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Введение 

Моделирование - один из главных методов, позволяющих ускорить техниче-
ский прогресс, сократить сроки освоения новых процессов.  

Современное химическое производство представляет собой сложную 
химико-технологическую систему (ХТС), состоящую из большого количе-
ства аппаратов и технологических связей между ними. Разработка и экс-
плуатация производства – ХТС – требует знания как общего подхода к 
проблеме, так и большого количества вопросов, непосредственно связан-
ных с ХТС. 

При разработке новой ХТС или модернизации существующей, основная 
задача заключается в создании высокоэффективного химического производст-
ва, т.е. такого объекта химической промышленности, который позволит полу-
чать продукцию заданного качества в требуемом объеме наиболее экономиче-
ски целесообразным путем. При эксплуатации существующей ХТС необходимо 
таким образом управлять производством, чтобы при высокой производительно-
сти и низких капитальных и текущих затратах обеспечить получение продукта 
требуемого качества. Кроме того, при эксплуатации ХТС необходимо не только 
понимать принципы организации и функционирования производства, заложен-
ные в технологическую схему при ее проектировании, но и учитывать колеба-
ния на рынке сырья и продукции, изменения параметров сырья, требования к 
конечной продукции, а также непрерывное изменение параметров работы обо-
рудования вследствие непрерывного расходования его ресурсов, возможных 
аварий, пусков, остановок и т. д.  

При рассмотрении любой ХТС всегда обнаруживается функциональная 
взаимосвязь аппаратов. Так, например, в ХТС, включающей реактор и аппа-
рат разделения, реактор, который обеспечивает высокую степень превраще-
ния исходных продуктов, облегчает работу аппарата разделения. Однако ра-
бота реактора с низкой степенью превращения в ХТС может быть компенси-
рована за счет интенсификации процесса выделения целевого продукта. Сле-
довательно, существует компромиссный вариант в выборе оборудования и 
режимов работы аппаратов ХТС. 

Ключом к решению перечисленных задач является применение научно 
обоснованной теории анализа и синтеза химико-технологических систем. 

Основной научный метод исследования ХТС – математическое модели-
рование, аппарат  - теория систем и ее прикладная часть – системный анализ 
(совокупность методов и средств изучения сложных систем). 
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1. Основные понятия и общая характеристика
химико-технологических систем 

1.1. Понятие химико-технологической системы 

Химико-технологическая система (ХТС) – это совокупность взаимосвязан-
ных технологическими потоками и действующих как единое целое аппара-
тов, в которых осуществляется определенная последовательность технологи-
ческих операций (подготовка сырья, собственно химическое превращение  и 
выделение целевых продуктов). 

Элемент ХТС – это аппарат,  в котором протекает типовой химико-
технологический процесс. При исследовании ХТС внутренние свойства и 
структура элемента не являются предметом изучения, а анализируются толь-
ко такие существенные свойства элемента, которые определяют его взаимо-
действие с другими элементами ХТС или влияют на свойства системы в це-
лом. 

Процесс функционирования ХТС рассматривают как последователь-
ную смену состояний системы в некотором интервале времени. Состояние 
ХТС определяется набором выходных переменных системы. 
Входными переменными ХТС являются физические параметры входных по-
токов сырья и исходных продуктов, а также параметры различных физико-
химических воздействий окружающей среды на процесс функционирования 
ХТС (температура, давление, влажность и т.п.). 
Выходными переменными ХТС служат физические параметры материальных 
и энергетических потоков химических продуктов на выходе ХТС. Эти пара-
метры подразделяют на параметры состояния (массовый расход, концентра-
ции химических компонентов, давление, температура, энтальпия и т.д.) и па-
раметры свойств потоков (теплоемкость, вязкость, плотность и т.д.). Состоя-
ние системы зависит от параметров ХТС, параметров технологического ре-
жима элементов и от воздействия на ХТС входных материальных и энерге-
тических потоков сырья или исходных продуктов. 

Параметры ХТС и параметры технологических режимов элементов 
обуславливают характер процесса функционирования системы, т.е. некото-
рый закон изменения состояний системы. 

Параметры ХТС подразделяют на конструкционные и технологиче-
ские. Конструкционными параметрами ХТС являются геометрические харак-
теристики аппаратурного оформления элементов системы (объём химическо-
го реактора, основной размер сечения аппарата, диаметр и высота слоя на-
садки в массообменных аппаратах и т.д.). К технологическим параметрам 
ХТС относятся коэффициенты степеней превращения и степеней разделения 
химических компонентов, коэффициенты тепло- и массопередачи, константы 
скоростей химических реакций и т.д. 
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Параметрами технологического режима элементов ХТС называют со-
вокупность основных факторов (параметров) внутри элемента (температура, 
давление , применение и активность катализатора, условия гидродинамиче-
ского перемещения потоков компонентов), которые влияют на скорость тех-
нологического процесса, выход и качество химических продуктов. Качество 
функционирования ХТС определяют при помощи показателей эффективно-
сти, под которыми понимают числовые характеристики системы, оцениваю-
щие степень приспособления системы к выполнению поставленных перед 
нею задач. 

Любая совокупность элементов данной ХТС может рассматриваться 
как ее подсистема, которая, как правило, является некоторой самостоятельно 
функционирующей частью системы. Правильное выделение подсистем в 
сложной ХТС способствует облегчению решения задач исследования систе-
мы в целом. 

ХТС, которые соответствуют химическим производствам и технологи-
ческим цехам химических предприятий, свойственны все характерные при-
знаки больших или сложных систем. В сложных ХТС важную роль играют 
вопросы автоматического управления процессом функционирования систе-
мы. Управлением называют процесс сбора, передачи и переработки инфор-
мации, реализуемый специальными средствами – системами автоматического 
управления (САУ) или управляющими устройствами. 

В общем случае управление процессом функционирования сложных 
ХТС осуществляют на двух уровнях – технологическом и организационном. 
Каждое химическое производство или технологический цех, а также химиче-
ское предприятие в целом представляют собой совокупность двух подсистем 
– ХТС и САУ, которые действуют совместно как одна сложная кибернетиче-
ская система, обеспечивающая в результате своего функционирования полу-
чение требуемых продуктов и полупродуктов.

1.2. Химическое предприятие как сложная кибернетическая система 

Современное химическое предприятие можно подразделить на взаимо-
связанные подсистемы, соподчинение между которыми увязывается иерар-
хической структурой, состоящей из трех-четырех уровней иерархии. 

1 ступень иерархии – типовые химико-технологические процессы (ме-
ханические, тепловые, диффузионные, химические) и локальные системы 
стабилизации; 

2 ступень иерархии – ХТС, соответствующие технологическим цехам 
или участкам, САУ процессами организационного и технологического функ-
ционирования цехов или участков и САУ ХТС; 
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3 ступень иерархии – сложные ХТС, отвечающие химическим произ-
водствам целевых или промежуточных продуктов, и САУ организационного 
и технологического функционирования производств; 

4 ступень иерархии – химическое предприятие в целом и автоматизи-
рованная информационная система организационного управления предпри-
ятием. 

Целью функционирования отдельных элементов ХТС является опреде-
ленное физико-химическое воздействие на технологические потоки с высо-
кой производительностью и интенсивностью. 

Основные показатели эффективности функционирования элементов 
ХТС выражают в виде коэффициентов полезного действия элементов или ве-
личин, характеризующих фактический выход химического продукта из эле-
мента ХТС, которые для технологических процессов собственно химическо-
го превращения представляют собой степени превращения химических ком-
понентов, а для технологических процессов межфазной массопередачи - сте-
пени межфазного  перехода (степени разделения) или коэффициенты извле-
чения.  

Цель функционирования технологических цехов и отдельных химиче-
ских производств заключается в производстве установленного количества 
некоторого целевого химического продукта или промежуточного продукта 
заданного качества. 

Показателями эффективности функционирования технологических це-
хов и отдельных химических производств являются расходные нормы по сы-
рью, топливу, электроэнергии, греющему пару и охлаждающей воде в нату-
ральных единицах (например, в тоннах сырья на единицу продукции). Чем 
ближе расходные коэффициенты к стехиометрическим, тем лучше его эко-
номические показатели. 

Цель функционирования химического предприятия, представляющего 
собой совокупность химических производств состоит в выполнении произ-
водственного плана по выпуску заданного ассортимента химической продук-
ции в соответствии с требованиями стандартов и технических условий. Эф-
фективность функционирования химического предприятия определяется 
экономическими показателями. 

1.3. Классификация моделей ХТС 

Успешное решение задач исследования ХТС на стадии их проектиро-
вания и эксплуатации предполагает наличие математической модели ХТС. 
Характер технологических задач, решаемых на каждой иерархической ступе-
ни химического предприятия, определяет вид математической модели, ис-
пользуемой для исследования функционирования этих степеней. 
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Модель сложной ХТС всегда должна быть некоторым компромиссом 
между достаточной простотой представления процессов функционирования 
моделируемой системы и сложными эффектами, существенными для функ-
ционирования реальной системы. Модель, включающая представление всех 
характеристик и особенностей, теоретически присущих данной реальной 
системе, называется изоморфной моделью.  

Сложные системы изучаются с помощью неизоморфных или гомо-
морфных моделей, которые несколько упрощенно отражают наиболее суще-
ственные характеристики процесса функционирования системы. Одним из 
основных вопросов является выбор уровня приближения к действительности, 
при котором еще можно достигнуть достоверных результатов.  

При изучении ХТС применяют гомоморфные модели двух классов: 
обобщенные и математические. 

Обобщенные модели – это качественные модели, используемые для 
получения общего представления  о процессе функционирования об элемен-
тах и о химическом составе исходного сырья, промежуточных и конечных 
продуктов ХТС.  Обобщенные модели могут быть двух типов: иконографи-
ческие и операционно-описательные модели. 

Иконографические обобщенные модели дают общее представление об 
исследуемой ХТС в виде некоторого графического изображения или чертежа. 

Операционно-описательные модели дают общее упрощенное представ-
ление о процессе функционирования ХТС в форме последовательного сло-
весного описания различных химико-технологических процессов, происхо-
дящих в элементах системы. Примером операционно-описательных моделей 
могут служить технологические регламенты и различная проектно-
эксплуатационная документация. 

Математическая модель ХТС является абстрактным и формальным 
представлением системы, изучение которого возможно математическими ме-
тодами. Математические модели (ММ) ХТС подразделяют на символические 
и иконографические. 

Символические математические модели реальной ХТС  представляют 
собой совокупность математических соотношений в виде формул, уравне-
ний, операторов, логических условий или неравенств, которые определяют 
характеристики состояния ХТС в зависимости от конструкционных и техно-
логических параметров ХТС. 

Иконографические математические модели ХТС – это графическое 
отображение таких качественных свойств ХТС, по которым можно опреде-
лить количественные характеристики системы, или графическое отображе-
ние функциональных соотношений между параметрами и переменными ХТС, 
являющихся по своей сущности чисто математическими. Указанные модели 
подразделяются на две большие группы: топологические и сетевые модели. 
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Совокупность математических соотношений, образующих данную 
символическую ММ ХТС, в частном случае представляет систему уравнений 
математического описания ХТС. Используют два метода составления систем 
МО ХТС. Один метод основан на глубоком изучении физико-химической 
сущности технологических процессов функционирования ХТС и ее элемен-
тов, другой на применении формально-эмпирических математических зави-
симостей, полученных в результате статистического обследования дейст-
вующей ХТС. Символические ММ ХТС второго типа обычно называют ста-
тистическими моделями. Последние имеют вид регрессионных или корреля-
ционных соотношений  между параметрами входных и выходных технологи-
ческих потоков ХТС. 

 

1.4. Характеристика технологических операторов. 
Понятие технологической топологии ХТС 

 

При исследовании процессов функционирования ХТС каждый элемент 
системы рассматривают как технологический оператор, преобразующий фи-
зические параметры входных материальных и энергетических потоков х1, х2, 
…,хn в физические параметры выходных потоков у1, у2, …,уn. 

 
Рис.1.1. Элемент ХТС как технологический оператор 

 

Так, например, химический реактор, в котором протекает экзотермиче-
ская реакция А+В→С+Q, где  Q – тепловой эффект реакции, представляет 
собой технологический оператор, осуществляющий как качественное (в со-
став выходного технологического потока входит новый химический компо-
нент), так и количественное (температура выходного технологического пото-
ка больше температуры входного потока) преобразование физических пара-
метров входного технологического потока, включающего два химических 
компонента. Теплообменник является технологическим оператором, осуще-
ствляющим количественное изменение температур входящих технологиче-
ских потоков. 

Таким образом, каждый элемент ХТС представляет собой многомер-
ный технологический оператор. Символическую математическую модель та-
кого оператора выражают в виде функциональной зависимости: 

Y = f (X, U, K) ,     (1.1) 
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где Х – вектор физических параметров входных потоков, Y - вектор физиче-
ских параметров выходных потоков, К – конструкционные и технологиче-
ские параметры элемента ХТС, U – вектор управляющих параметров. 

Из всего множества технологических процессов различают только 
СЕМЬ типовых технологических операторов, с использованием которых 
возможно синтезировать ХТС любой сложности. 

Типовые операторы подразделяются на основные и вспомогательные. 
Основные технологические операто-

ры 
Вспомогательные технологические 

операторы 

 
− химическое превраще-
ние 

− нагрева и охлаждения 

 
− смешение − сжатия и расширения 

 
− разделение − изменения агрегатного 

состояния вещества 

 
− межфазный массооб-
мен 

  

 

Различия между основными и вспомогательными операторами заклю-
чаются в том, что основные технологические операторы обеспечивают функ-
ционирование ХТС в требуемом целевом направлении, а вспомогательные – 
повышают эффективность функционирования системы путем изменения  
энергетического и фазового состояний технологических потоков. 
Следует добавить, что математическое описание типовых технологических 
процессов достаточно хорошо представлено в специальной литературе и 
подробно изучалось в курсе "Моделирование ХТП". 
 В зависимости от целей исследования процессов функционирования 
ХТС каждый элемент системы можно рассматривать либо как совокупность 
нескольких типовых операторов, либо как один типовой технологический 
оператор. Например, подогреватель, в котором происходит химическая реак-
ция разложения компонентов входного потока, представляет собой совокуп-
ность двух типовых технологических операторов – нагрева и химического 
превращения. Ректификационная колонна непрерывного действия (рис. 1.2) 
может быть представлена совокупностью двух операторов межфазного мас-
сообмена 1 и 3, соответствующих верхней и нижней частям колонны, и опе-
ратором смешения 2. Последний отражает процесс смешения потоков флег-
мы и исходной смеси на питающей тарелке. 
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 Рис. 1.2. Операторная схема ректификационной колонны : 
G, R, F, G0, W – потоки, соответственно, пара легколетучего компонента, 
флегмы, исходной смеси, паровой поток из испарителя, кубового остатка 
 
 На рис. 1.3 изображена операторная схема выпарного аппарата с цен-
тральной циркуляционной трубой, включающая операторы нагрева, фазового 
превращения и разделения. Оператор нагрева отображает процесс теплопе-
редачи от греющего пара к концентрируемому раствору, оператор фазового 
превращения – переход части растворителя в парообразное состояние. Про-
цессу отделения раствора от вторичного пара в сепараторе соответствует 
оператор разделения. 

   
 Рис. 1.3. Операторная схема выпарного аппарата с центральной цирку-
ляционной трубой: D, W – потоки греющего и вторичного пара; Gн, Gк пото-
ки исходного и концентрированного растворов; К – конденсат греющего пара 
 
 На рис.1.4 представлена операторная схема выпарного аппарата с вы-
несенной греющей камерой, которая в отличие от предыдущей включает до-
полнительный оператор разделения, отображающий деление потока упарен-

D
Gн

Gк W

К

Gн 

D К

Gк

W

1

2 

3

G0

F 

R G 

W

F 

G 
R 

G0 

W 
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ного раствора на циркуляционный и продукционный, а также оператор сме-
шения, соответствующий смешению исходного раствора с циркулирующим 
потоком. 

   
 Рис.1.4. Операторная схема выпарного аппарата с вынесенной греющей 
камерой 
 
 Топка с камерой смешения (рис.1.5) может быть представлена схемой, 
включающей операторы смешения (смешение топлива и воздуха в факеле 
форсунки), химического превращения (горение топлива) и второго оператора 
смешения, отображающего разбавление продуктов сгорания атмосферным 
воздухом для получения газовой смеси с требуемой температурой. 

 
Рис. 1.5. Операторная схема топки с камерой смешения 
 
 Взаимодействие отдельных технологических операторов (элементов, 
подсистем) ХТС осуществляется благодаря наличию между ними определен-
ных технологических связей или технологических соединений. Каждой тех-
нологической связи соответствует некоторый материальный или энергетиче-
ский поток, называемый технологическим потоком.  
 
 Характер и особенности технологических связей ХТС, т.е. способ со-
единения элементов между собой, наглядно отображают с помощью обоб-

Топливо 

Воздух 

Воздух 

Газы

Топливо 

Воздух 

Воздух 

Газы

D

Gн

Gк 

W

К 

Gн

D
К
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щенных иконографических моделей: технологических схем, структурных 
схем, операторных и функциональных схем.  

Чтобы показать принцип составления различного вида схем, рассмот-
рим цех синтеза аммиака. На рис. 1.6  представлена упрощенная технологи-
ческая схема цеха синтеза аммиака. 
 Азотоводородная смесь (авс) поступает в компрессор 1, где сжимается 
до давления 30 МПа. Затем в инжекторе 2 она смешивается с непрореагиро-
вавшей азотоводородной смесью, возвращаемой после реакции, и охлаждает-
ся сначала в теплообменнике 3, а потом в испарителе жидкого аммиака 4. 
При охлаждении азотоводородной смеси конденсируется некоторое количе-
ство аммиака, который обычно в ней присутствует. В сепараторе 5 жидкий 
аммиак отделяют, а азотоводородную смесь подают в колонну синтеза 6, где 
и осуществляется реакция. Полученный продукт – аммиак конденсируют при 
охлаждении в водяном конденсаторе 7 и затем отделяют от непрореагиро-
вавшей азотоводородной смеси в сепараторе 8. Оставшуюся смесь, имеющую 
давление 28 МПа, сжимают до давления 30 МПа в циркуляционном компрес-
соре 9 и вновь возвращают в систему на повторное химическое превращение. 

 
Рис.1.6. Технологическая схема цеха синтеза аммиака (упрощенный вари-
ант): 1- компрессор; 2 – инжектор; 3 – теплообменник; 4 – испаритель жидко-
го аммиака; 5,8 – сепараторы; 6 – колонна синтеза; 7 – водяной холодильник; 
9 – циркуляционный компрессор 
 

Таким образом, технологическая схема ХТС содержит следующую ин-
формацию: о химическом составе исходного сырья, промежуточных и ко-
нечных продуктах; о типах и способе соединения элементов (аппаратов и 
машин); о последовательности отдельных технологических процессов. Тех-
нологическую схему можно использовать для изображения ХТС как на ста-
дии эксплуатации, так и на стадии проектирования, чтобы получить первое 
представление о проектируемой системе. 
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Функциональная схема дает общее представление о процессе функцио-
нирования ХТС. На схеме выделяются основные узлы (подсистемы), выпол-
няющие определенную технологическую операцию, показываются техноло-
гические связи между ними. По схеме можно определить, какие операции со-
вершаются в производстве  и в какой последовательности. Сведения о типах 
отдельных элементов функциональная схема не даёт. Функциональная схема 
производства аммиака показана на рис. 1.7. 

Подготовка сырья 

Сжатие 
   авс 

Охлаждение Отделение NH3 
от авс 

Сжатие авс 

Охлаждение Разделение NH3  и авс

Синтез 
аммиака 

Химическое 
превращение

NH3  (ж) 
(продукт) 

авс 

Выделение продукта 
 

Рис. 1.7. Функциональная схема получения аммиака 
 
Структурная схема ХТС дает изображение всех элементов ХТС в виде 

блоков, имеющих несколько входов и выходов, показывает технологические 
связи между блоками. Как и функциональная, структурная схема не содер-
жит информации об отдельных типах элементов, но зато технологические 
связи в ней указывают направление движения материальных и энергетиче-
ских потоков системы (рис.1.8). 

G1 G2 
1 2 3 4 5 

9 8 7 

6 

G3 G4 G5 G7 

G6L1 L2 

L3 L4 

G12 G11 

G10 G9 G8 

L5

Рис. 1.8. Структурная схема синтеза аммиака: 
1- компрессор; 2 – инжектор; 3 – теплообменник; 4 – испаритель жидкого 
аммиака; 5,8 – сепараторы; 6 – колонна синтеза; 7 – водяной холодильник; 9 
– циркуляционный компрессор; G1-G12 - потоки газа; L1-L5 - потоки жидкости 
 

Операторная схема в отличие от двух предыдущих дает наглядное 
представление о физико-химической сущности технологических процессов 
системы. Для этого каждый элемент ХТС изображают в виде типового тех-
нологического оператора, который качественно или количественно преобра-
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зует физические параметры входных материальных и энергетических пото-
ков. 

 

M1  
 

M2 M3

M4 M6

M5 M9

M8 M17 
M16

M15

M14

M13

M11 

M10 

M12 

1 2 3

9

8

7

6

5 4

 
Рис. 1.9. Операторная схема синтеза аммиака: 
1- компрессор; 2 – инжектор; 3 – теплообменник; 4 – испаритель жидкого 
аммиака; 5,8 – сепараторы; 6 – колонна синтеза; 7 – водяной холодильник; 9 
– циркуляционный компрессор; М1-М17 – физические потоки 

 
1.5. Виды технологических связей между операторами 

При всей сложности ХТС существуют типовые соединения операторов 
между собой, объединяющих их в единую схему. К ним относятся: последо-
вательное соединение, параллельное соединение, последовательно-обводное 
(байпасное) соединение и рециркуляционное соединение. Существует также 
разновидность сложных соединений, объединяющих несколько типов эле-
ментарных соединений одновременно. 

 
 Рис. 1.10. Последовательное соединение элементов ХТС 
 

Последовательное соединение является основным соединением техноло-
гических операторов между собой. При этом соединении весь технологиче-
ский поток, выходящий из предыдущего элемента ХТС, полностью поступа-
ет на последующий элемент ХТС, причем каждый элемент поток проходит 
только один раз. 

 
 Рис. 1.11. Параллельное соединение элементов ХТС 
 

При параллельном соединении, технологический поток разделяется на 
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несколько потоков, которые поступают на различные элементы ХТС, причем 
каждый аппарат поток проходит только один раз. Выходящие из элементов 
потоки могут объединяться в один поток, а могут выходить раздельно. 

 

 
 Рис. 1.12. Последовательно-обводное (байпасное) соединение 

 

При последовательно-обводном (байпасном) соединении через ряд по-
следовательно соединенных элементов ХТС проходит только часть потока, а 
другая часть обходит часть аппаратов, а затем соединяется с частью потока, 
прошедшего через элементы ХТС. 

 

 
 Рис. 1.13. Рециркуляционное соединение 
 

Рециркуляционное соединение характеризуется наличием обратного 
технологического потока в системе последовательно соединенных элемен-
тов, который связывает выход одного из последующих элементов с входом 
одного из предыдущих элементов. ХТС с использованием этой связи харак-
теризуются коэффициентом рециркуляции, т.е. отношением рециркулирую-
щего потока к суммарному (коэффициент всегда меньше единицы). 

Перекрестная технологическая связь обеспечивает более эффективное 
использование энергии ХТС. Так, тепло газообразных продуктов реакции 
или отходящих газов можно использовать для предварительного нагрева сы-
рья, поступающего в реактор. В ХТС, где технологические процессы проте-
кают при высоких давлениях, для снижения расхода электрической энергии, 
преобразуемой в механическую, вводят перекрестные связи; это позволяет 
использовать энергию сжатых газов или жидкостей, находящихся под давле-
нием. 

     

G

G

1

432

L L
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Рис.1.14. Структурная схема ХТС с агрегатом двигатель-насос-турбина: 
1 – абсорбер, 2 – электродвигатель, 3 – турбина, 4 – насос 

 

Существуют ХТС, структура технологических связей которых представ-
ляет собой простую комбинацию рассмотренных типовых связей. Так, воз-
можны последовательно-параллельное и параллельно-последовательное со-
единения элементов (рис. 1.15 а,б), последовательное соединение нескольких 
простых замкнутых ХТС (рис. 1.16, а), сочетание перекрестной и обратной 
технологической связей (рис. 1.16, б). 

 
Рис. 1.15. Структурные схемы сложных ХТС: 
а – последовательно-параллельное соединение элементов; 
б – параллельно-последовательное соединение элементов 

Рис. 1.16. Структурные схемы ХТС с последовательным соединением про-
стых замкнутых подсистем (а) и с комбинацией перекрестной и обратной 
связей (б) 

 
Следует учесть, что при синтезе и оптимизации ХТС обычно требуется 

рассматривать достаточно большое количество вариантов схем, отличаю-
щихся технологической топологией. Сократить это количество, а следова-
тельно, сэкономить время и деньги помогает наряду с интуицией разработчи-
ка, его умение предварительно оценить эффект, которого возможно ожидать 
при различных видах соединений между элементами ХТС. 

Так, при изучении курса "Моделирование ХТП" показывалось, что кас-
кад реакторов идеального смешения (РИС), представляющий собой ряд по-
следовательно соединенных реакторов, вследствие изменения гидродинами-
ческой обстановки будет приближаться к реактору идеального вытеснения 

a

б

a б 
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(РИВ). Таким образом, замена одного РИС на каскад РИС дает положитель-
ный эффект. Замена одного РИВ на каскад РИВ не дает никакого эффекта, 
однако в случае, если длина РИВ требуется достаточно большой, то бывает 
более целесообразно (с точки зрения более компактной планировки оборудо-
вания) заменить один большой реактор на каскад меньших реакторов. 

В качестве примера рассмотрим некоторые основные эвристики по при-
менению различных видов связей между реакторами: 

− замена одного РИС на каскад РИС, т.е. последовательно соединенных 
аппаратов (без изменения общего времени контакта), позволяет дос-
тичь большей степени превращения за счет изменения гидродинами-
ческой обстановки и уменьшить конструктивный размер каждого ре-
актора. Замена одного РИВ на каскад РИВ позволяет только сократить 
конструктивный размер каждого реактора; 

− замена одного РИВ или РИС на ряд параллельно работающих реакто-
ров не снижает общую эффективность, но уменьшает конструктивные 
размеры параллельно работающих реакторов; 

− параллельное подключение дополнительного аппарата позволяет уве-
личить нагрузку по сырью при сохранении неизменной степени пре-
вращения или, возможно, достичь более высокой степени превраще-
ния (без изменения скорости подачи сырья) за счет увеличения време-
ни пребывания; 

− последовательное соединение применяют, когда необходимо провести 
химическое превращение в несколько стадий для эндо- или экзотер-
мических реакций (особенно обратимых), протекающих в адиабатиче-
ских реакторах, т.к. оно позволяет на каждой стадии поддерживать 
оптимальную температуру (например, окисление SO2 в SO3 или синтез 
аммиака в каталитических реакторах,); 

− последовательное соединение применяют, когда необходимо провести 
технологический процесс с выделением какого-либо компонента по-
сле каждой стадии (например, в многоступенчатом воздушном ком-
прессоре после каждой ступени сжатия происходит охлаждение газа и 
выделение капельной влаги ); 

− параллельное соединение применяют, когда необходимо оптималь-
ным образом распределить нагрузку между параллельно работающи-
ми линиями, отличающимися по производительности, например, 
вследствие падения активности катализатора, загрязнения теплооб-
менной поверхности и пр.; 

− параллельное соединение применяют, когда необходимо увеличить на-
дежность производства и обеспечить возможность его работы с мини-
мальной производительностью без снижения эффективности работы 
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оборудования (в случае необходимости, параллельные линии могут 
быть отключены по экономическим соображениям или для ремонта); 

− при байпасном соединении вследствие уменьшения потока, идущего 
через реактор, увеличивается время пребывания в реакторе и увели-
чивается степень превращения сырья в продукты (в реакторе); 

− байпасное соединение применяется при конструировании реакторов 
для проведения обратимых экзотермических реакций путем смешения 
"горячего" потока после реактора с "холодным" байпасным потоком, 
что позволяет достичь высокой степени превращения и оптимальных 
температур и, следовательно, высоких скоростей химических реакций 
(каталитические реакторы, например, окисления SO2 в SO3 или синте-
за аммиака); 

− рециркуляция применяется в случаях, когда необходимо увеличить 
эффективность использования сырья и оборудования за счет увеличе-
ния времени пребывания в рециркулируемых аппаратах без изменения 
размеров оборудования и гидродинамической обстановки; 

− рециркуляция позволяет достичь максимального использования сырья 
(особенно для обратимых реакций) и увеличить скорость процесса за 
счет увеличения концентрации исходных реагентов, которая достигает-
ся при выделении целевого продукта на линии рецикла и возвратом ис-
ходных реагентов в "голову" процесса (например, цикл синтеза аммиа-
ка); 

− рециркуляция позволяет уменьшить полноту протекания побочных 
химических реакций посредством разбавления сырья продуктами ре-
акции, поступающими в "голову" процесса по линии рецикла. 

Как было указано, данные эвристики относятся к реакторам, т.е. воз-
можно составить подобные списки эвристик для других элементов ХТС. 
Кроме того, список эвристик для реакторов может быть расширен за счет эв-
ристик, которые являются следствием указанных выше. 

 
 1.6. Постановка задач анализа и синтеза ХТС 
 
Задачи анализа ХТС – это задачи изучения свойств и эффективности 

функционирования системы в зависимости от структуры технологических 
связей между элементами и подсистемами, а также в зависимости от конст-
рукционных и режимно-технологических параметров.  

Для этого разрабатывают и рассчитывают полную математическую мо-
дель ХТС на основе математических моделей отдельных элементов и техно-
логической топологии с целью определения параметров выходных техноло-
гических потоков при заданных технологических условиях и параметрах 
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входных потоков. Для каждого из возможных исследуемых вариантов ХТС 
вычисляют совокупность показателей эффективности функционирования 
системы. Сопоставляя значения этих показателей, получают первое пред-
ставление о недостатках и достоинствах тех или иных вариантов системы. 

Задачи синтеза ХТС состоят в выборе структуры технологических свя-
зей, значений параметров системы и параметров технологических режимов 
элементов, исходя из заданных свойств и показателей эффективности функ-
ционирования ХТС.  

С синтезом ХТС тесным образом связана задача оптимизации ХТС, ко-
торая как раз сводится к нахождению экстремального значения выбранного 
критерия эффективности функционирования системы. В качестве критериев 
эффективности работы ХТС используют, как правило, экономические крите-
рии (средняя прибыль, приведенный доход, приведенные затраты, себестои-
мость и т.п.). Иногда используются также и технологические критерии эф-
фективности, например выход получаемого продукта. 

Из определения задач анализа, синтеза и оптимизации ХТС видно, что 
все эти этапы органически связаны друг с другом. Общее у них то, что все 
они выполняются на основе математической модели ХТС. В то же время для 
каждого этапа создания ХТС можно сформулировать основную его цель: при 
создании математической модели – это получение зависимости между пара-
метрами системы ; на стадии анализа ХТС – изучение с помощью этой зави-
симости свойств системы; при синтезе ХТС создаются, рассчитываются и оп-
тимизируются альтернативные варианты ХТС из которых выбирается окон-
чательный вариант системы. 

При создании химического производства используют несколько прин-
ципов синтеза ХТС. 

Декомпозиционный принцип – это математическая формализация мето-
да функциональной декомпозиции, который интуитивно применялся при 
проектировании и раньше. Из-за сложности разрабатываемых систем проек-
тировщик вынужден осуществлять последовательную декомпозицию исход-
ной задачи на ряд более простых задач. Сначала все химическое производст-
во делят на ряд функциональных подсистем, а затем каждая такая подсистема 
разделяется до уровня отдельных аппаратов (элементов). 

Вместо общей задачи синтеза ХТС решается ряд подзадач, и для них 
отыскиваются определенные технологические решения, соответствующие 
современному уровню аппаратурного оформления химико-технологического 
процесса. Из различных вариантов технологической топологии подсистемы и 
аппаратурного оформления некоторого процесса выбираются такие, которые 
обеспечивают оптимальное значение критерия эффективности синтезируе-
мой ХТС. 
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Эвристический принцип – это тоже математическая формализация ши-
роко используемого проектировщиками интуитивно-эвристического метода, 
который позволяет специалистам при технологическом проектировании хи-
мических производств интуитивно выбирать наиболее удачные варианты 
решения задачи, без полного перебора всех возможных альтернативных ва-
риантов. 

При эвристическом методе, базирующемся на интуиции, принятие ре-
шения происходит без обоснования его с помощью доказательств. Но это не 
снижает его ценности, так как он использует интуитивные факторы и прави-
ла, обобщающие знания и большой практический опыт высококвалифициро-
ванных специалистов – проектировщиков. 

Интегрально-гипотетический принцип основан на последовательных 
разработке, анализе и оптимизации гипотетической обобщенной структуры 
синтезируемой ХТС, представляющей собой функциональное объединение 
всех возможных альтернативных вариантов технологической топологии и 
аппаратурного оформления. 

При эволюционном принципе сначала создается простейший исходный 
вариант технологической топологии ХТС, являющийся произвольным пер-
воначальным решением поставленной задачи. После этого производится не-
которое изменение (модификация) аппаратурного оформления и коррекция 
структуры технологических связей, определяется коэффициент эффективно-
сти функционирования вновь полученного варианта. Затем опять идут этапы 
синтеза,  анализа и оптимизации модифицированного варианта и т.д., пока не 
будет получено оптимальное значение критерия эффективности функциони-
рования ХТС. 
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2. Расчет материально-энергетических балансов 
химико-технологических систем 

 
Основу проектирования новых и анализа функционирования действующих 

ХТС составляет расчет материальных и энергетических балансов системы в 
условиях стационарного технологического режима. Этот расчет включает два 
последовательных этапа: 1) постановку задачи и составление системы урав-
нений балансов; 2) решение системы уравнений балансов. 
В результате решения системы уравнений балансов на стадии проектирова-

ния ХТС определяют материальные и тепловые нагрузки и производитель-
ность элементов ХТС. Эти количественные характеристики представляют 
собой исходную информацию для расчета технологических моделей отдель-
ных элементов, а также для технологического и конструкционного расчетов 
элементов системы. В условиях промышленной эксплуатации ХТС на основе 
расчета систем уравнений балансов выявляют неучтенные потери вещества и 
тепла. 

2.1. Общий вид системы уравнений балансов 
 

Взаимодействие между элементами ХТС, между системой и окружающей 
средой происходит через определенное число материальных и энергетиче-
ских физических потоков. В ХТС выделяют потоки двух видов: технологиче-
ские и условные. Технологические потоки обеспечивают взаимосвязь элемен-
тов между собой, взаимодействие между системой и окружающей средой и, 
следовательно, целенаправленное функционирование ХТС.  Условные пото-
ки отображают рассеивание (потери) вещества и энергии в окружающую сре-
ду и различные материальные и энергетические возмущающие воздействия 
внешней среды на функционирование ХТС. 
Свойства i-го физического потока характеризуются pi набором следующих 

параметров состояния: 
}H;P;t;x;,x,x,m{p iiiik2i1iii L= , 

где  mi- общий массовый расход вещества; xik - доля  k-го химического ком-
понента; ti - температура;  Pi - давление; Hi - расход тепла. 
При исследовании процессов функционирования ХТС рассматривают 

внешние и внутренние  источники (стоки) вещества или энергии системы. 
Внешние источники вещества или энергии ХТС соответствуют материаль-
ным и энергетическим физическим потокам, которые поступают в систему. 
Внешние стоки вещества или энергии ХТС отвечают материальным и энер-
гетическим физическим потокам, образующимся в результате функциониро-
вания системы. 
Внутренние источники (стоки) вносят качественные изменения в процесс 
функционирования ХТС и отображают эффекты физических и химических 
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превращений, происходящих внутри элементов системы. Внутренний мате-
риальный источник (сток) соответствует количеству компонента, вступив-
шего в химическую реакцию, или количеству компонента, образовавшегося в 
результате химического превращения. Внутренний тепловой источник 
(сток) отвечает количеству тепла, выделяющемуся или поглощающемуся в 
результате протекания внутри элементов ХТС химических и физических 
превращений. 
Каждому внутреннему источнику (стоку) вещества соответствует фиктив-

ный материальный поток, а каждому внутреннему источнику (стоку) тепла – 
фиктивный тепловой поток. 
Для каждого элемента (подсистемы) ХТС на основе законов сохранения 

массы и энергии можно составить систему уравнений материальных и тепло-
вых балансов, включающих следующие независимые уравнения: 
а) материального баланса по общему массовому расходу вещества физиче-

ских потоков: 

0m
n

j
j =∑ ,      (2.1) 

б) материального баланса по массовому расходу компонентов (химических 
элементов) физических и фиктивных материальных потоков: 

0Gxm
e

i
i

n

j
jkj =+ ∑∑ ,    (2.2) 

в) теплового баланса по расходу тепла физических и фиктивных тепловых 
потоков: 

0Qhm
e

i
i

n

j
jj =+ ∑∑ ,    (2.3) 
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jjcpj =+ ∑∑ ,    (2.4) 

где для j–го физического потока mj - общий массовый расход вещества; xjk- 
доля k–го компонента в единице общего расхода вещества;  hj - энтальпия:  
ccpj- средняя удельная теплоемкость; tj - температура; Gi - массовый расход i–
го материального фиктивного потока; Qi- расход тепла i–го теплового фик-
тивного потока. 
В общем случае  каждое из уравнений представляет собой билинейную 

форму неизвестных параметров физических потоков ХТС, а система уравне-
ний балансов является системой нелинейных уравнений. Однако с помощью 
следующих допущений любую систему уравнений балансов можно предста-
вить в линейной форме: 
а) если mj  заданы, то система уравнений балансов линейна относительно 

переменных xjk и hj (или tj); 
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б) если xjk и (или) hj заданы, то система уравнений линейна относительно 
переменных mj. 
Когда члены уравнений системы уравнений балансов являются билиней-

ными формами неизвестных параметров физических потоков, а перечислен-
ные выше допущения применить невозможно, систему уравнений приводят к 
линейному виду, используя понятие обобщенных потоков ХТС.  Обобщен-
ные потоки представляют собой материальный расход или расход тепла, со-
ответствующий р-му параметру i-го физического потока или параметру фи-
зического потока ХТС. Выделяют три типа обобщенных потоков: обобщен-
ный материальный поток; обобщенный материальный поток, соответствую-
щий массовому расходу химического компонента; обобщенный тепловой по-
ток, отвечающий расходу тепла физического потока или фиктивному тепло-
вому потоку.  
Для i –го элемента (подсистемы) ХТС справедливо линейное уравнение ба-

ланса каждого j-го обобщенного потока: 

∑
=

=
n

1j
ji 0W .      (2.5) 

При расчете материальных и тепловых балансов ХТС  систему уравнений 
балансов обобщенных потоков дополняют уравнениями функциональных 
связей. Уравнения функциональных связей определяют покомпонентный со-
став физических потоков; величины источников (стоков) химических компо-
нентов, соответствующих реакции; величины источников (стоков) тепла, со-
ответствующих физико-химическим превращениям; учитывают взаимосвязь 
между потоками при известных коэффициентах функциональных связей или  
КПД элементов; зависимость величин потоков от заданных параметров тех-
нологических режимов, производительности ХТС по выпуску товарного 
продукта и т.д. 
В общем случае уравнения функциональных связей представляют собой 

неявные функции многих переменных вида: 
0)D,K,v,,,(F ii =αηπ ,     (2.6) 

где πi – параметры состояния физических потоков; η- КПД элементов ХТС;  
α - мольные соотношения компонентов, участвующих в реакции; v -
стехиометрические коэффициенты и физико-химические константы; К - кон-
струкционные и технологические параметры элементов ХТС; D - параметры 
технологических режимов ХТС. 
В общем случае системой уравнений математического описания ХТС назы-

вают как систему уравнений балансов, так и систему уравнений математиче-
ской модели ХТС. 
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2.2. Совместность и обусловленность систем уравнений  
балансов ХТС 

 

 Система уравнений материальных или тепловых балансов для элемен-
та, подсистемы или ХТС в целом представляет собой систему неявных функ-
ций ( nm ≠ ): 

⎪
⎩

⎪
⎨

⎧

=ϕ
=ϕ
=ϕ

0)x,...,x,x(
0)x,...,x,x(
0)x,...,x,x(

n21m

n212

n211
 .   (2.7) 

Все уравнения, входящие в систему, должны быть независимы. Функ-
ции φ1, φ2,…, φm  называют зависимыми, если хотя бы одна из них представ-
ляет собой некоторую функциональную зависимость от других функций. 

При составлении системы независимых уравнений материального ба-
ланса необходимо учитывать, что баланс по общим массовым расходам равен 
сумме балансов по массовым расходам всех компонентов. При отсутствии в 
ХТС химических превращений составление элементных балансов излишне, 
поскольку элементные балансы входят в покомпонентные балансы. 
 Система уравнений называется совместной, если существует хотя бы 
одно решение этой системы, в противном случае система несовместна. 
 Говорят, что задача или вычисления плохо обусловлены, если они 
чрезвычайно чувствительны к ошибкам или к неопределенности исходных 
данных. Все плохо обусловленные вычисления являются результатом приме-
нения численно неустойчивых алгоритмов. Если задача плохо обусловлена, 
то никакие усилия, потраченные на организацию изощренных вычислений, 
не могут дать правильных ответов, исключая случайности. В случае плохо 
обусловленной задачи решения системы уравнений незначительные возму-
щения (изменения) коэффициентов при неизвестных и (или) свободных чле-
нов могут привести к существенным изменениям результатов решения.  
 

2.3. Методы решения систем уравнений балансов ХТС 
 

 Современная вычислительная математика располагает большим арсе-
налом методов, а математическое обеспечение компьютеров – многими паке-
тами прикладных программ, позволяющих решать различные возникающие 
на практике линейные и нелинейные системы уравнений. Чтобы ориентиро-
ваться в этом разнообразии методов и программ и сделать правильный вы-
бор, нужно разбираться в основах построений методов и алгоритмов, учиты-
вающих специфику постановок задач, знать их сильные и слабые стороны и 
границы применимости. 
 
 

2.3.1. Прямые методы решения систем  
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линейных алгебраических уравнений 
 

Прямые методы (точные методы) приводят к решению за конечное число 
арифметических операций. 
Метод обратной матрицы 
С использованием понятия матрицы и матричных операций система линей-
ных алгебраических уравнений  
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nnnn22n11n

2nn2222121

1nn1212111
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bxa...xaxa
bxa...xaxa

   (2.8) 

может быть записана в матричном виде: 
bxA = ,     (2.9)  

где A  – матрица коэффициентов системы, x  – вектор неизвестных, b  – век-
тор свободных членов: 
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Решение сводится к нахождению обратной матрицы 
1

A
−

 и затем вычисле-
нию произведения этой матрицы на вектор b . 

bAx
1−

= .     (2.11) 
Этот метод удобно применять в тех случаях, когда несколько раз решается 
система с разными правыми частями. В этом случае достаточно один раз вы-

числить обратную матрицу 
1

A
−

 и затем умножать её на разные векторы b . 
Недостатком метода являются трудности вычисления обратной матрицы, 
особенно если матрица большой размерности, либо если её определитель 
близок к нулю. 
 

Метод Гаусса 
 Этот метод известен также как метод исключений, поскольку на пер-
вом этапе метода («прямой ход») происходит поочередное исключение одно-
го из неизвестных во всех уравнениях, кроме одного. Результатом «прямого 
хода» является приведение матрицы коэффициентов исходной системы к 
верхнетреугольной, все элементы которой, расположенные ниже главной 
диагонали, равны нулю. 
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 Второй этап («обратный ход») состоит в отыскании неизвестных путем 
последовательной подстановки определяемых значений неизвестных в урав-
нения, начиная с последнего,  вышерасположенные.  
Пример. Методом Гаусса решить систему 
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;4xxx

321

321

321
     

Прямой ход. На первом шаге умножаем первое уравнение сначала на -2 и 
складываем его со вторым, получаем преобразованное второе уравнение. За-
тем первое уравнение умножаем на -1 и складываем с третьим, получаем 
преобразованное третье уравнение: 
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 На втором шаге полученное преобразованное второе уравнение умно-
жаем на 2 и складываем с третьим, получаем заново преобразованное третье 
уравнение: 
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 В результате преобразований получили треугольную систему уравне-
ний, равносильную исходной решаемой системе уравнений. 
Обратный ход. Из последнего уравнения определяем, что х2=1. Из второго и 
первого уравнений находим: 
 х2=1+ х3, х2=1+1=2; х1=4- х2- х3,  х1=4- 2- 1=1. 
 
Метод Гаусса-Жордана 
 В основе метода лежат алгоритм Жордана обращения матриц и страте-
гия метода исключения (метод Гаусса). Однако для получения решения сис-

темы bAx
1−

= , согласно этому методу, обратная матрица не ищется в явном 
виде, а сразу находится произведение обратной матрицы на вектор свобод-

ных членов bA
1−

. Поэтому алгоритм Жордана применяется к расширенной 
матрице )bA( M . В результате элементарных преобразований слева получается 

единичная матрица, справа – вектор неизвестных )x:E( . 
 Расширенная матрица 
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с помощью допустимых элементарных преобразований (умножение строки 
на константу и сложение ее с другими строками) приводится к виду: 
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что соответствует системе уравнений 
 nn,...,2211 b~xb~x,b~x === . 

 В этом случае отпадает необходимость вычисления значений неизвест-
ных при «обратном ходе», которые оказываются равными значениям свобод-
ных членов в преобразованной матрице. 
 Пример. Методом Гаусса-Жордана решить систему уравнений 
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Составляем расширенную матрицу из коэффициентов системы и 
столбца свободных членов размера 2х3:  
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В результате получаем слева единичную матрицу, а справа – преобразован-
ный столбец свободных членов, значения которых соответствуют искомым 
корням системы. Таким образом, х1=3,5; х2=0,5. 
 

2.3.2. Итерационные методы решения систем  
линейных алгебраических уравнений 

 

 При решении систем линейных алгебраических уравнений итерацион-
ным методом можно выделить три этапа. 

1. Приведение исходной системы вида bxA =  к преобразованной (ите-

рационной) форме  dxCx +=  . 
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2. Анализ системы на ходимость метода. 
3. Решение преобразованной системы одним из методов последователь-

ных приближений, в основе которых лежит та или иная стратегия по-
лучения вектора решений по его предыдущему приближению. 

 

Метод простых итераций 
Метод простых итераций отличается простотой вычислительного про-

цесса и во многих случаях дает хорошую сходимость. 
 Представить систему из трех уравнений вида (2.8) в итерационной 

форме можно путем записи каждого его уравнения в виде решения относи-
тельно одного из неизвестных, например: 
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Или, в матричном виде,  
     dxCx +=  , 

где 
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 Элементы матрицы С  и вектора d  вычисляются по формулам: 
   сij=-aij/aii, di=bi/aii, i, j=1, 2, 3. 

При использовании итерационного метода решения необходимо оценить 
сходимость метода для данной системы, которая зависит от матрицы коэф-
фициентов С . Процесс сходится в том случае, если норма матрицы С  мень-
ше единицы, т.е. 

1cC
3

1i

3

1j

2
ij <= ∑∑

= =
.    (2.16)  

 Это условие является достаточным для сходимости метода. Для его 
выполнения необходимо, чтобы на этапе приведения к итерационной форме 
каждое уравнение системы решалось относительно той неизвестной пере-
менной, которая имеет наибольший по модулю коэффициент. Поэтому поря-
док расположения уравнений в системе  имеет важное значение. 
 Стратегия метода простых итераций основана на последовательном 
приближении к искомому решению системы, при этом каждое следующее 
(k+1) приближение получается в результате подстановки в правую часть пре-
образованной системы приближения, полученного на предыдущей k-й итера-
ции, т.е.  



 30 
 
 

dxCx
)k()1k(
+=

+
.    (2.17) 

 В качестве начального приближения обычно принимают вектор-

столбец свободных членов преобразованной системы: dx
)0(
= . Условие 

окончания итерационного процесса для получения решения принимает вид: 

ε≤−
+ )k(

i
)1k(

i xx      (2.18) 

или 

max ε≤−
+ )k(

i
)1k(

i xx .    (2.19) 

Пример. Имеем систему уравнений 
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 Для получения преобразованной системы уравнений необходимо сде-
лать допустимые преобразования над исходной системой с тем, чтобы диаго-
нальные коэффициенты матрицы были максимальными по модулю. Для это-
го второе уравнение сделаем первым и в качестве второго используем третье. 
Сложив первое и второе уравнения исходной системы, получим третье: 
х1+х2+4х3=3. Тогда в итерационной форме имеем систему: 
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Проверяем условие сходимости: 

1576/266)4/1()4/1()6/1()6/1()8/3()8/3(С 222222 <=−+++−+−+−= ; 

так как ||С  ||<1, то решение может быть получено методом простых ите-
раций. 
 

Метод Зейделя 
 Метод Зейделя представляет собой модификацию метода простых ите-
раций. В этом методе при вычислении (k+1)-го приближения неизвестной xi 
используются уже рассчитанные на текущей итерации (k+1)-е приближения 
неизвестных х1, х2, … , хi и k-е приближения неизвестных хi, хi+1, … , хn. Рас-
четная формула Зейделя имеет вид: 

∑ ∑
−

= =

++ =++=
1i

1j

n

1j

)k(
jij

)1k(
jiji

)1k(
i n,...,2,1i,xcxcdx .  (2.20) 

 Метод Зейделя в большинстве случаев дает более быструю сходимость, 
чем метод простых итераций. 
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2.3.3. Системы нелинейных уравнений 
 

Пусть задана система нелинейных уравнений вида: 
fi(x1, x2, … , xn)=0, i=1, 2,…, n,   (2.21) 

где fi  - некоторые действительные функции аргументов x1, x2, … , xn , причем 
одна или несколько, или все являются нелинейными относительно одного 
(или нескольких, или всех аргументов x1, x2, … , xn ). 
 В матричной форме эта система уравнений имеет вид: 
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 Требуется найти такую совокупность значений xi, i=1, 2,…, n, которая 
удовлетворяет всем уравнениям системы. 
 В общем случае решение системы нелинейных уравнений не может 
быть получено в аналитическом виде. Решение, как правило, ищется числен-
ными методами, для которых анализ сходимости оказывается значительно 
сложнее по сравнению с линейными системами, а порой становится практи-
чески невозможным. Кроме того, следует отметить, что сходимость методов 
существенно зависит от задания начального приближения, т.е. от того, на-
сколько начальное приближение близко к искомому решению. Поэтому при 
выборе начального приближения необходимо использовать максимум 
имеющейся информации об искомом решении. 
 

Метод простых итераций 
 При использовании этого метода система уравнений приводится к ите-
рационной форме вида: 

xi=φi(x1, x2, … , xn), i=1,2, …, n ,   (2.23) 
для которой используется расчетная формула: 

,n,...,2,1i),x,,x,x(x )k(
n

)k(
2

)k(
1i

)1k(
i =ϕ=+ K   (2.24) 

где выражения для функции φi(x1, x2, … , xn) получаются из системы исход-
ных уравнений аналитическим решением каждого уравнения относительно 
соответствующего неизвестного xi , i=1,2, …, n; xi

(k+1), xi
(k) – значения (k+1) - 

го и k-го приближения i-го неизвестного.  
 С использованием матричной формы записи расчетная формула метода 
имеет вид: 



 32 
 
 

)x(x
)k()1k(

i ϕ=
+

,  где  

⎥
⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

=

+

+

+

+

)1k(

)1k(
2

)1k(

)1k(

n

1

х

х
х

х
M

, 

⎥
⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

ϕ

ϕ

ϕ

=ϕ

)х(

)х(
)х(

)х(

)k(
n

)k(
2

)k(
1

)k(

M
. 

 Процесс итераций заканчивается при выполнении на очередной итера-
ции условия ε≤−+ )k(

i
)1k(

i xxmax  для i=1,2, …, n, где ε – заданная точность. 

 
Метод Ньютона-Рафсона 
Сущность метода Ньютона-Рафсона удобно рассмотреть на примере системы 
двух нелинейных уравнений. 

f1(x1, x2)=0,  f2(x1, x2)=0.    (2.25) 
 Допустим, что имеется k-е приближение к решению x1

(k), x2
(k). Величи-

на поправки ∆x1
(k), ∆x2

(k) для получения нового (k+1) - го приближения может 
быть определена из условия, что новое приближение будет соответствовать 
решению: 

f1(x1+ ∆x1
(k), x2+ ∆x2

(k))=0, f2(x1+ ∆x1
(k), x2+ ∆x2

(k))=0.  (2.26) 
Полагая, что ∆x1

(k),  ∆x2
(k) – величины малые, функции уравнений систе-

мы (2.26) можно представить в виде разложения в ряд Тейлора по степени  
∆x с точностью до членов первого порядка малости:  
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Перенеся первые слагаемые в уравнениях в правую часть, систему можно за-
писать в матричной форме: 
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- матрица частных производных, называемая матрицей Якоби (определитель 
этой матрицы называется якобианом),  
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С применением метода обратной матрицы система линейных уравнений 
(2.28) имеет следующее решение: 

)x(f)x(Jx
)k()k(1)k( −

−=∆ ,    (2.31) 

где )x(J
)k(1−

 - матрица, обратная матрице Якоби.  

С учетом того, что 
)k()1k()1k(

xxx −=∆
++

, соотношение для определения оче-
редного приближения может быть записано в виде:  

)x(f)x(Jxx
)k()k(1)k()1k( −+

−= .   (2.32) 
 Такой итерационный метод решения систем нелинейных уравнений 
принято называть методом Ньютона-Рафсона. 
 В качестве критерия окончания решения используется условие: 

ε≤−+

≤≤

)k(
i

)1k(
ini1

xxmax  .     (2.33) 

 Для улучшения сходимости метода можно использовать корректирую-
щий параметр λ. Тогда расчетная формула модифицированного метода Нью-
тона-Рафсона  приводится к виду: 

)x(f)x(Jxx
)k()k(1)k()1k( −+

λ−= ,  где  0<λ<1.   (2.34) 
Процесс итераций заканчивается при выполнении того же условия (2.33). 

Иногда применяется другая модификация, которая отличается от выше 
рассмотренного метода Ньютона-Рафсона тем, что матрица Якоби и обратная 
ей вычисляются только для начального приближения. Рассчитанная таким 
образом обратная матрица частных производных используется затем на всех 
последующих  итерациях. Такая модификация сокращает объем вычислений  
на каждой итерации, однако сходимость итерационного процесса при этом 
может оказаться медленнее, чем в двух предыдущих методах. 

Последовательность решения системы нелинейных уравнений по методу 
Ньютона-Рафсона состоит в выполнении следующих этапов: 

1) выбор вектора начального приближения ;х
)0(

 

2) вычисление матрицы Якоби J  и якобиана J ; 

3) нахождение обратной матрицы  
1

J
−

; 
4) расчет очередного приближения по формуле (2.32); 
5) проверка условия окончания итераций (2.33); 
Если заданная степень точности еще не достигнута, то процесс вычисле-

ний повторяется начиная с пункта 2. 
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2.4. Общая методика составления и решения 
систем уравнений балансов ХТС 

 
Для расчета материальных и тепловых нагрузок на элементы ХТС необхо-

димо выполнить следующие операции: 
1) изучить физико-химическую сущность процессов ХТС, а также прин-

ципы функционирования системы и ее элементов; 
2) составить подробную спецификацию величин, отображающих пере-

менные и параметры ХТС, заданные технологические условия и кон-
станты, характеризующие физико-химические свойства и состояние 
веществ, участвующих в технологических процессах; 

3) выразить функциональные связи между переменными и параметрами 
ХТС в виде уравнений материальных и тепловых балансов и уравнений 
функциональных связей; 

4) выделить из множества неизвестных, входящих в систему уравнений 
балансов, в соответствии с технологическими условиями и физико-
химической сущностью технологических процессов подмножества не-
зависимых (свободных) и зависимых (базисных) переменных; 

5) определить, согласно технологическим условиям и физико-химической 
сущности технологических процессов, численные значения свободных 
переменных; 

6) представить с помощью специальных допущений и преобразований 
систему уравнений балансов как совокупность линейных уравнений. 
Составить программу решения системы уравнений на ЭВМ; 

7) оценить порядок ошибок и результаты решения системы уравнений ба-
лансов на ЭВМ. 

Информацию о параметрах потоков и о нагрузках на элементы системы , 
полученную в результате решения систем уравнений балансов, представ-
ляют следующим образом: а) сводной таблицей материального и теплового 
балансов; б) структурной схемой с таблицами покомпонентного состава 
физических потоков; в) структурной схемой с покомпонентным составом 
физических потоков; г) диаграммой балансов. 

 
Пример.  Составление и решение системы уравнений материального ба-

ланса производства серной кислоты. 
 На рис. 2.1 приведена упрощенная операторная  схема получения сер-

ной кислоты из элементарной серы.   
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Рис. 2.1. Операторная схема производства серной кислоты из элементарной 
серы: 
1- сероплавитель;  2-  печь  сжигания   серы;  3- котел - утилизатор; 4- венти-
лятор; 5- сушильная башня; 6- теплообменник для подогрева воздуха; 7,11- 
контактные узлы I и II ступеней; 8,10-  теплообменники для охлаждения об-
жигового  газа перед абсорбцией;  9,12- абсорберы  I и  II  ступеней; 13,15- 
смешение потоков кислоты; 14- отбор кислоты на сушильную башню 
 

Комовая сера поступает в плавитель серы 1, в котором под действием 
теплоты  насыщенного водяного пара давлением 0,7 МПа, конденсирующе-
гося в змеевиках и рубашке, переходит в жидкое состояние и подогревается 
до температур 140 - 150 0С. 

Расплавленная сера фильтруется для удаления механических примесей и 
подается с помощью погружных насосов через форсунки в печь сжигания се-
ры циклонного типа 2, распыляется форсунками и сгорает с образованием 
диоксида серы и выделением значительного количества теплоты, что приво-
дит к  повышению температуры газа до 1000-1100 0С. Необходимый для го-
рения воздух вентилятором 4 подается в сушильную башню 5, в которой из 
него, при орошении концентрированной серной кислотой, удаляются пары 
воды, подогревается в теплообменнике 6 за счет теплоты обжигового газа и 
поступает в печь. 

Обжиговый газ, образующийся в печи за счет сгорания серы, содержа-
щий 9 - 9,5 объёмных процентов диоксида серы и 11 – 11,5  объёмных про-
центов кислорода поступает в газотрубный котел-утилизатор 3, в котором 

Х1+Х2

Х1, Х2, Х5

1
2

Н2О

пар

пар

Х3

Х1+Х2

конденсат

3

6 7 8

Х14+Х16

4 5

15 14 13

Х14+Х16

Х16

Х14

9 10 12

11

Х1, Х6, Х7, Х9

Х13

Х15

Х1, Х6
Х7,Х9

Х1, Х10
Х11,Х12



 36 
 
 

охлаждается до температуры 560-570 0С. В котле-утилизаторе образуется пе-
регретый водяной пар давлением 4 МПа и температурой 450 0С. После котла-
утилизатора газовая смесь проходит воздушный теплообменник 6   и с тем-
пературой  430 0С поступает на I ступень контактирования 7, состоящую из 
трёх слоёв катализатора, которые газ проходит последовательно, охлаждаясь 
между слоями в выносных теплообменниках.   

После третьего слоя катализатора газ, содержащий около 7,5 % триокси-
да серы,  охлаждается в теплообменнике 8 и поступает на первую ступень аб-
сорбции  в насадочный абсорбер 9 для поглощения SO3 раствором серной ки-
слоты. Далее газовая смесь, содержащая не более 1 % диоксида серы, после-
довательно подогревается в теплообменниках 10 и 8 и поступает на вторую 
ступень контактирования – четвертый и пятый слои катализатора  контактно-
го аппарата 11. После контактного аппарата, газ охлаждается в теплообмен-
нике 10 и поступает во вторую абсорбционную башню 12, в которой из газа 
поглощается весь триоксид серы.   Содержание SO2 в газе,  выбрасываемом в  
атмосферу, не превышает санитарные нормы. 

Серная кислота из башен 9 и 12 объединяется в один поток и поступает 
на склад готовой продукции. Часть кислоты отбирается на орошение су-
шильной башни 5 и после поглощения водяных паров вновь присоединяется 
к основному потоку кислоты. 

 

Для облегчения составления системы уравнений балансов на основе 
операторной схемы  составляем схему материальных потоков (рис. 2.2). 

Рис. 2.2. Схема материальных потоков (пояснения к схеме в таблице 2.1) 
 
Исходные данные: 
• содержание SO2 в печных газах …………………………….9,5 об%; 
• степень контактирования на I ступени……………   ………95%; 
• степень абсорбции на I ступени……….………………..……99,9%;   
• степень контактирования на II ступени…………………..…99,7%;    
• степень абсорбции на II ступени………………….…………99,9%;   
• концентрация получаемой кислоты………………………….94,5%; 
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• состав воздуха:   а) азот………………………………………76,7 масс%; 
                                б) кислород……………………………  …23,3 масс%.   
Для расчета баланса составляем систему линейных уравнений, из кото-

рой находим все величины, показанные на рис. 2.2.  Эта система легко реша-
ется с помощью ЭВМ. 

 Уравнения для 1-го блока (печь сжигания серы). 
 Уравнение материального баланса: 

 
Х2  +  Х3 = Х4  +  Х5.     (2.35) 
 

 Сумма масс входящих компонентов должна равняться сумме масс вы-
ходящих. Так как азот Х1 не реагирует ни в одном реакторе, то его масса бу-
дет постоянной во всех реакторах. 

  Уравнение состава воздуха: 

7,76
3,23

Х
Х

1

2 =  .      (2.36) 

 Отношение масс компонентов равно отношению их процентного со-
держания в составе воздуха. 

  Стехиометрическое соотношение: 

32
64

Х
Х

3

5 = .       (2.37) 

Отношение массы  диоксида серы после печи Х5 к массе серы до печи Х3 
равно отношению молекулярных масс этих веществ. 

 Уравнение состава обжигового газа: 

095,0

32
4Х

28
Х

64
Х

64
Х

15

5

=
++

 .   (2.38) 

 Отношение массы диоксида серы Х5 к своей молекулярной массе де-
ленное на сумму отношений выходящих из печи газов к своим молекуляр-
ным массам будет равняться количеству SO2  в составе выходящих газов, вы-
численному в молях. 

Уравнение второго блока (первая ступень контактирования). 
   Уравнение степени контактирования: 

95,0
Х
ХХ

5

75 =
− .      (2.39) 

Отношение разности масс входящего Х5 и выходящего Х7 диоксида серы 
к массе этого газа, входящего на первую ступень контактирования, будет 
равняться степени контактирования SO2, выраженной в долях. 

  Уравнение материального баланса: 
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                                   Х6 + Х7 + Х8  = Х4 + Х5 .    (2.40) 
Суммы масс входящих в реактор компонентов должны равняться сум-

мам масс выходящих. 
   Уравнение химической реакции контактирования: 

                                   
64
80)ХХ(Х 758 −= .     (2.41) 

Количество SO3, образовавшегося после I ступени контактирования, бу-
дет равняться разности поступающего  Х5 и  выходящего Х7 из первой ступе-
ни SO2, умноженной на отношение мольных масс SO3 и  SO2. 

 Уравнение третьего блока (первая ступень абсорбции). 
         Уравнение степени превращения SO3: 

                                    999,0
Х
ХХ

8

98 =
− .     (2.42) 

Разность входящего Х8 и выходящего Х9 триоксида  серы, отнесённая к 
входящему его количеству будет равна степени абсорбции SO3, выраженной 
в долях.  

    Уравнение материального баланса:  
                                         Х8 + Х13 = Х14 + Х9 .    (2.43) 
Количество поступающих веществ (SO3 и воды Х13) будет равняться ко-

личеству полученной серной кислоты Х14 и непрореагировавшего SO3. 
  Уравнение химической реакции: 

                                       
98
Х945,0

80
ХХ 1498 =

− .    (2.44) 

Разность входящего и выходящего SO3, отнесенная  к своей молекуляр-
ной массе, будет равняться количеству полученной серной кислоты, отнесен-
ной к молекулярной массе H2SO4. 

Уравнение четвертого блока (II ступень контактирования). 
 Уравнение степени превращения:   
                                          ( ) 997,0ХХХ 5115 =− .    (2.45) 
Отношение разности входящего на первую ступень контактирования SO2 

(Х5) и выходящего со второй ступени (Х11) к количеству поступающего на I 
ступень SO2 равно общей степени контактирования, выраженной в долях. 

            Уравнение материального баланса: 
                              Х6 + Х7 +Х9 = Х10 + Х11 +Х12 .    (2.46) 
Сумма масс веществ, входящих во вторую ступень контактирования 

равна сумме масс выходящих веществ. 
  Уравнение химической реакции: 
                                   ( ) ( ) 80ХХ16ХХ 912106 −=− .   (2.47) 
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Отношение разности входящего и выходящего из реактора кислорода к 
его молекулярной массе будет равняться отношению разности выходящего и 
входящего в аппарат SO3 к его молекулярной массе.  

 Уравнение пятого блока (вторая ступень абсорбции) 
 Суммарная масса H2SO4: 
                                Х14 + Х16 = 1515.      (2.48) 
Сумма масс кислоты, выходящей из I  и II  абсорберов будет равняться 

заданной производительности.  
 Уравнение материального баланса: 
                                    Х12 + Х15 = Х16 .     (2.49) 
Сумма масс SO3 и воды, входящих в абсорбер, будет равняться количе-

ству серной кислоты. 
  Уравнение химической реакции 

                                  
98
Х945,0

80
Х 1612 = .      (2.50) 

Отношение поступающей SO3  (Х12) к своей молекулярной массе будет 
равняться количеству полученной во втором абсорбере серной кислоты Х16, 
умноженной на концентрацию H2SO4, выраженную в долях и отнесенную к 
молекулярной массе Н2SO4. 

После того, как уравнения составлены, их надо преобразовать таким об-
разом, чтобы они были записаны в одну строчку и в правой  части были бы 
числа без переменных или нули. Преобразованная система уравнений мате-
риального баланса имеет вид: 

х2 + х3 – х4 – х5 = 0,                 
23,3х1 – 76,7х2 =0, 
64х3 – 32х5 =0, 
2,286х1 + 2х4 – 9,526х5 =0, 
0,05х5 – х7 =0, 
х4 + х5 – х6 – х7 – х8 = 0, 
1,25х5 – 1,25х7 – х8  = 0, 
1 х8 - 1000 х9 = 0, 
х8 – х9 + х13 – х14 = 0 ,                                                           (2.51) 
х8 – х9 – 0,7714х14 = 0, 
3х5 - 1000х11 = 0, 
х6 + х7 + х9 - х10 – х11 – х12 = 0, 
5х6 + х6 - 5х10  – х12 = 0, 
х14 + х16 = 1515, 
х12 + х15 – х16  = 0, 
х12  – 0,771х16  = 0. 
 

Система уравнений (2.51) решается на ПЭВМ. Например в пакете MathCAD 
имеется встроенная процедура lsolve решения системы линейных уравнений. 
Вид документа MathCAD, реализующего решение вышеприведенной систе-
мы уравнений, приведен ниже. 
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       Листинг документа MathCAD 
 

Матрица коэффициентов системы уравнений материального баланса 
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Вектор свободных членов системы уравнений    Вектор решения 
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 Получаем вектор  материальных потоков Х и заполняем таблицу 2.1. 

Систему уравнений материального баланса 
решаем путем обращения к встроенной 
функции решения системы линейных 
уравнений - lsolve(M,V) 
 
 

         X lsolve M V,( ):=  
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Таблица 2.1 
Результаты решения системы уравнений материального баланса 

 
 

Переменная 
Значение 

тонн в сутки килограмм в 
час 

Х1 – масса азота в воздухе и 
обжиговом газе (о.г.) 

3411,565 142148,54 

Х2 – масса кислорода в воздухе 1036,369 43182,04 
Х3 – массовый расход серы 468,892 19537,17 
Х4 – масса кислорода в о.г. по-
сле печи сжигания серы 

567,476 23644,83 

Х5 - масса SO2 в о.г. после печи 
сжигания серы 

937,78 39074,17 

Х6 - масса О2 в о.г. после I сту-
пени контактирования 

344,572 14364,67 

Х7 - масса SO2 в о.г. после I 
ступени контактирования 

46,879 1953,71 

Х8 - масса SO3 в о.г. после I 
ступени контактирования 

1113,619 46400,79 

Х9 - масса SO3 в о.г. после I 
ступени абсорбции 

1,114 46,42 

Х10 - масса О2 в о.г. после II 
ступени контактирования 

333,733 13905,54 

Х11 масса SO2 в о.г. после II 
ступени контактирования 

2,813 117,21 

Х12 - масса SO3 в о.г. после II 
ступени контактирования 

56,208 2342 

Х13 – расход воды на I ступень 
абсорбции 

329,631 13734,63 

Х14 – масса моногидрата Н2SO4 
после I ступени абсорбции 

1442,137 60089,04 

Х15 - расход воды на II ступень 
абсорбции 

16,654 693,92 

Х16 масса моногидрата Н2SO4 
после II ступени абсорбции 

72,863 3035,96 

 
 Проверка: 
 

Х1 + Х2 + Х3 + Х13 + Х15 = Х10 + Х1 + Х11 + Х14 + Х16,         (2.52) 
 

3411,565+1036,369+468,892+329,631+16,654=333,733+3411,565+2,813+1442,137+72,863  
 

5263,111=5263,111. 
 

Материальный баланс рассчитан правильно. 
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3. Определение степеней свободы  
химико-технологических систем 

3.1. Понятие степени свободы ХТС 
 

Для решения задач проектирования и эксплуатации ХТС необходимо иметь 
математическую модель системы в виде совокупности независимых функ-
циональных соотношений между переменными и параметрами ХТС.  
Переменные и параметры ХТС, входящие в математическую модель систе-

мы, называют информационными переменными. Функциональные соотноше-
ния математической модели ХТС, или информационные связи, представляют 
собой систему n независимых неявных функций m информационных пере-
менных. 
Степенью свободы  F ХТС называют разность между числом информаци-

онных переменных (ИП), которое необходимо для составления полной мате-
матической модели системы и числом информационных связей (или усло-
вий), которые существуют между информационными переменными: 

     F=m-n.      (3.1) 
Все свободные ИП должны быть независимы между собой. Число степеней 

свободы соответствует числу управляемых переменных и определяет число 
регуляторов или число систем автоматического управления, необходимых 
для обеспечения заданного качества  процесса функционирования системы 
или подсистемы. 

 

 Регламентированные и оптимизирующие  
проектные переменные ХТС 

 

Все информационные переменные, полностью характеризующие функцио-
нирование системы, подразделяют на проектные (заданные) и расчетные (ис-
комые) переменные. В качестве свободных ИП системы из всего множества 
информационных переменных могут быть выбраны только лишь проектные 
переменные ХТС. 
Проектные переменные это такие  ИП, которые характеризуют основную 

цель функционирования ХТС, воздействие на систему или подсистему внеш-
ней окружающей среды, взаимосвязь данной системы с другими ХТС и воз-
можность оптимизации процессов ее функционирования в соответствии не-
которым критерием качества. 
Расчетные (искомые) переменные – это ИП, определение которых представ-
ляет собой цель проектирования и исследования системы. 
Среди проектных переменных выделяют регламентированные и оптимизи-
рующие переменные ХТС. 
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Регламентированные переменные определяют основную цель функциони-
рования ХТС, влияние внешней среды на систему, взаимосвязь данной сис-
темы с другими системами.  
Большая часть этих переменных находится по данным проектного задания 

и требованиям технологических условий. Например: массовый расход, со-
став, температура и давление потоков сырья; тип и активность катализаторов 
химических превращений; конструкционный тип аппаратов; диаметр и высо-
та слоя катализатора. 
Оставшиеся степени свободы следует отнести к оптимизирующим пере-

менным, варьирование численных значений которых при заданных регла-
ментированных переменных обеспечивает оптимизацию процесса функцио-
нирования системы в соответствии с некоторой целевой функцией.  Как пра-
вило, эта функция носит экономический характер. 
Реальный процесс функционирования ХТС протекает при наличии опреде-

ленных ограничений на значения технологических и конструкционных пере-
менных системы. Для обеспечения корректности постановки задачи исследо-
вания процессов функционирования ХТС и резкого сокращения объёма вы-
числительных процедур по оптимизации данной системы в качестве оптими-
зирующих проектных переменных необходимо прежде всего выбирать ин-
формационные переменные двух видов:  

1) принимающие согласно проектному заданию и технологическим усло-
виям, дискретные значения (например, конструкционный тип аппара-
тов; стандартизованные или нормализованные геометрические размеры 
оборудования; допустимые типы катализатора или растворителя и т.д.); 

2) которые по требованиям проектного задания и технологических усло-
вий или вследствие взаимодействия элементов системы между собой 
имеют узко ограниченный диапазон возможных значений. 

Если  число степеней свободы ХТС после выбора оптимизирующих проект-
ных переменных указанных выше двух типов информационных переменных 
еще не полностью израсходовано, то оптимизирующими выбирают такие 
ИП, изменение значений которых в широком диапазоне при заданных регла-
ментированных проектных переменных обеспечивает оптимизацию системы.  
 

 Определение числа степеней свободы ХТС 
 

Ранее отмечалось, что степень свободы F системы находится как раз-
ность между числом информационных переменных и числом информацион-
ных связей.  

     ∑∑
==

−=
k

1j
j

n

1i
iэ FFF ,     (3.2) 
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где Fэi– число степеней свободы каждого i– го отдельного элемента, Fj - число 
информационных переменных, соответствующих каждой j –й технологиче-
ской связи между соседними элементами. 
Как уже отмечалось, с точки зрения практических задач проектирования и 

эксплуатации ХТС для числа степеней свободы системы справедливо соот-
ношение:  
     opп FFFF +== ,     (3.3) 
где Fп– общее число проектных переменных; Fp- число регламентированных 
проектных переменных; Fo- число оптимизирующих проектных переменных. 
 

 Информационные потоки ХТС и их структура 
 

 Свойства каждого физического потока ХТС характеризуют набором 
параметров, или информационных переменных. Если каждую ИП полагать 
некоторым информационным потоком , то при математическом моделирова-
нии системы одному физическому потоку ХТС будет соответствовать сово-
купность информационных потоков. Направление каждого из этих потоков 
при моделировании ХТС на стадии оптимизации и проектирования в общем 
случае не совпадает с направлением физического потока системы. Каждую 
ИП, отвечающую некоторому параметру системы или элемента, также пред-
ставляют в виде внешнего входного или выходного информационного потока 
ХТС. 
 При математическом моделировании ХТС совокупность информаци-
онных связей, образующих математическую модель каждого элемента (под-
системы), рассматривают как некоторый информационный оператор, преоб-
разующий входные информационные потоки элемента в его выходные ин-
формационные потоки. При этом входные информационные потоки каждого 
отдельного элемента соответствуют его свободным ИП, а выходные инфор-
мационные потоки – базисным ИП. Считают, что входные информационные 
потоки ХТС или элементов выходят из определенных независимых источни-
ков информации, а выходные связаны с некоторыми приемниками информа-
ции.  
 При решении задач проектирования оптимальных ХТС для каждого 
отдельного элемента (подсистемы) свободные и базисные ИП могут в общем 
случае отвечать как информационным переменным входных, так и выходных 
физических потоков элементов. Поэтому направление информационных по-
токов, отображающих параметры некоторого физического потока, может 
совпадать и (или) не совпадать с направлением этого потока системы. 
 На рис. 3.1 представлена структура информационных потоков для теп-
лообменника ХТС, на входы которого поступают физические потоки горячей 
жидкости и хладагента. 
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Рис. 3.1. Структура информационных потоков теплообменника некоторой 
ХТС: 
F - поверхность теплообмена, КТ – конструктивный тип теплообменника, K - коэффици-
ент теплопередачи, W1, W2 - массовые расходы охлаждаемой жидкости и хладагента, t1 - t4 
- температуры технологических потоков 
 

4. Математические модели технологических операторов 
 

 На начальных этапах проектирования ХТС создаются более простые 
математические модели ТО, обеспечивающие сохранение желаемого уровня 
гомоморфизма сущности физико-химических процессов, происходящих в 
элементе. На завершающих этапах проектирования необходимо применять 
более точные и сложные модели ТО, которые более полно учитывают кине-
тические характеристики технологических процессов и наиболее реально от-
ражают влияние параметров технологических режимов и параметров элемен-
тов на функционирование ХТС в целом.  
 Для получения упрощенных математических моделей ТО используют-
ся методы линеаризации, теории приближений функций, методы планирова-
ния эксперимента, а также методы аппроксимации непрерывных элементов с 
распределенными параметрами дискретными элементами с сосредоточенны-
ми параметрами. 
 

4.1. Формы представления символических математических моделей          
технологических операторов ХТС 

 

 В случаях, когда данных о кинетических характеристиках процессов 
функционирования элементов ХТС недостаточно или они полностью отсут-
ствуют, символическую математическую модель каждого ТО можно пред-
ставить в форме линейных уравнений с коэффициентами функциональных 
связей в виде коэффициентов разделения (факторов разделения) или КПД.  
 Для элемента ХТС, в котором не происходит химического превраще-
ния имеет место уравнение материального баланса: 

     ∑
=

=λ
n

1s
iskik g ,     (4.1) 

W1 

t1 

t4 
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K KT t3 
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W2 
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где λik – массовый расход химического компонента k на входе в i –й элемент; 
gisk - массовый расход k–го компонента в  s-м технологическом потоке или s–
й фазе на выходе из i–го элемента. 
 Коэффициент разделения δsik для k-го компонента в каждой   s-й фазе 
определяют как 

     
ik

isk
sik

g
λ

=δ .      (4.2) 

 В реальных условиях технологические процессы, протекающие в эле-
ментах ХТС, находятся далеко от состояния равновесия. Одним из возмож-
ных способов оценки технологической эффективности элементов ХТС явля-
ется применение понятия КПД технологического оператора, который пока-
зывает степень приближения процесса к равновесию. 
 КПД химического реактора можно оценить степенью превращения не-
которого i-го химического компонента. Степень превращения i-го компонен-
та в гомогенном проточном реакторе зависит от типа аппарата. Для реактора 
полного смешения, когда происходит необратимая реакция первого порядка, 
степень превращения 
     1

ii )k1(1c −θ+−=  ,    (4.3) 
а для реактора полного вытеснения  
     )kexp(1c ii θ−−=  ,    (4.4) 
где ki – константа скорости химической реакции; θ – время пребывания. 
 КПД или эффективность теплообменника равна отношению действи-
тельно переданного тепла к максимальному теплу, которое могло бы быть 
передано в бесконечно длинном теплообменнике: 

 горmin
вххол,вхгор,min

выхгор,вхгор,гор )Wc()Wc(при
)TT()Wc(
)TT()Wc(

E =
−

−
= ,  (4.5) 

 холmin
вххол,вхгор,min

вххол,выххол,хол )Wc()Wc(при
)TT()Wc(
)TT()Wc(

E =
−

−
= .  (4.6) 

Использование понятия эффективности исключает проблему неизвестных 
выходных температур и позволяет относительно легко анализировать слож-
ные теплообменные подсистемы ХТС. 
 Для абсорбционных аппаратов ХТС основным показателем технологи-
ческой эффективности является КПД в виде коэффициента извлечения, опре-
деляемого уравнением: 

     *
гнг

кгнг
аб

CC
CC

−

−
=η  ,    (4.7) 
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где Снг, Скг – концентрации поглощаемого компонента в газе, поступающем в 
аппарат и выходящем из него, Сг

* - концентрация поглощаемого компонента 
в газе, равновесная с начальной концентрацией его в жидкости. 
 

4.2. Матрицы преобразования технологических операторов 
 

Если для j-го технологического оператора ХТС выходные переменные [Yj
m1] 

являются линейной функцией от вектора параметров входных потоков [Xj
n1], 

то символическая модель элемента может быть записана в следующей мат-
ричной форме: 
     ]X[]R[]Y[ j

1n
j
mn

j
1m = ,    (4.8) 

где [Rj
mn] – матрица преобразования или операционная матрица, j-го техно-

логического оператора; m(n) - число параметров выходных (входных) пото-
ков. 
 Элементы матрицы преобразования отражают связь между входными и 
выходными переменными. Матрица преобразования состоит из  столбцов, 
отвечающих каждой входной переменной, и из строк, отвечающих каждой 
выходной переменной.  Каждый элемент матрицы преобразования представ-
ляет собой соответствующий коэффициент функциональной связи в виде ко-
эффициентов разделения или КПД, значение которого не зависит от парамет-
ров входных потоков. 
 Матрица преобразования технологического оператора разделения, со-
ответствующего разделителю потока, в которой r11=r22=…=rnn=a=const, будет: 
     ]E[a]R[ mn

j
mn = ,     (4.9) 

причем [Emn] – единичная матрица. 
 Функциональная связь для разделителя потоков имеет следующий вид: 
     ]X][E[a]Y[ j

1nnn
j
1n = .   (4.10) 

 Для технологического оператора разделения, соответствующего неко-
торому сепаратору (отделителю потока), функциональную связь можно вы-
разить следующим образом: 
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Причем элементы матрицы преобразования не равны между собой и пред-
ставляют различные функции параметров элемента ХТС. 
 Функциональную связь между векторами параметров входных [X] и 
выходных [Y] технологических потоков химического реактора представляют 
в следующем виде: 
     [Y]=([E]+[C][S])[X],    (4.12) 
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где [E] – единичная матрица; [C] - матрица констант скорости химических 
реакций; [S] - матрица стехиометрических коэффициентов. 
 Матричная математическая модель абсорбера может выглядеть сле-
дующим образом: 
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Слева – вектор-столбец выходных переменных; справа – вектор-столбец 
входных переменных (единица добавлена для учета свободных членов в 
уравнениях модели); в середине – матрица преобразования (некоторые ее 
элементы могут равняться нулю). 
 Ход процесса определяют следующие параметры входных потоков: G - 
массовый расход газа; L - массовый расход жидкости; tвх- температура вход-
ного потока жидкости, yвх, xвх – концентрации поглощаемого компонента во 
входном потоке газа и жидкости, соответственно. Набор этих величин со-
ставляет вектор входных параметров. 
 Вектор выходных параметров, характеризующих работу абсорбера,  
включает следующие показатели: yвых, xвых – концентрации поглощаемого 
компонента в выходящем потоке газа и жидкости, соответственно; tвых- тем-
пература выходного потока жидкости. 
 Матричная форма представления модели позволяет непосредственно 
рассчитывать выходные параметры, если известны входные. 
 Для технологических операторов ХТС с распределенными параметра-
ми, к которым относятся аппараты, где протекают противоточные массооб-
менные процессы, нахождение элементов матриц преобразования практиче-
ски сводится к свертке зонной ячеечной модели по пространственной коор-
динате и ее линеаризации в некотором диапазоне изменения параметров век-
тора входных потоков. Подобная свертка математической модели применя-
ется также в тех случаях, когда химико-технологические процессы рассчиты-
вают на основе средних движущих сил или равновесных зависимостей. 
 Для определения матриц преобразования технологических операторов 
ХТС используются аналитический и статистический методы. Аналитиче-
ский метод определения элементов операционных матриц технологических 
операторов ХТС основан на получении аналитических решений уравнений 
математической модели ТО. Этот метод используется, когда процессы опи-
сываются ММ с сосредоточенными параметрами (реакторы полного смеше-
ния, теплообменники смешения и т.д.). 
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 Статистический метод может быть использован для получения простых 
математических моделей произвольных элементов ХТС практически с любой 
степенью сложности их исходных математических моделей. 
 Сущность статистического метода заключается в нахождении коэффи-
циентов матрицы преобразования технологического оператора путем приме-
нения методов планирования эксперимента на математической модели, от-
ражающей физико-химическую природу процесса. Использование метода 
планирования эксперимента на математической модели позволяет значитель-
но сократить расчетные процедуры и получить достаточно корректные ре-
зультаты в заданном диапазоне изменений входных параметров. 
 Наиболее распространены полный факторный эксперимент и его дроб-
ные реплики. Корреляционные уравнения, выводимые с помощью этого ме-
тода, имеют следующий вид: 

  ∑∑∑ ++++=
e,k,i

eki
)j(

ike
k,i

ki
)j(

ik
i

i
)j(

i
)j(
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где )j(
ia  - коэффициент при линейных членах; )j(

ika , )j(
ikea - коэффициенты при 

эффектах взаимодействия. 
 Для нахождения коэффициентов уравнений методом полного фактор-
ного эксперимента требуется провести 2n расчетов на модели (n – число 
входных параметров). Необходимо отметить, что значимость эффектов взаи-
модействия, учитывающих нелинейность математической модели, полно-
стью определяется интервалом варьирования переменных, в котором получе-
ны корреляционные уравнения. При достаточно малых интервалах варьиро-
вания взаимодействия становятся незначимыми, а уравнения функциональ-
ной связи – линейными. 
 

4.3. Матричный и детерминантный методы анализа 
 химико-технологических систем 

 

 Матричный метод анализа ХТС основан на том, что математическая 
модель ХТС может быть получена объединением матриц преобразования от-
дельных технологических операторов в соответствии с технологической то-
пологией и структурной блок-схемой системы. Такой подход к анализу 
функционирования или полному расчету ХТС позволяет получить решение 
безытерационным методом и сочетает в себе точность и возможность полной 
формализации расчетных процедур. 
 Расчет и оптимизация ХТС с помощью операционных матриц заклю-
чаются в составлении эквивалентной матрицы преобразования системы, ко-
торая выражает зависимость всех переменных ХТС. 
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Композиция операционных матриц отдельных элементов ХТС производится 
на основе анализа структурной блок-схемы системы, и выражение ее эквива-
лентной операционной матрицы [S] через операционные матрицы технологи-
ческих операторов [Ak] является отражением структурных особенностей сис-
темы. 
 Рассмотрим, в качестве примера, последовательное соединение двух 
элементов ХТС, имеющих операционные матрицы [A1] и [A2]. 

 
 Рис. 4.1. Определение эквивалентной матрицы преобразования  
последовательного соединения двух элементов ХТС 
 
Для первого элемента связь входа и выхода может быть записана следующим 
образом: 

X(1)=[A1] X(0) .     (4.15) 
Аналогично, для второго элемента: 

X(2)=[A2] X(1) .     (4.16) 
 Свертка этих двух элементов к одному равносильна исключению из 
выражений (4.15) и (4.16) промежуточных переменных вектора. 

X(2)=[A2] [A1] X(0)=[S]  X(0)    (4.17) 
В этой формуле  [S]= [A2] [A1] – операционная матрица двух последователь-
но соединенных элементов ХТС. 
  
 В тех случаях, когда задача анализа ХТС состоит в расчете материаль-
ного баланса какого-либо одного химического компонента, для ее решения 
можно применить детерминантный метод анализа. Этот метод основан на 
представлении математической модели каждого элемента ХТС  в виде ли-
нейного уравнения с коэффициентами разделения, имеющими постоянные 
значения, и использовании теорем линейной алгебры. Детерминантный ме-
тод является частным случаем матричного метода анализа ХТС. 

 
Рис. 4.2. Структурная схема простой контурной ХТС 
 

A1 A2 
X(0) X(1) X(2) 

i 

δiikλik 

Gi0k λik λik (1-δiik)λik 
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 Для i-го элемента ХТС, который охвачен обратным (рециклическим) 
технологическим потоком (рис. 4.2), из решения уравнения материального 
баланса k-го химического компонента: 

Gi0k+δiikλik=λik     (4.18) 
определяют массовый расход этого компонента во входном потоке общего 
питания λik: 

λik= Gi0k/(1-δiik),    (4.19) 
где Gi0k – массовый расход компонента k в свежем питании i–го элемента; δiik 
- рециклический коэффициент разделения для k–го компонента в i–м элемен-
те. 
 
 

5. Топологический метод анализа и топологические модели   
         химико-технологических систем 

 
 Топологический метод анализа ХТС позволяет формальным образом 
устанавливать функциональную связь между технологической топологией и 
количественными характеристиками функционирования системы в виде ма-
териальных и тепловых нагрузок на элементы ХТС. С помощью топологиче-
ского метода анализа можно разрабатывать оптимальные алгоритмы расчета 
многомерных систем уравнений математических моделей ХТС, выбирать оп-
тимальную стратегию решения задач анализа функционирования  и оптими-
зации сложных систем. 
 Топологический метод анализа ХТС основан на рассмотрении матема-
тических иконографических (топологических) моделей систем, которыми яв-
ляются потоковые и структурные графы, информационно-потоковые мульти-
графы, информационные и сигнальные графы ХТС.  

Классификация топологических моделей ХТС. Для решения задач 
исследования ХТС используют три класса топологических моделей.  

К первому классу топологических моделей относятся потоковые и 
структурные графы. Эти графы отображают особенности технологической 
топологии системы и дают возможность устанавливать непосредственную 
связь между изменениями технологической структуры и количественными 
характеристиками ХТС. 

Ко второму классу топологических моделей принадлежат информаци-
онно-потоковые мультиграфы и информационные графы. Эти графы ото-
бражают характеристические особенности символических математических 
моделей и позволяют разрабатывать оптимальную стратегию решения задач 
исследования ХТС. 

К третьему классу топологических моделей относятся сигнальные гра-
фы, которые графически изображают функциональные связи между пере-
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менными символических математических моделей ХТС. Сигнальные графы 
можно применять для определения динамических и статических характери-
стик ХТС, расчета функций чувствительности характеристик систем к изме-
нениям их параметров, а также для оценки устойчивости процессов функ-
ционирования ХТС. 

 
5.1. Основные понятия и определения теории графов 

 

Граф – это фигура или конфигурация, образованная совокупностью  
точек (вершин или узлов); некоторые из них могут быть соединены отрезка-
ми прямых, ломанных или кривых линий. Линии могут иметь направление 
(тогда они называются дугами) или не иметь его (ребра). 

 
Рис. 5.1. Граф, определяемый множеством вершин X={a, b, c, d} 
 
Две точки называются смежными, если они определяют ребро или дугу 

графа. С каждой неизолированной вершиной i графа G связано одно или не-
сколько ребер (дуг). Эти ребра называются инциндентными вершине i. Так, 
вершине а на рис. 5.1 инциндентны ребра 1, 4, 5, вершине с – ребра 2, 3, 5 и 
т.д. 

Две различные дуги смежны, если они имеют общую вершину. После-
довательность дуг, при которой конец одной дуги является началом другой, 
называется путем. Путь, в котором никакая вершина дважды не встречается, 
называется элементарным.  

Если начальная и конечная точки пути совпадают, образуется контур. 
Он называется элементарным, если все его вершины различны (за исключе-
нием начальной и конечной вершин, которые совпадают). Длина пути (кон-
тура) – это число дуг, которые его образуют. 

Петлей называется контур единичной длины; петля связывает точку 
саму с собой (рис. 5.2). 

а b

d c
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4 5 2
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Рис. 5.2. Путь, контур и петля ориентированного графа: 
путь – последовательность вершин  х1, х2, х3, х4, х5, х6, х4, х7; элементарный 
путь - х1, х2, х3, х4, х7; контур -  х2, х3, х4, х5, х6, х4, х8, х2 ; элементарный кон-
тур - х5, х6, х4, х5; петля – l1  
 

 Граф называется связным, если для каждой пары вершин существует 
соединяющая их цепь (рис. 5.3, а). Несвязный граф состоит из нескольких 
отельных связных графов или его компонентов (рис. 5.3, б). 

  
Рис. 5.3. Связный (а) и несвязный (б) графы 
 

 Граф является не геометрической, а топологической фигурой. Послед-
ней называют такую фигуру, определенные свойства которой инвариантны 
при взаимнонепрерывном и взаимнооднозначном пространственном преоб-
разовании. Один и тот же граф может быть изображен различными способа-
ми: вершины можно располагать в произвольном порядке, а соединяющие их 
ребра (дуги) проводить в виде прямых или ломаных линий. Вместе с тем не-
зависимо от способа изображения, информация, содержащаяся в графе, оста-
ется одной и той же. Два графа будем называть изоморфными, если они име-
ют одинаковое число вершин, если каждой паре вершин, соединенных реб-
ром в одном графе, соответствует такая же пара вершин, которые соединены 
ребром в другом графе. 
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Рис. 5.4. Исходный граф и изоморфный ему граф 

 
Представление графов с помощью матриц 

 
Информация, содержащаяся в графе, может быть представлена в алгебраиче-
ском виде посредством матриц.  

Матрицей смежности, соответствующей некоторому графу G=(X,Y), 
который состоит из n вершин Xi (i=1,2,…,n), называется матрица [H] порядка 
(n×n) с элементами : 

hij=0, если вершина xj не связана дугой с вершиной xj ; 
hij=1, если вершина xj  связана дугой с вершиной xj . 

Например, матрица графа  

 
имеет следующий вид: 
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Заметим, что диагональный элемент h22 =1, что соответствует наличию 
петли при вершине 2. 

Матрицей инциденций, которая соответствует некоторому графу 
G=(k,q), состоящему из n вершин ki  (i=1,2,…,n) и из m дуг qj (j=1, 2, …, m), 
называется матрица [S] порядка (n×m)  с элементами 

Sij=-1, если дуга qj выходит из вершины ki ; 
Sij=+1, если дуга qj входит в вершину ki ; 
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Sij=0, если дуга qj  неинцидентна вершине ki . 
Матрицу [S] называют также структурной матрицей графа. 
Для графа  

 
имеем: 
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Свойства матриц инциденций отражают топологические особенности 
соответствующих графов. 

 
5.2. Характеристика и принципы построения  

топологических моделей ХТС 
 
Потоковые графы 
Каждой ХТС можно поставить в соответствие потоковый граф, гомо-

морфный рассматриваемой системе и являющийся некоторой топологиче-
ской моделью одного типа обобщенных или физических потоков данной сис-
темы. Потоковые графы строят для установившегося технологического ре-
жима ХТС. 

Выделяют три типа потоковых графов: материальные, тепловые (энер-
гетические) и параметрические.  

Материальные потоковые графы (МПГ) составляют по общему массо-
вому расходу физических потоков или по массовому расходу некоторого хи-
мического компонента. 

Вершины материального потокового графа по общему массовому рас-
ходу физических потоков (МПГО) соответствуют элементам ХТС, где меня-
ется величина массового расхода, источникам и стокам веществ физических 
потоков. Дуги этого графа отвечают обобщенным  материальным потокам.  

Вершины материального потокового графа по массовому расходу не-
которого химического компонента соответствуют элементам ХТС, транс-
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формирующим массовые расходы химического компонента, источникам и 
стокам этого компонента в системе.  

Вершины теплового потокового графа (ТПГ) соответствуют элемен-
там системы, которые изменяют расходы тепла физических потоков, внеш-
ним и внутренним источникам и стокам тепла ХТС. Дуги теплового потоко-
вого графа отвечают обобщенным тепловым потокам. 

Основные характерные особенности МПГО и ТПГ ХТС: 
1) ориентированность, так как движение потоков вещества и энергии в сис-
теме происходит в строго определенном направлении; 
2) асимметричность, потому что не все соседние элементы системы связаны 
между собой обратными технологическими потоками; 
3) связность, так как все элементы в системе взаимосвязаны единой цепью 
потоков веществ или энергии. 

Характерные особенности МПГ по массовому расходу некоторого хи-
мического компонента в основном совпадают с особенностями МПГО и ТПГ 
(ориентированность и асимметричность). Отличие состоит в том, что эти 
графы могут быть как связными, так и несвязными. Несвязность МПГ по 
компонентам обусловлена тем, что образование, химическая убыль или целе-
вое выделение данного химического компонента происходят лишь в некото-
рых элементах ХТС при наличии необходимых технологических условий. 

Предположим, необходимо построить топологические модели для про-
цесса синтеза аммиака, операторная схема которого представлена на рис.1.9. 
В операторе 1 происходит сжатие подаваемого потока сырья (азотоводород-
ной смеси),  в операторе 2 – его смешение с потоком непрореагировавшего 
сырья, уже побывавшего в реакторе, в операторах 3 и 4 – охлаждение азото-
водородной смеси, в операторе 5 – выделение сконденсированного аммиака 
из азотоводородной смеси; в операторе 6 – химическое превращение; 7 - ох-
лаждение водой, 8- отделение продукта – аммиака – от потока непрореагиро-
вавшего сырья, 9 – сжатие азотоводородной смеси. 

Каждый i-й физический поток системы (для данной системы имеем 17 
потоков) характеризуется набором следующих параметров: mi - общий мас-
совый расход физического потока; mij - массовый расход j–го компонента ( в 
данном случае 3 компонента – аммиак, водород, азот) в i–м физическом по-
токе; cij - концентрация j–го компонента в i–м потоке; Ti - температура i–го 
потока;  Hi - теплота физического потока. 

Граф, отображающий общие материальные потоки между элементами 
приведенной системы, показан на рис. 5.5. Для построения графа взяты толь-
ко те элементы системы, где меняется величина массового потока. Это и есть 
вершины графа. 

В операторах 1, 3, 4, 6, 7, 9 не изменяются общие массовые расходы. (В 
операторах 1, 9 происходит изменение давления, в операторах 3, 4, 6, 7 – 



 57 
 
 

температуры; в операторе 6 идет химическое превращение, меняются состав 
и температура потока, но общий массовый расход остается неизменным.) По-
этому на графе отсутствуют вершины, соответствующие перечисленным 
операторам. Но зато в нем должны быть отражены факты подачи сырья в 
систему и вывода продукта. Поэтому граф дополняется вершинами i, соот-
ветствующими источникам вещества, и вершинами  s, отображающими сток 
вещества. Источник i соответствует общему количеству сырья, подаваемому 
в систему с потоком М1 . Сток s1 соответствует количеству продукта, выво-
димого из системы с потоком М14 ; s2 - количеству аммиака, выводимому с 
потоком М8. 

 
Рис. 5.5. Материальный потоковый граф по общим расходам ХТС 
 
На рис. 5.6 приведен  тепловой потоковый граф для рассматриваемой 

схемы. Помимо вершин графа, соответствующих операторам схемы, где 
трансформируются тепловые потоки, в граф введены вершины, соответст-
вующие источникам и стокам теплоты. 

 
Рис. 5.6. Тепловой потоковый граф ХТС: 
2-8 – номера вершин, соответствующие номерам операторов на операторной 
схеме, изображенной на рис.1.5; iT, iT

I, iT
II – источники, соответствующие по-

ступлению теплоты с физическими потоками М1, М6, М12; iT
III – источник, со-

ответствующий выделению теплоты при протекании экзотермической реак-
ции;  ST

I, ST
II , ST

III, ST
IV – стоки, соответствующие отводу теплоты с физиче-

скими потоками М1, М3, М9, М14; Н1- Н16 – тепловые потоки. 
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 Параметрические потоковые графы (ППГ). Такой граф является топо-
логической моделью, отображающей преобразование элементами системы 
параметров физических потоков ХТС. Вершины ППГ отвечают элементам, 
представляющим собой технологические операторы, которые качественно и 
(или) количественно преобразуют параметры физических потоков, а также 
источникам и стокам физических потоков ХТС. 
 Дуги графа соответствуют физическим потокам системы. Каждой дуге 
ППГ сопоставлено некоторое неотрицательное число рi – параметричность 
этой дуги, которое равно числу параметров соответствующего физического 
потока. В общем случае все дуги параметрического потокового графа слож-
ной ХТС разнопараметричны.  
 Описанные выше материальные и тепловые потоковые графы отража-
ют топологические особенности самих технологических систем. Но можно 
построить и такие графы, которые учитывают топологические особенности 
систем уравнений символической математической модели.  Это сигнальные 
графы. Их строят для того, чтобы графически изобразить функциональные 
связи между информационными перемещениями, входящими в уравнения 
символической математической модели ХТС. Эти переменные называют сиг-
налами, отсюда и название графа. Сигнальный граф соответствует системам 
уравнений математической модели ХТС и отражает функциональные или 
причинно-следственные связи между переменными ХТС. 
 Вершины сигнального графа соответствуют сигналам, т.е. информаци-
онным переменным ХТС (параметрам состояния и свойств системы). Верши-
ны источники изображают независимые (свободные) переменные, вершины-
стоки – зависимые переменные, относительно которых система уравнений 
разрешается в явном виде. 
 Дуги графа соответствуют коэффициентам или передаточным функци-
ям, характеризующим связь между информационными переменными. 
 Помимо описанных существуют и другие разновидности графов. К 
другим подгруппам иконографических математических моделей относятся 
структурные блок-схемы и сетевые модели. 
Структурная блок-схема – это иконографическая математическая модель, 
которая соответствует символической математической модели. На структур-
ной блок-схеме каждый технологический оператор изображают в виде блока, 
подобного показанному на рис. 5.7.  

 
Рис. 5.7. Блок структурной блок-схемы: 

[K]
X Y
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Х и  Y – векторы параметров состояния входного и выходного технологиче-
ских потоков; [K] – набор коэффициентов передачи, представленный в виде 
матрицы 

Каждый блок представляет математическую модель технологического 
оператора (набор коэффициентов передачи и передаточных функций) и свя-
зывает вектор параметров, являющихся входными для данного блока, с век-
тором выходных параметров. Блок-схема всей ХТС представляет тогда сово-
купность таких отдельных блоков, а связь между блоками осуществляется 
векторами параметров  состояния соответствующих технологических пото-
ков системы. 

И структурные блок-схемы, и сигнальные графы отражают особенно-
сти символической математической модели. Между ними имеется взаимно 
однозначное соответствие: направленная ветвь блок-схемы отвечает вершине 
сигнального графа (в обоих случаях – это набор параметров состояния техно-
логических потоков системы), а каждый блок схемы соответствует направ-
ленной ветви сигнального графа (в обоих случаях – это набор коэффициентов 
функциональной связи).  

Сетевые модели – это иконографические модели, отображающие орга-
низационные процессы проектирования, эксплуатации и управления ХТС. 
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Пояснительная записка 
Цель самостоятельной работы: 

1. Систематизировать современные процессы интеграции Российского
высшего образования в общеевропейскую и мировую образовательную 
практику; раскрыть сущность проблем организации учебно-воспитательного 
процесса на современном этапе развития высшего образования. 

2. Подобрать такой дидактический материал для самостоятельной работы
студентов, который бы позволил применить полученные знания на практике и 
развивать инициативу, активность и творческие способности. 

3. Помочь обучающимся в формировании у них обоснованной
гуманистической идеологии, в осмыслении с этих позиций новаторских и 
традиционных педагогических систем и педагогического опыта. 

Планирование времени на самостоятельную работу, необходимого на 
изучение настоящей дисциплины, студентам лучше всего осуществлять 

на весь семестр, предусматривая при этом регулярное повторение 
пройденного материала. Материал, законспектированный на лекциях, 
необходимо регулярно дополнять сведениями из литературных источников, 
представленных в рабочей программе дисциплины «Моделирование и 
проектирование процессов химической технологии». По каждой из тем для 
самостоятельного изучения, приведенных в рабочей программе дисциплины 
следует сначала прочитать рекомендованную литературу и при 
необходимости составить краткий конспект основных положений, терминов, 
сведений, требующих запоминания и являющихся основополагающими в этой 
теме и для освоения последующих разделов курса. 

Основными формами работы и контроля являются: 
Контрольная работа - форм проверки и оценки усвоенных знаний, 

получения информации о характере познавательной деятельности, уровня 
самостоятельности и активности студентов в учебном процессе, 
эффективности методов, форм и способов учебной деятельности. Эта форма 
самостоятельной работы студента выявляет умение применять теоретические 
знания на практике, помогает проверить усвоение курса перед экзаменом 
(зачетом). 

Собеседование - форма учебной деятельности, специальная беседа 
преподавателя со студентом  на темы, связанные с изучаемой дисциплиной, 
рассчитанная на выяснение объема знаний по определенному разделу, теме, 
проблеме и т.п., позволяющая оценить их умение аргументировать 
собственную точку зрения, предполагающая всестороннее обсуждение 
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какого-либо вопроса, проблемы или сопоставлении информации, идей, 
мнений, предложений. 

Реферат – раскрытие сущности исследуемой проблемы, включающее 
обращение к различным точкам зрения на вопрос, а также изложение 
собственных взглядов на нее. 

Для подготовки к выполнению задания следует изучить и проанализировать 
рекомендованную литературу и на их основании подготовиться к изложению 
темы. 

При проверке задания оцениваются 
• увереное владение материалом;
• умение четко и логично излагать свои мысли:
• умение творчески подходить к решению основных проблем

темы; 
• самостоятельность мышления, умение отставивать свою

позицию в ходе последующих дискуссий, 
• самостоятельная и выразительная устная речь, полностью

раскрывающая суть проблематики задания. 
Собеседование - форма учебной деятельности, специальная беседа 

преподавателя со студентом  на темы, связанные с изучаемой дисциплиной, 
рассчитанная на выяснение объема знаний по определенному разделу, теме, 
проблеме и т.п., позволяющая оценить их умение аргументировать 
собственную точку зрения, предполагающая всестороннее обсуждение 
какого-либо вопроса, проблемы или сопоставлении информации, идей, 
мнений, предложений.  

Принципиальные отличия заданий  базового уровня от повышенного 
заключаются в большем объеме фактов и событий, в сравнительно-аналитическом 
характере изложения материала, его теоретической (методологической) 
составляющей. 

Для подготовки к каждой теме следует изучить и законспектировать 
рекомендованные источники и научную литературу и на их основании 
подготовиться к указанным в методических материалах вопросам для 
обсуждения. 

При подготовке к ответу студенту предоставляется право пользования 
указанными конспектами. 

При проверке задания, оцениваются: 
• активное участие в работе;
• увереное владение материалом;
• умение четко и логично излагать свои мысли:
• умение творчески подходить к решению основных вопросов
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темы; 
• самостоятельность мышления,
• полное соответствие конспекта установленным 

требованиям; 
• самостоятельная устная речь, полностью раскрывающая

суть проблематики собседования. 

Реферат – раскрытие сущности исследуемой проблемы, включающее 
обращение к различным точкам зрения на вопрос, а также изложение 
собственных взглядов на нее. 

Структура и содержание реферата 

Структура реферата включает в себя следующие элементы: 

- титульный лист;
- оглавление;
- введение;
- основная часть;
- заключение;
- список литературы и источников;
- приложение.

Титульный лист – это информация о выходных данных вашей работы. 
Он является первой страницей научной работы и заполняется по строго 
определенным правилам. Титульный лист не нумеруется.  

В оглавлении текста последовательно излагаются названия пунктов 
реферата с указанием страницы, с которой начинается каждый пункт. 
Заголовки оглавления должны точно повторять заголовки в тексте. Сокращать 
или давать их в другой формулировке, последовательности и 
соподчиненности по сравнению с заголовками в тексте нельзя. Заголовки 
одинаковых ступеней рубрикации необходимо располагать друг под другом. 
Заголовки каждой последующей ступени смещают на три–пять знаков вправо 
по отношению к заголовкам предыдущей ступени. Все заголовки начинают с 
прописной буквы без точки на конце. Последнее слово каждого заголовка 
соединяют отточием с соответствующим ему номером страницы в правом 
столбце оглавления. 

Введение к работе. Здесь обычно обосновываются актуальность 
выбранной темы, цель и содержание поставленных задач, формулируются 
объект и предмет исследования, указывается избранный метод (или методы) 
исследования. 
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Содержание глав основной части должно точно соответствовать теме 
реферата и полностью её раскрывать. Эти главы должны показать умение 
автора сжато, логично и аргументировано излагать материал. Важно 
понимать, что каждая глава должна представлять собой законченное 
произведение. Её следует начинать постановкой рассматриваемой задачи, а 
завершать четкими, аргументированными выводами. Все приводимые в 
работе данные обязательно следует сопровождать подстрочной ссылкой на 
источник, описание которого должно приводиться в соответствии с 
требованиями библиографических стандартов. Как правило, основная часть 
реферата состоит из 2–3 глав, которые в случае необходимости разбиваются 
на параграфы. 

Реферат заканчивается заключительной частью, которая так и 
называется «заключение». Этот синтез – последовательное, логически 
стройное изложение полученных итогов и их соотношение с общей целью и 
конкретными задачами, поставленными и сформулированными во введении. 

После заключения помещается библиографический список 
использованной литературы, куда включаются оригинальные тексты, 
монографические исследования, научные статьи, учебные пособия и др. 
Каждый включенный в такой список литературный источник должен иметь 
отражение в тексте реферата. Если автор реферата делает ссылку на какие-
либо заимствованные факты или цитирует работы других авторов, то он 
должен обязательно указать в подстрочной ссылке, откуда взяты приведенные 
материалы. Список литературы должен включать не менее 10 источников. 

Объем реферата должен составлять не менее 20 страниц 
машинописного текста. Объем приложений не ограничивается. 

Общие требования к оформлению реферата  
Текст реферата должен быть напечатан на одной стороне стандартного 

листа белой бумаги формата А4 (210х297 мм) через полтора интервала (14 
кегль) с применением черных чернил с полями вокруг текста. Размер левого 
поля 30 мм, правого – 10 мм, верхнего – 20 мм, нижнего – 20 мм. При таких 
полях каждая страница должна содержать приблизительно 1800 знаков (30 
строк, по 60 знаков в строке, считая каждый знак препинания и пробел между 
словами также за печатный знак). 

Текст перепечатывается в строго последовательном порядке. Не 
допускаются разного рода текстовые вставки и дополнения, помещаемые на 
отдельных страницах или на оборотной стороне листа, и переносы кусков 
текста в другие места. Все сноски и подстрочные примечания 
перепечатываются (через один интервал) на той странице, к которой они 
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относятся. Все страницы нумеруются, начиная с титульного листа. Цифру, 
обозначающую порядковый номер страницы, ставят в правом углу верхнего 
поля листа (на первой и второй странице цифру, обозначающую порядковый 
номер, не ставят). 

Приложение для рефератов являются желательным, но необязательным 
элементом. В приложение обычно входят различные таблицы, графики, 
схемы, рисунки и т.п. Приложения помещают после списка использованных 
библиографических источников в порядке их упоминания в тексте. Каждое 
приложение следует начинать с нового листа. Приложение не входит в 
параметры минимального объема работы 

Критерии оценки самостоятельной работы студентов 
Задания, выносимые на самостоятельную работу, оцениваются по 

шкале «отлично», «хорошо», «удовлетворительно» и «неудовлетворительно». 
Оценка «отлично» выставляется студенту, если он глубоко и прочно 

усвоил программный материал, исчерпывающе, последовательно, четко и 
логически стройно его излагает, умеет делать выводы относительно 
возможного механизма реакции, причем не затрудняется с ответом при 
прогнозировании не только структурных, но и пространственных результатов 
важнейших реакций с участием органических соединений, показывает 
высокий уровень владения основными методами  определения 
пространственного строения веществ в соответствии с программными 
требованиями, ответы на вопросы логически выстроены и убедительны. 

Оценка «хорошо» выставляется, если студент твердо знает материал, 
грамотно и по существу использует принципы конфигурационного и 
конформационного строения молекул, не допуская существенных 
неточностей, демонстрирует высокий уровень владения навыками изучения 
механизма реакции на основе современных физико-химических методов. 

Оценка «удовлетворительно» выставляется, если студент показывает 
небольшое количество ошибок, не препятствующих общему пониманию 
механизма реакции, использует и знает взаимосвязь между пространственным 
строением молекул и механизмом реакций, отвечает на вопросы в основном 
полно при слабой логической оформленности высказывания. 

Оценка «неудовлетворительно» выставляется студенту, который не 
знает значительной части программного материала, допускает существенные 
теоретические ошибки, не может логически правильно передать информацию. 




