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Аннотация 

Настоящая статья посвящена всестороннему анализу фундаментальной роли 

математического моделирования в проектировании, оптимизации и безопасной 

эксплуатации химико-технологических процессов в промышленных масштабах. 

Рассматриваются ключевые теоретические основы, включая принципы кинетики, 

гидродинамики и тепломассообмена, которые интегрируются в современные 

вычислительные платформы. В работе детально обсуждаются численные методы, 

в частности Computational Fluid Dynamics (CFD) и программные комплексы для 

имитационного моделирования процессов. Особое внимание уделяется вопросам 

масштабирования (scale-up) реакторов и использованию моделирования для 

обеспечения энергоэффективности и снижения экологического следа 

крупнотоннажных производств. 

Ключевые слова: химическое моделирование, CFD, кинетика реакций, 

промышленный масштаб, масштабирование, химическая инженерия, 
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Введение 

В современной химической, нефтехимической и фармацевтической 

промышленности математическое моделирование перестало быть 

вспомогательным инструментом, превратившись в стратегический элемент всего 

жизненного цикла продукта и процесса. Переход от лабораторного синтеза к 

промышленным масштабам (от граммов к тоннам) сопряжён с экспоненциальным 

ростом сложности, где экспериментальные методы, основанные на создании 

дорогих пилотных установок, становятся неэффективными и рискованными.  
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Моделирование позволяет создать «цифровой двойник» промышленного 

реактора, что даёт возможность исследователям и инженерам анализировать 

взаимосвязь между химической кинетикой, сложной гидродинамикой потоков и 

тепломассообменом внутри аппарата. Этот подход критически важен для 

обеспечения безопасности процесса, достижения максимального выхода целевого 

продукта и минимизации образования побочных веществ, а также для реализации 

принципов устойчивого развития путём оптимизации энергопотребления. Таким 

образом, качество моделей напрямую определяет конкурентоспособность и 

инновационный потенциал современного промышленного предприятия. 

Фундаментальные принципы и законы сохранения 

Теоретическим фундаментом моделирования химических реакций является 

глубокая, неразрывная интеграция трёх основных дисциплин: кинетики, 

термодинамики и гидродинамики, каждая из которых описывает критически 

важные аспекты процесса. Кинетика составляет сердцевину химического 

превращения, описывая скорость реакций и её зависимость от ключевых 

переменных (температуры, давления, концентрации) с помощью закона 

Аррениуса. Однако на промышленном уровне чистые кинетические параметры 

часто маскируются физическими процессами, такими как внешняя и внутренняя 

диффузия или неидеальное перемешивание. 

В этом контексте центральное место занимают фундаментальные уравнения 

баланса — сохранения массы, энергии и импульса, которые должны быть решены 

для каждой фазы и каждого компонента. Уравнение баланса массы необходимо 

для точного отслеживания изменения концентраций всех компонентов внутри 

активной зоны реактора, учитывая как химические превращения 

(источники/стоки), так и механизмы конвективно-диффузионного переноса. 

Уравнение баланса энергии (тепловой баланс) критично для контроля 

температуры, поскольку большинство промышленных реакций являются 

высокоэкзотермическими или эндотермическими. Неконтролируемый 

температурный градиент в аппарате способен привести к катастрофическому 

снижению селективности или к тепловому разгону. 

Гидродинамика, описываемая сложнейшей системой уравнений Навье-Стокса, 

необходима для точного определения полей скоростей, профилей течения и 

интенсивности турбулентности. Эти факторы напрямую коррелируют с 

эффективностью перемешивания и скоростью межфазного массообмена в 

гетерогенных системах (например, суспензии катализатора в жидкости). 

Численное решение этой нелинейной системы дифференциальных уравнений в 

частных производных требует применения высокоэффективных вычислительных 

методов, таких как метод конечных объёмов (Finite Volume Method), который 

позволяет разбить геометрическое пространство реактора на дискретные ячейки 

для последовательного расчёта параметров.  
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В моделях многофазных систем также необходимо использование уравнений 

популяционного баланса (Population Balance Equations) для описания динамики 

изменения размера частиц, капель или пузырьков, что является жизненно важным 

для таких процессов, как кристаллизация и эмульгирование. 

Инструментарий и вычислительные подходы 

Для реализации сложного теоретического аппарата и обеспечения практической 

ценности моделирования в промышленных задачах используется иерархия 

специализированных методов и вычислительных инструментов, охватывающих 

масштабы от нано- до макроуровня. 

Вычислительная гидродинамика (Computational Fluid Dynamics, CFD): CFD-

моделирование является наиболее мощным и ресурсоёмким инструментом для 

детального анализа пространственного распределения параметров внутри 

аппаратов. Оно позволяет решать уравнения Навье-Стокса совместно с 

уравнениями тепло- и массопереноса в трёхмерном пространстве, учитывая 

комплексные взаимодействия фаз. CFD-моделирование создает 

детализированную картину течения рабочей среды, позволяя выявлять 

проблемные области: зоны застоя (dead zones), где реагенты накапливаются без 

достаточного перемешивания, зоны шунтирования (bypassing) и места 

формирования чрезмерных градиентов. Этот метод незаменим при оптимизации 

геометрии трубчатых реакторов, конфигурации мешалок и распределения потока 

в слое катализатора, используя продвинутые модели турбулентности (например, 

Reynolds Stress Model). 

Методы молекулярного и кинетического моделирования: На микроуровне, 

критически важном для понимания роли катализаторов, используются методы 

теории функционала плотности (DFT) для расчёта энергий активации 

элементарных стадий реакции на поверхности. Для масштабирования этих 

данных до уровня частиц используется Кинетическое моделирование Монте-

Карло (KMC). Этот подход позволяет моделировать миллионы элементарных 

актов (адсорбции, десорбции, поверхностной диффузии) на каталитической 

поверхности, что даёт возможность предсказать эффективную активность и 

селективность катализатора в зависимости от его структуры. 

Программные комплексы для имитационного моделирования процессов 

(Process Simulators): Для системного анализа всей технологической схемы 

предприятия используются коммерческие интегрированные пакеты, такие как 

Aspen Plus, HYSYS или Pro/II. Эти инструменты оперируют на макроуровне, 

позволяя моделировать не только сам реактор, но и всю технологическую обвязку: 

ректификационные колонны, теплообменники, насосы. Они основаны на решении 

балансовых уравнений для всей системы, используя термодинамические модели 

состояния (уравнения Пенга-Робинсона или Соаве-Редлиха-Квонга), и являются 

критически важными для задач технологической оптимизации, расчёта 
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материальных и энергетических потоков, а также для проведения технико-

экономического обоснования (ТЭО) инвестиционных проектов. 

Практическая реализация и отраслевые кейсы 

Спектр промышленного применения математического моделирования 

чрезвычайно широк, охватывая все стадии жизненного цикла химического 

производства. 

Оптимальное проектирование и критическое масштабирование (Scale-up): 

Моделирование является краеугольным камнем в процессе масштабирования, 

обеспечивая безопасный и предсказуемый переход от лабораторного уровня к 

крупнотоннажному производству. CFD-модели позволяют инженерам заранее 

определить, как изменение отношения поверхности к объёму (S/V) при 

увеличении размера реактора повлияет на эффективность теплоотвода и 

однородность перемешивания. Например, в случае реакторов с мешалкой, 

моделирование позволяет точно рассчитать оптимальную конфигурацию 

лопастей и скорость вращения для обеспечения требуемого времени пребывания 

(residence time) реагентов. 

Управление каталитическими и гетерогенными процессами: В таких 

отраслях, как нефтепереработка (крекинг, риформинг) и производство базовых 

химикатов, моделирование позволяет детально оптимизировать работу реакторов 

с неподвижным или псевдоожиженным слоем катализатора. Модели учитывают 

внутреннюю и внешнюю диффузию реагентов и продуктов к активным центрам 

катализатора, позволяя точно предсказать профили концентрации и температуры 

внутри слоя. Это критично для максимизации выхода целевого продукта и, что не 

менее важно, для предотвращения термической дезактивации дорогостоящего 

катализатора. 

Повышение безопасности, экологичности и надежности: Моделирование 

активно применяется для анализа потенциальных рисков. Создание динамических 

моделей аварийных ситуаций и сбоев, таких как неконтролируемый рост давления 

или тепловой разгон высокоэкзотермических реакций, позволяет разработать 

высокоэффективные системы автоматической блокировки и аварийного сброса 

реагентов. С экологической точки зрения, модели используются для минимизации 

эмиссии вредных веществ путём оптимизации режимов работы и повышения 

селективности процесса, что является прямым вкладом в соответствие 

предприятия международным стандартам ESG (Environmental, Social, and 

Governance). 
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Визуализация, тренажёры и цифровые интерфейсы 

В области промышленного химического моделирования визуализация и 

интерактивные методы используются для повышения интуитивности анализа, 

обучения персонала и интерпретации сложных многомерных данных. 

Виртуализация гидродинамических данных (VR/AR): Моделирование CFD 

генерирует огромные объёмы трёхмерных данных о полях скоростей, давлений и 

температур. Виртуальная реальность (VR) позволяет инженерам погружаться в 

этот виртуальный реактор, наблюдая за распределением потоков и тепловыми 

градиентами в реальном времени. Это многократно повышает интуитивное 

понимание сложных явлений, таких как рециркуляция или многофазное течение, 

что практически невозможно при использовании традиционных 2D-графиков. 

Дополненная реальность (AR) используется для наложения смоделированных 

данных (например, идеальной траектории потока или оптимальной температуры) 

на реальное оборудование на заводе, облегчая диагностику и эксплуатацию. 

Серьёзные игры (Serious Gaming) и тренажёры: Для обучения операторов и 

повышения квалификации персонала используются имитационные тренажёры, 

построенные на основе точных математических моделей технологического 

процесса. Эти «серьёзные игры» позволяют персоналу отрабатывать сценарии 

аварийного останова (shutdown), реагировать на нештатные ситуации и 

оптимизировать режимы работы, не рискуя дорогостоящим оборудованием и 

безопасностью производства. Геймификация встраивается в системы обучения, 

повышая вовлеченность и скорость усвоения сложных алгоритмов управления. 

Гибкость и адаптация процессов: управление вариабельностью 

Моделирование позволяет перейти к беспрецедентно высокому уровню 

адаптации и гибкости управления технологическими процессами, что является 

отличительной чертой Индустрии 4.0. 

Индивидуализация управления в реальном времени: Промышленное сырьё 

неизбежно обладает вариабельностью характеристик (концентрация примесей, 

вязкость, активность). Моделирование позволяет в реальном времени 

перенастраивать контрольные параметры реактора (температуру, скорость подачи 

реагентов, интенсивность перемешивания) для достижения максимального 

выхода продукта именно с данным конкретным лотом сырья. Такой подход, 

реализуемый через предиктивное управление на основе модели (Model Predictive 

Control, MPC), позволяет отказаться от консервативных, усреднённых режимов 

работы, что значительно повышает общую эффективность и снижает 

вариативность качества продукции. Индивидуализация также касается 

технического обслуживания — модели прогнозируют остаточный ресурс 

конкретного насоса или теплообменника (Predictive Maintenance). 
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Модульный анализ и дифференциация моделей: Сложные технологические 

схемы требуют модульного подхода к моделированию. Вместо единой, 

громоздкой модели используется набор модульных, иерархических моделей. 

Например, для реактора может быть применена детальная CFD-модель, в то время 

как для ректификационной колонны достаточно будет равновесной модели 

тарелок. Такая дифференциация позволяет оптимизировать каждый этап процесса 

индивидуально, добиваясь максимальной общей эффективности и управляемости 

всей технологической схемы. Кроме того, этот подход упрощает интеграцию 

новых технологических модулей и облегчает процедуру обновления 

программного обеспечения и моделей. 

Критерии успеха и метрики эффективности 

Для оценки экономической, технологической и экологической целесообразности 

применения моделирования используется система строгих многоуровневых 

метрик. 

Точность и предсказательная сила: Главным критерием является точность 

прогноза выхода целевого продукта и концентрации нежелательных побочных 

веществ по сравнению с фактическими данными промышленной установки. 

Используются метрики среднеквадратичной ошибки (RMSE) и коэффициент 

детерминации (R-squared). Высокая точность (обычно требуемая ошибка не более 

3-5%) является необходимым условием для использования модели в системах 

оптимизации в реальном времени (RTO). 

Экономическая эффективность и НИОКР: Экономический эффект 

моделирования оценивается по снижению затрат на научно-исследовательские и 

опытно-конструкторские работы (НИОКР), поскольку каждый успешно 

смоделированный сценарий позволяет избежать дорогостоящего и трудоёмкого 

эксперимента на пилотной установке. Дополнительно оценивается снижение 

потерь продукта и увеличение коэффициента использования установленной 

мощности (КИУМ) за счёт минимизации незапланированных простоев. Вводится 

показатель Value of Modeling (VoM), оценивающий финансовую ценность, 

создаваемую моделью. 

Энергоэффективность и экологический след: Оценка включает анализ 

снижения удельного потребления энергии и сырья на единицу продукции. С 

экологической точки зрения, критической метрикой является процент снижения 

эмиссии парниковых газов, токсичных отходов и сбросов, достигаемый путём 

повышения селективности и конверсии процессов, а также оптимизации работы 

систем очистки. 

 

 

 

 



- 7 - 
 

Заключение 

Моделирование химических реакций в промышленных масштабах является 

стратегическим императивом и ключевым фактором конкурентоспособности для 

современной химической индустрии. Глубокая интеграция фундаментальных 

кинетических, термодинамических и гидродинамических моделей с мощными 

вычислительными методами и технологиями виртуализации данных позволяет 

перейти от эмпирического к точному, наукоёмкому инженерному расчёту. Этот 

подход обеспечивает беспрецедентный уровень контроля над процессом, 

радикально повышает безопасность, энергоэффективность и гибкость 

производства. В перспективе будущее моделирования связано с дальнейшим 

развитием цифровых двойников и внедрением квантовых вычислений для 

решения сложнейших задач молекулярного уровня. 
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