dd giam 500.000 thung/ngdy trong khi nhu cau DO tang 1.000.000
thung/ngay, nhir vay, ti sé G/D giam tir 1,3 xudng con 0,7. Ciing trong khoang thisi gian dé, nhu
ciu dau dot 1o (FO) giam khoang 500.000 thing/ngay mic di cong sut ché bién dau vén ting
thém 900.000 thiing/ngay. Nhimg bién dong do da dat ra cho cong nghiép ché bién diu clia Chau
Ay nhimg nhiém vu kho khan. Nhitng nha nghién ciru kinh té dau khi déu cho ring, trong thap
ki t&i, xu thé trén day van tiép tuc. Vi duy, tinh toan cho réng, giai doan 2005 — 2015 san lugng
xfing s& gidm 750.000 thung/ngay; nhién li¢u ning (gasoil) gidam 400.000 thing/ngdy; nhién liéu
cin (resid fuel) giam 50.000 thung/ngay; trong khi DO tang 1.400.000 thing/ngay; napta tang
150.000 thung/ngay; nhién li¢u phan luc (jet fuel) ting 280.000 thing/ngay. Dén nam 2015 ti s6
G/D s€ chicon 0,5.

Nhur vay, xu thé chung la cic nha may loc diu phai thich nghi v&i doi hoi cia thi truong
bang cach tim nhirng phuong an ché bién tir mét thing dau tho ra nhing san pham trong do ti 1§
céc phén doan tring binh chat lugng cao nhiéu hon, it xang hon, ddng thai it ddu FO hon. Thuc
chét 1a phai tim cach chuyén cac phan doan ning thanh cac phan doan trung binh chit lwgng cao
phuc vu cho nhién liéu cua céc phuong tién giao thong.

Phan 16n cac nha may loc diu & Chau Au ciing nhu & nhiéu noi khac trén thé gioi duoc xay
dung 6 at vao nhiig thap ki 70 va 80 ciia thé ki trude khi ma nhu cdu xang tang Ién rat nhanh.
Chinh vi vay, céng nghé FCC da dong vai tro trung tam trong cac nha may d6 dé san xuat ra, vi
du & Chiu Au hién nay, khoang 70 — 80% (tuy thudc vao loai nhién liéu) nhién liéu cho giao
théng.

Céc quy trinh FCC chiém 40% tong cong suit loc dédu, cong thém 1 1% quy trinh
hydroskiming, 13 thich hgp cho perO'ng an tdi wu hoa viée san xudt xang hon 1 téi da hoa DO
bang cach chuyén hod chon loc cac phan doan ning (FO). Ngoai ra, LCO (light cycle oil) chét
lrong thap (vi dy, chira nhleu lru huynh) dugc san xuét tir cac quy trinh FCC cing rat kho chd
viéc pha tron dé san xuat ULSD. Cho nén, lgi nhudn cta cac nha may loc dau nay bj giam dan
ciing véi viée tang nhu cu DO va giam nhu ciu x@ng, Va do chinh 1a co héi dong, thai 1a thach
thirc d6i véi cong nghiép loc - hoa dau & Chau Au ciing nhur & tat ca cac qudc gia cé nén cong
nghiép nay,

Giai phdp hidrocrackinh (HDC)

Hién nay HDC dugc coi ta giai phap tét nhit d& tang ti phan cac phan doan ¢o chat lugng
cao trong nha may loc dau. Trong HDC méi trudmg hidro bao dam cho sy chuyén hoa cac phin
doan nang thanh cac phan doan nhe hon chét lugng cao. Tuy nhién, dua them quy trinh HDC
vio so db cua nha may loc déu 14 mét du an 16m, do do, cin phai tinh dén tat ca nhimg yéu ciu
ciia du an dé co thé c6 duge lgi nhudn cao nhat. Cac chit xic tac phai dugc thiét ké theo hudng
161 wu hoa viée sur dung hidro trong khi van phai bao dam ¢é d6 chon loc cao nhét cho qua trinh.
Nhimg thiét ké cho thanh phan c4c chit xic tic méi phai dugce dinh hudng boi nhu cau cia cac
linh vic lién quan dén nhitg bién dong cia thi truong, vi du, phai ché bién diu ning hon,
nguyén li¢u phai da dang hon, hiéu sufit san pham phai cao hon, tiéu thy hidro it hon, chat lugng
san pham phéi cao hon hodc ching loai san pham phai da dang hon. Nha nghién ciru phai bién
nhu cau cua thi tnrong thanh dic trung san phim va d6i tugng nghién ciru cia minh. Vi dy, nha
may loc diu c¢é thé mudn tang hiéu sudt _phan (mg, tang hoat d§, d bén hosc hoat d6 hidro hod.
Nhir vy 1a nha nghién ciru can phai hiéu nhung yéu céu d6 quan hé nhu thé nao vOi qua trinh
dong vai tro trung tém hodc véi cac thong so cua chit xuc tac, vi du, d6 axit hogc céu trac hinh
hoc cia céc 16 xdp. C6 thé ndi, viéc md hinh hoa duge mbi quan hé cé tinh nén tang giira cic
tinh chét (thdng sb) cha mét cht xiic tac hode qué trinh va két quéa du kién s& dat dugc 12 chia

+
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khoa dén dén thanh cong. Hang UOP da xay dung dwoc mdt md hinh nhu vay goi la Catalyst
Design Engine. Ngoai ra, d¢ tlen hanh xay dlrng cac mbi quan hé co ban noi trén, hang nay cung
da lap duge mét co s¢ dir ligu vé céc théng s0 cia cac chét x(c tac; nhitng dit liéu nay vira giap
xdy dung cac mbi quan hé dang tim, ddng thei ciing la dé kiém tra sy ding dan cua nhu'ng quan
hé da duoc thiét 1ap. Theo UOP, can phai ¢c6 mét su dich chuycn trong tu duy vé cach li giai kha
nang cua chit xiic tac. Cho dén nay, theo truyén thong, cac chét xuc tac duge xem xét trén binh
dién hai chiéu (two-dimensional plot) ctia hai thong sb 12 hoat dé (activity) va dd chon loc
(selectivity). Tuy nhién, bdy gitr cac tinh chét clia cac chat xic tac d4 trd nén dugce nhan dang
tinh té hon, cho nén, trong nhan thirc cha cic nha khoa hoc, ban chét coa chét xuc tac trd nén
phirc tap hon va phai dugc i giai trén binh dién da chiél hon. Vi dy, néu chiél thr ba la chirc
ndng hidro hoa (hydrogenation) dugc thém vao trong giai doan hinh thanh chét xiic tac, thi chét
xiic tac sé duge ché tao de dap (mg nhitng yéu cau ma nha ché bién phai thoa man vé kha nang
diéu chinh hidro & muc cén thiét t0| thiéu. Viéc md hinh hoa dugce kha nang hidro hoa trong giai
doan hinh thanh chat xuc tac 1a rt quan trong. Hang UOP da ché tao hang loat chat xic tac van
hanh trong so ¢ Umcrackmg dap ing dugc cac yeu cau khat khe qua trinh HDC. Theo hg, trén
thi truong Chéu Au va thé gio1 hién nay, viée tOI da hoa san xuét DO chit lugng cao la rat hép
dan, cho nén ho chu trrong két hop cac nguon nguyén liéu cho quéa trinh HDC bao gbm cac
phan can cia cic quy trinh ché bién cung v&i gas oil chan khong (VGO) va gas oil khi quyén
ning (HAGO). Dé lam duoc nhu vdy can phai dua qua trinh deasphan bang dung méi (solvent
deasphalting) hodc qua trinh céc hoa cham (delayed coking) vao td hop Unicracking. Vi hidro
sach ngay cang dat cho nén viée téi wu hoa ti 1¢ hidro trong hdn hop phan tmg 14 hét sirc can
thiét. M6t mat phai dat duoc cac tiéu chi cua san pham, mat khac phai tiéu t6n hidro & mire d it
nhat co thé, cho nén cac qua trinh Unicracking hién nay dugc dac trung bai nhimg yéu cau rat
S5 gat.

Theo cic nha chuyén mén, cac diy chuyén HDC duge xdy dung trude ddy di dap g cac
tidu chudn luu huynh mot cach dé dang trong nhitng nam vira qua thi hién nay khéng con kha
ning bao dam cac tiéu chudn ctoa ULSD, trong khi néu phai xur i b sung cac san pham trung
binh dé dat tiéu chuén m&i thi lai la mét giai phap khéng kinh té. Chinh vi vdy, nhu di thiy trén
diy, cac hing ché tao xiic tic di di theo con dudng hoan thién cac chét xic tac dé nhimg san
pham dugc xir li duong nhién dap ng cac tiéu chuin coa ULSD. Hang Criterion Catalysts &
Technologies ¢6 cac chit xtc tac Z-3723 va Z-3733, hiang Topsoe c6 cac chit xic tac TK-931,
TK-941 va TK-951 v.v...

Tién t6i sdn xudt nhién liéu khing chira liry huynh (sulphur-free fuel)

Hau hét cac nudce trén thé gici déu dd dua ra nhirng tiéu chuin hét sirc ngit nghéo vé ham
lrgng Iwu huynh trong xing va DO. C6 thé néi, dén nay tiéu chuan coa EU, Hoa Ky, Nhat Ban
déu da ha ham luong lru huynh trong hai loai nhién liéu chu yéu 1a xang va dau DO xudng &
mirc 50/10 ppm, cht yéu 14 10 ppm, duge coi nhur khong con Iuu huynh. Tir 1/2005 cac nha may
loc dau cua tap doan Nippon da bat ddu san xuét nhién liéu khong chira Ivu huynh (10 ppm). So
dd cua Nippon la sy két hgp mot sd cOng doan hidrodesunfua hoa (HDS) véi cdng doan HDC
nhu dugc trinh bay trén hinh 2. Dic diém cta so d6 nay 1a qua trinh (doc quyén) ROK -finer dé
HDS chon lgc xang tir FCC (catalytic cracking gasoline — CCG). CCG dugc san xudt tir VGO
va/hoiic can ching cdt khi quyén (atmospheric residue) bing qua trinh FCC, con chira ham
lugng hru huynh kha cao, cho nén phai lam sach bang cach thyuc hién HDS. CCG chira tir 20 dén
40% cac olefin, cho nén mét quy trinh HDS thong thudng s& lam giam manh tri sb octan (RON)
do s& xdy ra qua trinh hidro hod (HYD) céc olefin do. Quy trinh ROK-finer hau nhy khong lam
giam tri s6 octan cia san phdm xing. Twong tu nhu vy, quy trinh céng nghé SCANfining do
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ExxonMobil dé xuit ciing c6 kha ning giam thiéu mirc do deolefin hoa dang ké (dudi 20%), lam
giam tri 86 octan (MON) chi khoéang 0,5 don vj ma co thé dat mirc d§ desunfua hod xap xi 90%.

Pé ¢ duge d chon loc cao cho qua trinh loai bo lwu huynh cia CCG cén phai xéc dinh su
khac nhau giira cac hoat tim HDS va cic hoat tdim HYD. Cong trinh nay duoc tién hanh bang
cach khao sat anh hudng cia viéc bd sung coban va cua H,S. Cac tac gia céng trinh di dua ra
nhitng bién giai vé cac loai hoat tim nhu sau:

o Hoat tém HDS: b can trd béi HyS va duge xic tién bai coban;

¢ Hoat tém HYD n-olefin: C6 nhitng nét gidng voi hoat tim HDS, bi can tré bai H,S va
dugce xic tién bdi coban;

o Hoat tém HYD isoolefin: Pugc xiic tién bai H,S va bi can tré mét it bdi coban. Cac tim
nay tuong tic manh véi isoolefin tao ra cac oligome. Loai hoat tim nay khac voi hai loai hoat
tam trén.

Dé lam cho hiéu img giam RON bj anh hudng t6i thiéu, diéu quan trong 1a biét duoc sur
phan bd cioa luu huynh, cac olefin va cac hop chét thom trong CCG, bai vi kha nang phan img
ctia cac hop chit do trong nhung diéu kién cia qua trinh HDS la mét trong nhimg yeu 16 quan
trong nhét de dat duoc hi¢u qua cao nhét cho qua trinh HDS. Céc hgp chit chira Ivu huynh tap
trung chu yeu trong phan ning, trong khi phan s6i dudi 90°C chira it hon nhiéu. Cac olefin tép
trung ¢ phan nhg con cic hgp chat thom tép trung & phén ning hon. Trong khi tr s6 octan cia ca
hai phin khéng khac nhau may thi ¢6 thé cho ring, tri sé octan & phin nhe dugc quy dinh boi
cac olefin, con trj s6 octan & phan nang - bdi cac hop chat thom. Nhu vay, dé thyc hién qua trinh
HDS dén mirc t6i da trong khi ciing han ché dén muc ti da su suy giam RON thi chi ¢6 cach la
tap trung HDS phan nang dé khong gay ra HYD cac olefin.

Naphtha ' ’
: HDS/reformer i » (Gasoline
Kerosene
. HDS —» Kerosene
Dist. | Gas 0il ) l
- HDS T Diesel
<10 ppm
(2)
™ HDC
] HDS |—»| Foc —» ROK- | —
Heavy Oil | finer | —m

{vacuum gas oil}) 3)

M

Y
Bottom
Scheme of Sulphur-free Fuel Production

Hinh 2. So db san xuét nhién lidu khong chira luu huynh
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Vai tro clia cac quy trinh HDC ngay cang trd nén quan trong, bdi vi cac quy trinh nay cho
phép san xuét cac phén doan trung binh v&i ham lugng luu huynh cuc thap ( <10 ppm) dé co thé
swr dung trye tlep cho pha tron thanh DO khéng chira lvu huynh ma khéng cén HDS b6 sung. Dé
san xuat nhleu hon nira cic phén doan trung binh trong cac quy trinh HDS, diéu quan trong 13
phai phat trién duge cac chat xlic tic vira ¢6 hoat do crackinh cao vira ¢6 do chon loc cao theo
cac san pham trung binh. Vé nguyén tic, hoat do crackinh cia cac chét xiic tac zeolit rit cao,
nhung d§ chon loc caa chung theo cac phén doan trung binh lai thip vi do axit qua cao. Thuc
nghiém di ching minh rang, d§ axit cao coa zeolit duge quy cho nhom & trang thai bat dign
(octahedral aluminium) 1a nguyén nhan gay ra crackinh manh cac phan doan trung binh vira
duoc sinh ra. Vi vdy, phai kiém soat duge ham ]uorng ctia nhom bat dién trong zeolit. Cac nha
nghién ciru cua Nippon da ché tao cac miu xic tic cliing chira nhitng ham lugng zeolit va chat
nén nhu nhau, nhung trong d6 ti 1& nhém bat dién/nhom tr dién (tetrahedral aluminium) khéac
nhau. T 1€ nay duge xac dinh bang phuong phap phé Al MAS-NMR. Thyc nghiém cho thay,
ham luong nhém bat dién cang thap thi dd chon loc theo cac phéan doan trung binh cang tang.
Ham lugng nhém bat di¢n cao hon tao ra cac tim axit manh hon cho nén trong san pham phan
irng c6 nhiéu napta hon do qué trinh crackinh thir cip. Nippon di thiét ké duge chat xtc tac (doc
quyén) NCH97-13 trén co sé zeolit dugc bién tinh ¢6 hoat 36 HDC cao hon cac xic tac thude
loai v& dinh hinh.

Viée st dung cac chat xuc tac HDS c6 hoat db cao dé giam ham luong luu huynh trong cac
phan doan la phuong an wu viét hon ca, bdi vi doi héi dau tr thfip. Cac chit xic tac trén co so
Co-Mo va Ni-Meo duge hoan thién béng cich gia tang bé mit chat mang va do phan tan cia kim
loai. Tuy thudc vao tinh hudng cu thé ma mot hé¢ Co-Mo hodc Ni-Mo nhét dinh dwoc hra chon
cho quy trinh, dbng thoi kha nidng tai sir dung xic tac cling duge xem xét. Anh TEM (h:en vi
Aign [ruyen qua} cho thay, cdu triic ctia cac hoat tam HDS (MoS;) trén xuc tac truyén thong
sau phan (g bi déng von va che phi 1in nhau, trong lac dé, trén bé mat cac chat xic tac dugce
hoan thién cac hoat tdm co céu tao don ldp va dé phan tan cao. Chinh nho vay, cdc chit xoc tac
nay c6 hoat dé va dd bén cao trong qua trinh van hanh dai ngay. Theo két qua khao sat cta nha
nghién ctru Ha Lan B.Vogelaar (ScienceDaily 24/3/2005), mét trong nhitng yéu td quyét dinh do
bén cia cac chit xuc tac a4 ham lugng lvu huynh trong pha xic tic duoc cAu thanh boi
molipden, luu huynh va coban hogc niken. Ham lugng nay giam din trong qua trinh vin hanh
phan g va 12 nguyén nhén cia viée giam hoat d6 caa chét xic tac. Cac chit xiic tac Co-Mo va
Ni-Mo cai tién cia Nippon v&i tén goi chung NHS da dugc sir dung dé HDS céac phén
doan/nguyén liéu khac nhau nhu: NHS-304 cho gas oil va kerosene; NHS-231 (déc quyén) cho
gas oil; NHS-264 cho VGO trude khi di #a0 FCC. Quy trinh céng nghé sir dung xuc tac
NEBULA (trén co s& zeolit va oxit kim loai) do ExxonMobil hgp tac voi Akzo Nobel va Nippon
Ketjen dwa ra dé xir li nguyén liéu cho qua trinh FCC va hidrocrackinh VGO cho phép nhén
dugc DO ¢6 luu huynh siéu thip (10 ppm). Quy trinh nay ciing nang cao kha nang lam sach céc
hop chét chira nito cna xic tac Ni-Mo.

LGO la phin doan chét lwgng thap dién hinh ctia nha may loc ddu dé c6 thé st dung cho
pha tron thanh DO vi ham lugng luu huynh va hidrocacbon thom cao va tri sb xetan thap. Hang
BASF da phat trién quy trinh va chit xac tic REDAR (reduction of aromatics) trén co sd hoa
hoc clia phan trng hidro hoa cac hgp chét thom trong sir c6 mét ciia cac hop chit chira luu huynh
va nito ddng thai két hop véi nguyén Ii clia cdng nghé hod hoc, nhu kha nang tiép can dbi voi
cac hoat tdm va do bén co hoc ciia chat xdc tac. CAu tir hoat dong vén la cac kim loai quy trén co
sO két hop hoat tinh hidro hod cia Pd va Pt. REDAR c6 kha nang xir li phan doan LCO ciia FCC
dé ha ndng dé luu huynh tir 15.000 ppm xudng 5 ppm ma hiéu suét san phim khdng giam. Tri sb
xetan ciing cao hon so véi truomg hop HDS théng thudng. San phiam clia qué trinh 13 rang la
vugt qua mirc cin thiét cia tiéu chuin vé ham lugng liu huynh, trong khi su tang tri sb xetan
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cho phép pha tron dé nhan dugc ULSD tét hon 14 pha trén bing cac san phdm HDS cua cac cong
nghé khac.

Su phdi hop gifra Criterion va Preemraff dé tao ra quy trinh SynSat tai Thuy Dién dé san
xut hai loai DO, MK-1 va MK-3 tir gas oil, dap img hai tiéu chuin cia Chau Au 1a 10 ppm va
50/10 ppm twong tmg. Quy trinh SynSat ¢6 d6 finh dong cao dé chi trén mot hé thiét bi c¢o thé
vira san xuat MK-1 dé ding trong nuéc vira san xuat MK-3 dé xuét khau. Trong binh phan (g
HDS qua trinh 1am sach x4y ra déi vdi ca cac hop chit chira lwvu huynh 13n cac hop chit chira
nito, con trong binh phan img HDA (hidro hoa cic hop chéat thom) cac hop chat thom bi no hoa. Khi
san xuat MK-1 ca hai binh phan émg déu dugc van hanh vi nguyén liéu 1a phan nhe cia gas oil, khi
san xuét MK-3 thi binh phan tmg HDA khéng dugc két ndi va nguyén lidu 1 toan bo gas oil.

Sw da dang cia nguyén licu

Nhing yéu to anh hudng dén chung loai nguyén liéu cua cac qua trinh ché bién
hidrocacbon bao gdm: sur cung cap dau thd, lgi nhuan cia qua trinh ché bién, cac tiéu chuin bao
vé moi tredng, nhimg han ché cling nhu d¢ linh ddng cta thiét bi van hanh, cac tiéu chudn ap dat
cho san phim va so @6 ché bién noi chung. Vi du, hién nay khoing 40% nguyén liéu cho qua
trinh FCC 1a tir cac nguén can, cho nén néng d6 cac chat doc nhu Fe, Ni, V trong nguyén li¢u
ngay cang tang. Tuy vy, cho dén nay ciing méi chi co chua déy 20% nguyén liéu cho FCC
duge xir li trude phan g, nghia 1a phén 1ém nguyén liéu cho qua trinh FCC dang dimg trudc
yéu cdu phai xtr li. Theo quan diém coa hing Grace Davison, tuy thudc vao viéc nha may loc
ddu ché bién loal nao trong so cac nguyén ligu (can, VGO hoic nguyen liéu da qua xd li luu
huynh) ma chét xic tac duge chen phai dap ng cdc tinh ning nhat dinh. Gace Davison ciing
nhdn manh tim quan trong cla kich thuée 18 x8p cia cic chat xic tac trén co sé sol nhdm (Al-
sol-based catalyst) va cho ring, kich thudc 18 xdp phai dat tir 100 dén 600A° dé cho cac phan tir
16m voi kich thude tir 10 dén 30A° ¢6 thé khuéeh tan ty do. Hoat db cha pha nén (su két hop gira
dd x6p va s6 luong céc tam axit) trong crackinh céc nguyén lidu nang hodc can ciing khéng kém
phin quan trong. Nhu cdu cac chét xiic tac trén co s& sol nhom dang ngay cang tang. Viée sir
dung cac phu gia dé giam thiéu anh hudng x4u cua tap chit chira kim loai (vi du, Ni) ¢6 tac dung
lam cho chat xuc tac giv duoc hoat d6 1au hon. Ki thuat thu dong hod lam giam luong Ni dé bj
khir, con cac biy V thi bao vé ciu tric zeolit cha chit xic tac. N6i chung, viéc st dung cac chit
phu gia dang ngay cang dugc md rdng.

Dé dap ang nhung yéu cy ngay cang khét khe cla qua trinh FCC céc phén doan cén, ciu
tric cita cac chit xtic tac da thanh phén la diéu hién nhién; t5i thiéu gdm hai loai cau tir. Loai thir
nhét 13 nhimg hgp phin xuc tac ¢6 chire ning bay kim loai, thu déng hod kim loai va phan cét
mdt cach chon loc cdc cdu tir cin. Loai thir hai 1a nhirng cdu tir chinh cua chit xic téc, bao gém
phan nén c6 mot hoat d bd sung nhit dinh va zeolit Y ¢é chirc ning crackinh céc san phim
trung gian vira dugc hinh thanh do tac dung cua hop phin thir nhat thanh céc san pham cudi
cing duge mong doi.

Theo héng Intercat, hop phin crackinh can nén la vat ligu vo dinh hinh cé I8 xép rong,
khéng zeolit, c6 kha nang khéng nhirng crackinh dugc cac phan tir I¢n cua cin ma con gir duoc
hoat do cua chat xic tac trong méi trudng phan img véi ndng do kim loai cao. Mot loai hop phan
xic tac nhu viy cua ho ¢o tén 1 BCA-105 d3 dugc su dung rng rii trong nhiéu nha may loc
du co thé chju dugc ndng d niken va vanadi (Ni + V) tir du6i 1.000 ppm cho dén 13.000 ppm.
Tuy nhién, cén lvu y rang, sy phan bé tbi wu (thich hop voi kich thude cua cac phén tir trong
phan can) cic 13 x6p theo kich thuée ciing nhwr df axit cia hop phén nen cling ¢6 vai trd rat quan
trong bao dam hi¢u suit (cudng dd va dd chon loc) crackinh cao nhit. Didu li tho la hop phin
xue tic nay (BCA-105) dugce sir dung riéng ré chir khéng nim trong thanh phén ctia chét xtc tac
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chinh va, nhu vdy, lam cho viéc sir dung hé (cac) chit xiic tac co dong hon hén so véi truo‘ng
hop tron vao chét xic tac, ¢6 khi mit hang thang trdi mdi co cu xong mot hé xic tac véi thanh
phén ¢én cé.

Hop phin_chira zeolit ndng dé cao chir yéu la zeolit Y da dwoc bién tinh va mot ti 1¢ nho
zeolit ZSM dé c6 dd bén vt li cao, cb kich thude 16 xép ti wu dé cac phén tir 1on co thé khuéch
tan vao va crackinh, ddng thai bao dam cho san pham khi giau olefin nh& qua trinh crackinh bf)
sung cac n-parafin trong cac 16 x6p nhé cita ZSM. Céc phan tir nguyén liéu cé kich thuoc rat
16n, déu tién crackinh trén cdc tim axit nim & bé mit bén ngoai cua zeolit, sau do, cac san phim
dugc hinh thanh dé véi kich thude nho hon tiép tuc khuéch tan sdu vao bé mit bén trong céc 16
x0p 1a noi tip trung cac tim axit cia zeolit dé crackinh thanh cac san phim cia xang va LPG.
Loai hop phén nay dam bao cho qua trinh FCC dat duge hoat d§ cao, d6 chon loc theo xang cao
va hiéu suét tao cbe thap Ciing nho nong do zeolit cao va kha néng tlep can (cac phan ti) thoa
dang cho nén hop phén nay cung ¢6 dd bén véi tap chit kim loai tot. Néu mét phan zeolit bj V

%

va Na pha huy céu triic thi viin con c6 kha nang huy dong phan “du triy” cta no.

Cac hop phin bay kim loai chu yéu duoc sir dung trong trudomg hop crackinh cac san phim
cin chira nhiéu tap chat kim loai. Hop phin CAT-Aid cta hing Intercat c6 vai trod rét quan trong
trong viéc nang cao hiéu suét crackinh va dd chon loc trong céc day chuyén FCC xir li cac san
pham can c6 ham lugng kim loai cao.

Nhu viy, cac nguyén liéu cin trong cac diy chuyén FCC co thé ¢6 anh hudng tiéu cuc dang
ké dén hoat d6 va dé chon lpc cha qua trinh, tuy nhién, nhiéu trong s& nhitng han ché dé cé thé
duge vugt qua nhd sir dong cac hé xuc tac da cAu tir. Viéce tach cac chic ndng cua hé chét xtic
tac cho tirg hop phan va t6i tru hoa thanh phin cua tirng hé dé dap ing sy tdi wu hoa thanh phan
c.hung cia ca hé xic tac cling nhu hiéu suét cua hé ciing ia mot hudng di dung.

Thich thire, co hdi va trién vong

Khoa hoc va cong nghé xic tac dirng trude nhitng thach thie 1on lao, déng thdi ciing dang
¢6 nhitng co héi quy gia. Chua bao gi¢r cac nha nghién ciru hoa hoc bé mat, bao gom ca xic tac,
¢6 dugce nhitng phuong tién do khoa hoc vét li, dién tir hoc va khoa hoc tinh todn tao ra nhur hién
nay dé khao sit vat chit & kich thuéc nguyén tir va trong thoi khic tinh bing femto-gidy
(femtosecond). Thuc 1, chiing ta c6 thé nhin thiy cdu tric cac vit liéu va nhimg bién dbi cua
chiing & mic dd nguyén tir. Nghia la chung ta da c6 kha nang thiét ké va tao ra nhimg vat lidu
xtc tac c6 kich thude nguyén tir, phan tir, kich thude nanomet. C6 18 ngudi c6 dong gdp lom nhit
cho linh vuc sir dung cac phuong phap vit li dé khao sat bé mat vat rin1a GS G. Somorjai & Dai
hoc California, Berkeley, ngu&i duge ménh danh la “vua cua khoa hoc bé mat” (“Father of
Surface Science™). ‘

Thang 2/2002 c6 mot thdng bao hét sirc hip din cia GS B. Gates va cong su & Dai hoc
California, Davis, dang trén tap chi “Nature”. Théng thudng, xiic tac kim loai trén chat mang, vi
du, platin trén nhém oxit, duge ché tao bang cac phuong phap mang khac nhau, trong d() phuong
phép c6 kha néing tao dugc chét xuc tac ¢6 do phan tan tt nhit I3 tim cac phirc chét ciia Pt. Tuy
nhién, cac nha khoa hoc chua bao gi¥ tao dugc sy phan bb hoan toan dong nhét cac nguyén tir
kim loai trén bé mit chit mang, nghia la mic dau c6 thé dat dirge do phin tan hoan toan ciia kim
loai (vi du, do hip phu hoa hoc hidro dat dugc gid trj H/Me = 1), nhung cac tap hgp kim loai
(con dugc goi la cac cluster) trén bé mit ludn ludn co sé nguyén tir khéng gidng nhau. Nhém
nghlen clru cia GS Gates da ché tao thanh cong xuc tac Ir mang trén nhém oxit va magie oxit
v&i cac tip hop nguyén tir Ir chi gbm bdn nguyén tir va c6 cdu hinh piramit. Xic tac trén ca hai
chat mang déu hoat dong trong phéan g hidro hod propilen, tuy nhién, khi thay MgO bing
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AlLO; hoat do tang 1én 10 1in. M6t hién tuong rat li tha quan sat duge bing phucmg phap
EXAFS két hop voi phuong phap phéd hong ngoal la néu chat xic tac chi tiép xac voi mot minh
propilen hay hidro thi khéng cé gi xay ra v&i nhimng khoang cach gitra cac nguyén tir Ry,
(2,62A°) va R |, (2,56A°), tuy nhién, trong thoi gian phan (ng xdy ra thi cac khoang cach do
tang lEn dén 2,68A° va 2,73A° tuong mg. Khi phan ung két thic gia trj cdc khoang cach do lai
trér vé nhu ban ddu. Cac tac gia cho ring, sy tang khoang cach do 14 do cac hop chit trung gian
cuia phan (g lién két v&i Ir gy ra. Ca hai chit mang déu co anh hudng dén tinh chit dién ti cua
cac cluster, rdi cac cluster do lai anh hudng dén tuong tac cha minh véi cac ligan duoc hinh
thanh tir cic tac chat. Nhu vay, chit mang c6 anh huéng dén kha nang phan (ng coa cac ligan
duge hinh thanh tir tac chét, nhur d4 thé hién trong qua trinh xtc tac va, do dé, anh huéng dén toc
dd phan (rng xuc tac. Theo GS Gates, phat kién nay mo ra kha ning ché tao xic tac nano theo v
muon.

Mat phat kién khac vé& xie tic nano cta cac nha khoa hoc Hoa K¥ va Dirc ciing hét sic i
thii dong thoi nhirng két qua nhan duge ¢6 nhirng nét kha twong déng vai nhitng bién giai cua
GS Gates vé quan hé giira pha hoat dong va chit mang xic tac. Nhém cia GS U. Landman tai
Vién Cong nghé Georgia va nhom cua GS U. Heiz tai Pai hoc Lausanne (nay da chuyén vé Dai
hoc K1 thuat Munich) da phat hién mét sb tinh chét quan trong cla xic tic vang dang nano. Tu
nam 1999 cac nhom khoa hoc nay da nhén thdy ring, vang & dang khéi (bulk form) thi khéng
hogt déng xiic tac, nhung & dang cluster gdm 8§ nguyén tir cho dén 20 n&,uyen tir co kha ning xuc
tac tdt cho cac phan ung hoa hoc. D6 véi phan ung oxi hoa CO bing oxi phan tu, Landman,
bang tinh toan i thuyét, da dua ra két luan rang, trén xuc tac vang nano & dang cluster gom 8
nguyen tr mang trén MgO phan ung chi xay ra néu chit mang co khuyét tat dang thiéu oxi,
nhung khéng xay ra khi magie oxit khong cé khuyét tat. Bang thuc nghi¢ém, nhém cua GS Heiz
da khang dinh két luan d6 va cho ring, vang phai tu gin vio khuyet tit va, tai déy, lay di mot
dign tr de trg thanh tich dién am. Tinh toan Ii thuyét chimg té rang, cdu trac dién tir cia cluste
vang tiép can vai oxi va cacbon oxit, chuyén dién tir cho cac phan tu tac chét, do d6, lam yéu
lién két hoa hoc trong cic phan tir d6. Khi lén két bi lam yéu di dén mét mirc nhit dinh phan tir
s& tham gia phan (ng. Thang 1/2005 nhém céc téc gia trén da cong bdé mot cdng trinh trén tap
chi “Science™, trong do, bing cach khao sat tan s dao déng cua lién két C — O, ho khang dinh
rang, khi chit mang magie oxit co khuyét tat, oxi sy dich chuyén tan sé dac dong cua lién két do
(vé phia tan sb thap) manh hon nhiéu so véi truomg hop hap phu CO trén MgO khéng ¢é khuyét
tit. Cac tac gia cho rang, sy trung nhau giira céc gia tri tinh dugc va cac gia tr do duoc cha sy
dich chuyén tin sb 1a minh chimg r6 rang cho co ché tich dién va lién két. Va diéu quan trong la
tit ca nhitng hién tuong nay xay ra ¢ nhiét do thap Nhung vén dé ciing chua dimg lai & do.
Thang 7/2006 GS Landman va cong su da cong b mot cong trinh trén tap chi “Physical Review
Letters”, trong d6 ho da chirng minh ring, ¢6 thé kiém soat va 1am thay ddi hoat tinh xfic tic cua
cac nanocluster vang mang trén mang magie oxit. Béng cach thay d6i dé day ciia mang MgQ
dwoc mang trén nén molipden c6 thé thay dbi cau tric va kich thurGe cua nanocluster vang, Néu
mang MgO ¢6 d§ day trén 5 lop hodc trén 1 nm, cluster vang ¢6 chu trac ba chiéu, nhung néu dé
day cua MgO nam dudi gidi han trén thi cluster vang s€ thay déi cu trac tir ba chiéu thanh
phang gdn vao mang magie oxit. S& di cluster vang cé ciu tric phing 1a vi dién tich &m tr nén
molipden di xuyén qua l6p mong magie oxit va tich tu tai d6 rbi tai bj hut vé phia nén molipden
cho nén lam cho ¢au tric ba chleu clia cluster vang bi sup dé. Theo cac tac gia, dién tich d6 ciing
ddng thdi giir cho cluster vang gan vao mang MgO va lam cho cluster vang trd nén hoat dong
xiic tac. Nhu vay, khuyét tat oxi ciia mang MgQ bay gi trd nén khong cin thiét nira ma
nanocluster vang van thé hién hoat d¢ xic tac trong phan img dugc khao sat 1a oxi hoa CO bang
oxi phén tir. Day la két qua hét sitc quan trong, chimg to kha niing to Idn trong viée kiém soat va
didu chinh hoat tinh cta cac chit xic tdc nano khong nhirng bang thay ddi cac thong sb (kich

18



thudre, céu tric) cia pha hoat dng ma con bang cach tac dong vao twong tac gitfa pha hoat dong
va chit mang (thay d6i chiéu day mang chét mang, thay déi chit mang). Diéu rat dang quan tdm
la, trong cOng trinh cia nhom GS Gates ciing nhu cdng trinh clia nhém GS Landman va GS Heiz
déu cho thdy, ca hai phuong cach dé lai c6 quan hé mét thiét voi nhau. RS rang la, vai tro cia
chat mang da tré nén phic tap hon va quan trong hon nhiéu so v&i nhimg quan niém tir trudce
dén nay, cho dit quan niém vé tuong tac manh giira chét mang va kim loai (SMSI) da tirng dugce
Tauster phat hién va tao su quan tim ctia nhiéu nha nghién ciru xdc tac kim loai trén chét mang.

Tai Hbi nghi lan thir 229 cia Hoi Hoa hoc Hoa Ky, thang 3/2005 ¢ San Diego, GS Jose
Rodriguez, Phong thi nghiém quéc gia Brookhaven cta Bo nang lugng, dd dua ra mot thong bao
rat 1 thi vé hoat tinh xic tac chia xeri oxit & dang nano. Trong pd xtc tac, tuy theo diéu kién cua
ddng co, xeri oxit dong vai trod nhu la mét vat liéu dém, hép thu hodic giai phong oxi dé bao dam
cho chit xdc tac van hanh co hiéu qua nhit trong chuyén hoa cacbon oxit thanh cacbon dioxit.
Tuy nhién, néu thém ziriconi, kha nang hép thu va gidi phong oxi ciia xeri oxit dugc ting [én.
Nhom nghién ciru cua GS Rodriguez cho ring, ziriconi dd lam thay déi ciu tric cua xeri oxit
dan dén tang sd luong cac khiém khuyét (vacacies) oxi. Céc tac gia ciing phat hién thay xeri oxit
dang nano ¢6 kha nang phan (mg cao hon oxit & dang khéi hién dang duoc sir dyng trong cdc pd
xtc tac. Didu nay mao ra trién vong cai thign hon nira hi¢u suat Jam viéc clia cac pd xic tac.
Trong thong bao tlep theo tai Hoi nghi toan quoc Héi Hod hoc Hoa Ky lan thir 233 tai Chicago,
thang 3/2007, nhém tac gia trén da trinh bay cac két qua khao sat phan tng chuyén hoa nudc va
cacbon oxit thanh hidro vi cacbon dioxit (water-gas-shift) trén hé xiic tac vang va ddng mang
trén xeri oxit dang nano. Cac tac gia da nhan thdy, cac kim loai vang hodc déng & dang nano
kich thudce bé hon 4 nm mang trén xeri oxit co hoat tinh rét cao trong chuyén hoa gan nhu hoan
toan CO (v&i nude) thanh CO, , mac diu cfmg cac kim lai d6 & dang nano nhung khdng mang
gen xeri oxit thi khong thé hién hoat tinh Xlic tac. Bang phwrong phap nhiéu xa tia X, quang phd
va hap phu cac tac gia da chimg minh rang, co thé thay thé vang trong xuc tic bang déng la
nguyén t6 ré hon nhiéu.

Vang & dang nano dang néi [én nhu mét d6i twong hét sire hip din ddi vi cac nha nghién
clru xic tac. S6 thang 10/2003 tap chi “Nature” di dang mot cong trinh clia nhom cic nha xic
tac Vuong qubc Anh va Hoa Ky do GS G.Huntchings, Dai hoc Cardiff, Wales, dimg dau cho
thdy, vang & dang nano ¢6 thé xuc tac t6f cho phan (g oxi hoa chon loc cac hidrocacbon day
olefin thanh cac hop chét chia oxi (vi du, cac hop chét epoxi, cac xeton...) trong nhirng diéu
kién nhe nhang thay vi hién nay phai str dung clo hofic cic peoxit hiru co. Thanh twu nay dugc
coi 14 hét sire ¢6 y nghia, bdi vi nd lam cho qué trinh oxi hod ré hon so voi trudong hop sir dung
peoxit hiru ¢o va than thién v&i méi trudng hdn so véi trudmg hop su dung clo lam chét oxi hoa.
Chét x(¢ tac con hoat dong hon nita néu duge bién tinh béi mét s6 nguyén tir Bi. Cac nha nghién
ciru dang tiép tuc khao sat cac hé xic tac vang nano bing cic phuong phap vat i hién dai, tuy
nhién, mét didu c6 thé khang dinh 1a, di vang nano da duge nhén biét 1a mét loai xiic tac tét cho
nhiéu phan g hoa hoe, khdng it nhirng diéu bi 4n van con & phia trude.

R& rang 1a, khoa hoc xic tac, duge hinh thanh tir sy chia tdch cac nganh khoa hoc hoa hoc,
hién nay dang trd thanh mét linh vuc khoa hoc ¢o tinh lién nganh rit cao; nhiéu bd mén thuc
nghiém va li thuyét thudc cac nganh khoa hoc vi cong nghé khac nhau (hoa hoc, khoa hoc vat
lidu, vat li, dién tu hoc, toan hoc, tin hoc...) dang ¢6 vai trd ngdy cang quan trong trong nghién
clru hién tuong xuc tac. Lich sir phat trién khoa hoc da chirng kién khong it nhirg cudc tham
nhap day ngoan muc ciia cdc nganh khoa hoc khac vao khoa hoc xuc tac dé réi tao ra nhirng
thanh céng co tinh budc ngodt. D6 1a sy thim nhap ciia tink thé hoc va khoa hoc phirc chéat dua
dén li thuyét trudng tinh thé va truomg phéi tlr, sy thdm nhap cia vat li chét rin dua dén thuyét
Xiic tic trén cac chat ban dan... Viéc tao ra cac zeolit tng hop co va khong c¢6 ddng dang trong
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thién nhién, vat liéu xtic tac thin ky cho cac qua trinh hoa hoc xdy ra theo co ché axit-bazo, da
tao ra mt cudc cach mang trong crackinh xic tic, ciing la két qua cia nhitng cong trinh nghién
ctru lién nganh cia cac gidt hoa hoc, tinh thé hoc va khoa hgc vat li¢u.

Xfic tac bang cac vat liéu c6 kich thuéc nano thirc ra khdng phai la hién tugng hoan toan
méi. Céc chit xiic tac trén co s kim loai quy, phd bién nhat 14 platin mang trén cac vit lidu ¢6
bé mat phat trién khac nhau (dién hinh 1a PYALO,) déu I nhitng chét xac tac ¢6 kich thuéc
nano, b&i vi cac nguyén tir kim loai duge phin bd trén bé mat dudi dang cac 1dp hop co kich
thudce trong giGi han vai chuc A°. Mac du vay, ai ciing phai thira nhan ring, hién nay ching ta
dang & trong giai doan bude ngodt cia mdt cude cach mang nita trong linh vye xic tac. Van dé
{a & chd, tir 1au cac nha nghién ciru xtic tac déu biét rfmg, hoat tinh xtc tac cua mét vit liéu nao
cling déu 12 biéu hién vimo cla nhung thudc tinh cha céc cdu tir tao thanh vit ligu d6 & cép do vi
md. Hoat tinh d6 dugc goi 12 tinh chét “tdp thé” ciia chat xuc tac. Tinh chét “tap thé” |4 biéu hién
cha tinh chét cac ca thé cdu thanh tap thé do, nhung khéng gidng tinh chét clia ca thé nao trong
tap thé d6. Mong mudn khat khao cua ciia bao nhiéu thé hé cac nha nghién ciru xiic tac 13 ¢b lap
dugc tinh chit caa timg ca thé. Nhitng y tudng cua Sabatier, Balandin, Kobozev, Boudart,
Somorjai, Ertl... va ciia nhidu nha xiic tac hang ddu khac 1a nhimg cach tiép cén khac nhau trong
cd géng co 14p hoat tinh xtic tac cia cic c4 thé dén cp dd nguyén tir. Cluster don va ludmg kim
loai cia Sinfelt.la mdt cot mdc dang ké trén con dudng nhén thirc su khac nhau vé vai trd ciia
cac tap hop gbm mot sb nguyen tir kim loai trong cac phan (g “nhay cam céu tric” va cac phan
Urng “khoéng nhay cdm cau tric”. V&i viée “pha lodng™ kim loai hoat déng xuc tac bang céc kim
loai khong hoat dong, khai niém cluster ludng kim loai da hudng cac nha nghién ciru dén mét tu
duy rang, cac tip horp v&i 56 nguyén tir kim loai khac nhau phai thé hién hoat tinh xiic tAc khac
nhau trong cic chuyén hoa hoa hoc. Nhu vy, so vai xic téc don klm loai, ching ta da tlen xa
hon mdt bude, ma la bude quan trong, ring cic nhém nguyén tir c6 cAu tric nano véi s6 luong
khac nhau, méc db ching déu rof trang thai pl3an b6 tét nhit, khéng phat thiét c6 hoat tinh nju
nhau ddi v&i mot tac chat nhat dinh. Cu thé 1a cac hidrocachon dé dang bi chuyén hoa theo
hwong crackinh hodc hidro phén trén cdc tap hgp nguyén tir kim loai (Pt) co kich thuée I6m (gdm
nhiéu nguyén tir kim loai), con trén cac tdp hop co kich thude nho (it nguyén tir hon) phan g
chu y€u xdy ra theo hudng dehidro hoa. Tuy vy, héu nhu chua thé c6 cau tra 161 thuyét phuc,
dau la ranh gioi gitra hai loai tdp hop db. Vin dé 1 ching ta chua thé 1ap trinh dugc viée tao ra
nhimg tap hop nguyén tir kim loai vdi 56 lugng nguyén tir xac dinh. Va nay thi cdng nghé nano
da bit ddu lam duoc viéc d6. Sau gin mot thap ki gay chén .dong trong g10’| khoa hoc va céng
nghg xuc tac, xuc tac nano (nanocatalysis) da cho thé gigi thay rang, ngady ma cac nha khoa hoc
¢o dugce trong tay nhirng cong cu thich hqp dé kiém soat viée ché tao cac chat x(c tac voi cdu
tric va kich thuéce xac dinh trude, ciling cé nghia la thiét ké duoc hoat tinh xuc tac cha cac vat
liéu, da dén rdi. Tai Hoi nghi lan thir 231 cia Hoi Hoa hoc Hoa Ky, thang 3/2006, & Atlanta, TS
G.A.Hrbek da théng bao vé phuong phap ché tao xic tac nano ¢6 dinh hudng goi la phuong
phap Reactive Layer Assisted Deposition (RLAD). Phu'O'ng phap nay cho phép ché tao chat xuc
tac phén tan tét voi cac tap hop nguyén tir kim logi ¢6 kich thude nano tuong d6i dong nhét trén
nhimg chat mang xac dinh. Nhimg dic trung cdu tric nay dugc xac dinh & mirc dd nanomet va
kha nang phan (ng cia chung dugc danh gia nhé nhimg phuong phap bé mat hién dai co do
nhay cao. Phuong phap nay dang duge mét s6 phong thi nghiém sir dung. Nhing thanh cong cua
Gates, Landman, Heiz, Hutchings va céc cong su chinh la nhitng budc di diu tién md ra con
dudng ché tao cac chit xic tac nano voi cdc dic trung cdu tric duge dinh huc’mg trude, Cac cf)ng
trinh néu trén cung cho thdy mdt diéu rat quan trong la bai toan hoa hoc xiic tac, 6 thé duge giai
bang su két hop glu‘a i thuyet (hod lugng tir va hoa hoc tinh toan) va thuc nghlem Pé minh
chimg cho didu d6 xin din ra cong trinh du¢i day cung cta nhém GS Landman cong bé trén tap
chi “Physical Review Letters” s6 thang 9/2005 vé vai tro cia nudc trong phéan g oxi hoa CO
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trén xuc tic vang nano. Trén co s¢ nhing két qua nhin duge bing phuong phép tinh toan, cac
nha khoa hoc da li giai vai tré xac ti€n cua phan ur H,O trong phan {mg nay nhu sau: Chang ta
biét phan tir nudc co chu tric phan cuc nhe, trong do ddu am thudc nguyén tir oxi, con hai
nguyén tir hidro thi tich dién duong. Trong md phong lrong tir, trén bé mit, phia nguyén tr oxi
tich dién am cia phan tir nudc lién két voi nguyén tir vang trong khi hai nguyén tir hidro tich
dién dirong thi & trang thai “chd doi” tham gia lién két. Tiép theo, phan tir oxi hdp phu trén
nguyén tr vang bén canh va tao ra mt dién tich 4m nhét dinh. Két qua la bén canh phan tir oxi
tich dién am (trén mot nguyén tir Au) 1a nguyén tir hidro tich dién duong (trén nguyén tir Au bén
canh). Vi tich dién trai dau, cac nguyén tr oxi va hidro !4n can hut nhau va tao thanh nhém
hidroperoxyl (OOH) va nhém hidroxyl (OH). Tuy nhién tinh thé nay khéng tén tai tau, vi nhém
OOH 1am yéu lién két trong phéan tir oxi va khi phén tir CO tir pha khi tiép cén dén va lién két
v&i mét trong hai nguyén tir oxi thi lién két O — O bi dirt dé tao thanh phan tir CO,. Két qua nay
dan dén viéc nguyén tur hidro dugc tra vé& nhém hidroxyl dé tai tao phan tr nuoc, phﬁn tir cachon
dioxit duge giai hép nhanh chong cdn nguyén tir oxi con lai thi van lién két voi nguyén tor vang.
Tuy nhién, nguyén tuo oxi nay rat hoat déng nén dé dang tuong tac voi phan ur CO tiép can voi
n6 dé hinh thanh phéan tir CO, tiép theo. Theo cac tac gia, két qua nay dan dén mot y tudng hoan
toan m&i rang, nhing phén tir hitu cyc nhu nuée hoiic cac phan tir ¢6 kha nang cho proton 13
nhing déi tugng hip dan cho cac nghién ciru hién tuong xic tién tuong tu.

Co hdi cho cac nghién ciru trong linh vue xic tac nano rit phong phu; tuy thude vao nhu
cau cu thé cia timg qudc gia ma cac nha nghién citu phai ¢é nhimg lira chon thich hop.

Bao vé moi tru'orng dang ndi 1én nhu mdt linh vyue doi héi kha nhiéu dau tu cho nghién ciru
xuc tac ¢ hau hét cac quée gia. Thyrc ra, héu hét cac qua trinh gay 6 nhiém méi trudng séng déu
Xuét phat tr cac hoat dong kinh té - xa hoi phuc vy con ngudi. Khi thai cong nghiép va giao
thdng van tai la nhimg déi tuong hét sirc 1on va bao quat déi véi cac nghién ctru vé xic tac. Ha
thap nong dd cac khi doc hai chira cac nguyén td hru huynh nito, oxi dang la yeu céu cap bach &
tit ca cac nude. Dé ha thdp ham lugng lwu huynh trong san pham, nhiéu chat phu gia duge b
sung vao thanh phan xuic tac; do 1a cac kim loai hodc oxit kim loai chuyén tiép. Ching c6 sur
ménh thue hi¢n hai chire nang: phan huy cac hop chit chira luu huynh va ting cuomg tde do oxi
hoa d6t chay cée trong qué trinh hoan nguyén xic tac.

Viéc xir Ii cac hgp chat chira nito (deNOx) trong khi thii ciia cac phuong tién vén tai phic
tap & chd, phan Gng khir NO, (bang chinh hidrocacbon con thira trong khi- thai hoac bé’mg
amoniac do phdn huy ure thém vao) budc phai xay ra trong moi trudng oxi hod manh cia qua
trinh “lean burn". Hién nay, zeolit dugc trac d6i véi cac cation kim loai chuyén tiép trén chat
mang oxit 14 nhirng xic tac tot cho qua trinh nay, tuy nhién, co ché coa sir khir chon loc van
chua duge lam sang té. Moi trudmg nhiét d¢ cao, ¢d mit cac hgp chat chira luw huynh, hoi nuée
ciing 1 nhimg thach thirc d6i véi cac chit xiic tic deNOx v&i yéu cu phai ¢o hoat db cao va do
bén lam viée tdt trong cac dong co “lean burn”,

Trong nhimg nam gan day cac vat ligu c6 15 xbp trung binh (mesopore) bit dau thu hit cac
nha nghién ciru khoa hoc xic tic nhe phat huy t6t hiéu ong hinh hoc dé lam tang do chon loc
trong cac chuyén hod ma nguyén li¢u 1a nhitng t6 hgp cac hidrocacbon c6 ciu triic va kich thuac
da dang. Vi du, két hop zeolit v&i cac vat liéu co 16 xép trung binh ngudi ta da tao ra dugce cic
hé¢ xfic tic vdi cic tinh ning dic biét; vira thé hién hoat tinh hoa hoc vira thé hién hiéu ing hinh
hoc. Sy két hop hai hidu émg, hoa hoe va hinh hoc dd m& rong kha nang bién tinh cac chat xic
téc da cdu tir cho phi hop véi yéu ciu cua nhitng qué trinh chuyén hod cac nguyén liéu khac
nhau.
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SUMMARY
SEVERAL ASPECTS OF CATALYSIS IN THE BEGINNING OF 21th CENTURY

In this survey paper challenges and opportunities of catalysis in the coming years to meet
urgent requirements of the world in the drastically growing supply of energy and in the stringent
demand of environment protection have been reviewed. The review concerns recent
developments of catalysis science and technology as well as their perspectives in the coming
years. A special aftention on hydrogen as the ideal energy carrier for the future has been
emphasised. The production of hydrogen from conventiona! fossil fuels must be accompanied by
CO, sequestration and alternative technologies for hydrogen production could start from water
using a renewable energy source. Also the problems of hydrogen storage and handling should be
considered as important issues.

The utilisation of renewable sources of energy, including hydrogen, to replace fossil fuels is
an important factor in providing energy supply, but the necessity for reducing toxic compounds
in energy production and combustion remained urgent.
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