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В представленной работе описаны оригинальные компьютерные тренажерные комплексы, отли-
чающиеся от известных цифровых двойников химико-технологических систем, разработанных 
в программных пакетах таких сред моделирования, как Aspen Plus, Visual Modeler, Unisim Design, 
HYSYS, ChemCad и др., тем, что математические модели были разработаны для конкретных процес-
сов на основе фундаментальных законов и эмпирических соотношений. Предлагаемые комплексы 
могут быть использованы для определения способов интенсификации химико-технологических 
процессов, используя знания параметров технологических сред на “микроуровне”, полученных 
при моделировании. Описан цифровой двойник процесса полимеризации винилхлорида, позво-
ляющий определять молекулярно-массовое распределение молекул полимера, с учетом распреде-
ления температуры полимер-мономерных частиц. Цифровой двойник процесса полимеризации 
винилхлорида позволяет определять физико-химические свойства поливинилхлорида в процессе 
полимеризации, будет способствовать проведению анализов режимов технологических процессов, 
прогнозировать изменение параметров при возникновении нештатных ситуаций, что повысит уро-
вень безаварийности функционирования. Приведено описание цифрового двойника, моделирую-
щего параметры электролизера в производстве едкого натра, хлора и водорода, в основу которого 
положена математическая зависимость вольт-амперной характеристики от температуры процесса. 
Использование цифрового двойника процесса электролиза производства едкого натра, хлора и 
водорода дает возможность моделировать технологические параметры работы электролизера, что 
позволяет устанавливать оптимальные режимы проведения технологических процессов и прогно-
зировать изменение параметров при возникновении нештатных ситуаций.
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ВВЕДЕНИЕ

Разработка компьютерных моделирующих 
программ, имитирующих процессы химической 
технологии, является актуальной проблемой, 
решение которой позволяет повысить качество 
проведения технологических процессов с точки 
зрения повышения безопасности и надежности, 
обеспечения энерго- и ресурсосбережения [1–7]. 
В основе математических моделей, реализуемых 
в моделирующих программах, лежат основные 
уравнения термодинамики и массообмена, до-

полненные характерными эмпирическими за-
висимостями, полученными экспериментально 
на технологической аппаратуре [8, 9]. В пред-
ставленной работе описаны оригинальные мо-
делирующие программные комплексы [10, 11], 
отличающиеся от “Цифровых двойников” хи-
мико-технологических систем, разработанных в 
программных пакетах таких сред моделирования, 
как Aspen Plus, Visual Modeler, Unisim Design, 
HYSYS, ChemCad и др., тем, что математические 
модели были разработаны авторами для конкрет-
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ных технологических процессов. Они позволяют 
определять такие параметры технологических 
процессов, которые не поддаются прямому из-
мерению, но знание которых необходимо для 
проведения химических процессов в оптималь-
ных режимах при заданном качестве получаемой 
продукции. Кроме того, такие комплексы могут 
быть использованы для определения способов 
интенсификации химико-технологических про-
цессов, используя знания параметров техноло-
гических сред на уровне молекул. В статье описа-
ны две программы моделирования, касающиеся 
органической и неорганической химии на при-
мере процесса полимеризации винилхлорида и 
электролиза в производстве едкого натра, хлора 
и водорода, позволяющие соответственно опре-
делять молекулярно-массовое распределение 
молекул полимера и устанавливать оптимальные 
режимы проведения технологических процессов 
с прогнозированием изменения параметров при 
возникновении внештатных ситуаций [12]. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ  
И ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Компьютерное моделирование технологическо-
го процесса органической химии. Одним из наи-
более распространенных химических произ-
водств органического синтеза является процесс 
полимеризации винилхлорида (ВХ) суспензион-
ным способом [13–18], поэтому компьютерное 
моделирование этого процесса необходимо для 
определения физико-химических параметров, 
не поддающихся непосредственным измерени-

ям, определению и поддержанию оптимальных 
режимов проведения процесса, способствую-
щих безаварийности функционирования. Ими-
тационно-моделирующий комплекс полиме-
ризации ВХ суспензионным способом оснащен 
интерактивной мнемосхемой (рис. 1), двух- и 
трехмерным режимом отображения установок 
и технологической аппаратуры, позволяющим 
пользователю наглядно ознакомиться с кон-
струкцией аппаратов и их характеристиками. 

В частности, приводятся характеристики кон-
структивных параметров реактора-полимери-
затора, нагревателей, конденсатора-холодиль-
ника, насосов, сепараторов, теплообменников, 
колонны дегазации, центрифуги и др. Процесс 
полимеризации ВХ изотермический (в зависи-
мости от заданной степени полимеризации тем-
пературу в реакторе-полимеризаторе поддержи-
вают в пределах 50–72°С), поэтому необходимо 
обеспечение условий отвода тепла реакции, ко-
личество которого изменяется во времени в за-
висимости от рецептуры процесса, в частности 
от концентрации инициатора полимеризации. 
Программа, моделирующая процесс полимери-
зации, позволяет в зависимости от концентра-
ции инициатора процесса полимеризации ВХ 
(например, тригонокса (диизобутирилперокси-
да) в пределах 0.062–0.1 мас. % от ВХ) опреде-
лять при заданной степени конверсии необхо-
димое количество хладагента для обеспечения 
протекания процесса при заданной температуре.

Из анализа экспериментальных данных 
(табл. 1) при различных концентрациях иници-
атора ( 0.065% масс. от ВХ, 0.077% масс. от ВХ 

Рис. 1. Интерактивная мнемосхема имитационно-моделирующего комплекса.



ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ОСНОВЫ ХИМИЧЕСКОЙ ТЕХНОЛОГИИ      том 58       № 6       2024

	 МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ ПРОИЗВОДСТВ...	 683

и  0.10% масс. от ВХ) [17] (рис. 2) следует, что 
процесс тепловыделения нарастает на начальной 
стадии полимеризации, достигает максимально-
го значения, а затем убывает. Приведенные кри-
вые теплового потока (Вт/м2) аппроксимируют-
ся следующей зависимостью от времени (t, ч) (1).
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Указанные зависимости используются в мо-
делирующем комплексе для определения расхо-
да хладагента в охлаждающую рубашку реактора, 
обеспечивающего изотермическое проведение 
процесса (рис. 3).

Изменение теплового потока в процессе по-
лимеризации приводит к изменению темпера-
туры полимер-мономерных частиц ВХ, которая 
существенно отличается от температуры реак-

Таблица 1. Коэффициенты ряда
Концентрация инициатора,  

% масс a6 a5 a4 a3 a2 a1 a0

0.062 0 0.003 –0.042 0.27 –0.954 1.876 –0.336
0.077 0 –0.018 0.186 0.926 2.36 –2.68 2.327
0.1 0.004 –0.1 0.943 4.483 11.34 –14.3 8.501
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Рис. 2. Зависимость теплового потока от времени полимеризации при концентрациях инициатора (тригонокса): 0.065% масс. 
от ВХ, 0.077% масс. от ВХ и 0.10% масс. от ВХ.

Рис. 3. Регулирование изменения температуры реакционной массы клапаном подачи захоложенной воды.
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ционной среды Тс. Из решения стационарного 
уравнения теплопроводности для сферических 
полимер-мономерных частиц радиуса R и с ко-
эффициентом теплопроводности λ следует, что 
температура определяется соотношением 

T r T
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из которого видно, что температура достигает 
максимального значения в центре при r→0.

В частности, для полимер-мономерных ча-
стиц R = 100 мкм и λ = 1.25Вт/(м·К) зависимость 
отклонения температуры приведена на рис. 4. 
Из приведенных графиков следует, что отклоне-
ние температуры внутри капли от температуры 
реакционной смеси может достигать ~10°С при 
различных концентрациях инициатора (0.065% 
масс. от ВХ, 0.077% масс. от ВХ и 0.10% масс. от 
ВХ), что влияет на распределение молекулярной 
массы молекул полимера. 

Имитационно-моделирующий комплекс по-
зволяет исследовать процесс полимеризации при 
различных температурах и гидродинамических 
режимах перемешивания, определяющих размер 
полимер-мономерных частиц в процессе поли-
меризации и величину молекулярной массы мо-
лекул. Из экспериментальных данных [18] сле-
дует, что молекулярная масса молекул полимера 
определяется температурой процесса полимери-
зации (рис. 5) и изменяется в широких пределах 
от 250×103 г/моль при температуре полимериза-
ции 50°С до 70×103 г/моль при температуре ~73°С. 
Такая температурная зависимость молекулярной 
массы будет влиять на распределение молекуляр-
ной массы молекул внутри полимер-мономерной 

частицы ВХ в процессе полимеризации, учиты-
вая, что центральная часть полимер-мономерной 
частицы ВХ имеет более высокую температуру и, 
следовательно, меньшую молекулярную массу, 
чем периферийные области (2). 

Имитационно-моделирующий комплекс по-
зволяет определять массовую долю молекул с 
различной молекулярной массой в частице по-
лимера. 

На рис. 6 представлена зависимость объемной 
доли молекул с различной молекулярной мас-
сой в частице полимера радиусом ~100 мкм при 
различной концентрации инициатора процес-
са полимеризации. Из рисунка видно, что при 
температуре среды в реакторе 50°С в частицах по-
лимера молекулярная масса молекул будет изме-
няться в широких пределах от 170×103 г/моль до 
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Рис. 4. Зависимость отклонения температуры в капле полимера от радиуса при различных концентрациях инициатора.

Рис. 5. Зависимость средневесовой молекулярной массы по-
лимера от температуры.
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250×103 г/моль, при этом доля молекул с отно-
сительно низкой молекулярной массой не пре-
вышает 10% (в интервале молекулярных масс 
порядка 255×103г/моль концентрация молекул 
резко уменьшается, поэтому в приведенном на 
рис. 6 масштабе эта часть распределения выгля-
дит как “прямая” линия). Основная доля мо-
лекул ~70% будет приходиться на молекулы, с 
молекулярной массой, соответствующей темпе-
ратуре среды в реакторе-полимеризаторе.

Использование разработанного имитацион-
но-моделирующего комплекса позволит опре-
делять физико-химические свойства поливи-
нилхлорида, недоступные прямому измерению в 
ходе проведения процесса (размеры полимерных 
частиц, распределение температуры и спектр 
молекулярных масс), будет способствовать обе-
спечению оптимальных режимов проведения 
химических превращений, прогнозировать из-
менение параметров при отклонении от штатно-
го режима функционирования. 

Компьютерное моделирование технологическо-
го процесса неорганической химии. Одним из рас-
пространенных способов неорганического син-
теза является процесс получения едкого натра, 
хлора и водорода электролитическим способом в 
электролизерах с ртутным катодом [19, 20]. Поэ-
тому разработка программ моделирования этого 
процесса представляется актуальной.

Первая стадия процесса получения едкого на-
тра с образованием хлоргаза и амальгамы натрия 
осуществляется в электролизере, затем амаль-
гама подается в разлагатель, где получается ка-
устическая сода и водород, циркуляция ртути 
осуществляется насосом.

В электролизере катодом является циркули-
рующая ртуть, а анод, как правило, выполнен из 
оксидов рутения и титана, нанесенных на тита-
новую основу.

Основным целевым процессом на аноде явля-
ется разряд ионов хлора

2 2 2Cl e Cl− − =
Одновременно с этим на аноде и в объеме 

электролита в результате электрохимических 
и химических реакций могут протекать и по-
бочные процессы с потерей целевых продуктов 
электролиза и тока.

Деполяризация ионов натрия на катоде связа-
на со способностью натрия легко образовывать 
в различных стехиометрических соотношениях 
амальгаму, которая хорошо растворяется в из-
бытке чистой ртути и диффундирует с ее поверх-
ности в глубинные слои. Чем быстрее в процессе 
электролиза идет обеднение поверхности ртут-
ного катода натрием в результате диффузии, тем 
выше эффект деполяризации. Так как скорость 
разряда ионов натрия обычно опережает ско-
рость диффузии его в слое ртути, концентрация 
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Рис. 6. Зависимость объемной доли молекул с различной молекулярной массой при различной концентрации инициатора.
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амальгамы с течением времени может возрастать 
до величины, при которой сопутствующее этому 
повышение потенциала катода сделает возмож-
ным разряд ионов водорода. Поэтому при про-
мышленной реализации процесса ограничивают 
концентрацию амальгамы (0.2~0.3%) при непре-
рывном выводе  ее из зоны электролиза. Не ме-
нее важно, чтобы поверхность ртути была глад-
кой, гомогенной.

Основным процессом на катоде ртутного 
электролизера, отвечающим целям промышлен-
ного электролиза, является разряд ионов натрия.

Na e Hg  = Na Hg+ + ( ) ( )n
n

На катоде возможно протекание и побочных 
реакций. Так, при малом межэлектродном рас-
стоянии, к которому в целях экономии элек-
троэнергии стремятся в практических услови-
ях, прианодные слои электролита, насыщенные 
хлором, могут достигать катода, где и будет вос-
станавливаться хлор.

Cl e  Cl2 2 2+ = −

Это влечет за собой потери тока, поэтому в 
промышленном электролизе необходимо созда-
вать условия, подавляющие возможность катод-
ного восстановления хлора. 

Как следует из стехиометрии химических ре-
акций и закона сохранения электрического за-
ряда при прохождении через электролизер заря-
да 1000 Ач (3.6×106 Кл) выделяется 1.323 кг хлора 
(Cl), 0.0376 кг водорода (Н2) и 1.492 кг едкого на-
тра (NaCl). 

Для создания компьютерно-имитационного 
комплекса, моделирующего функционирование 
электролизера, необходима математическая мо-

дель, связывающая технологические (ток, на-
пряжение, температура и др.) параметры с кон-
струкцией электролизера.

В работе [12] получено соотношение для 
определения электрического тока между анодом 
и катодом в зависимости от конструктивных и 
технологических параметров электролизера:

                   

I
n e S

d
kT
e

Ui

e
= 





2
0

1
2

6µ
ε
π ρ

, 	                  (3)

где μ – коэффициент динамической вязкости 
электролита; e =1.6×10–19 Кл – элементарный за-
ряд; pe – дипольный момент молекул воды (Н2О); 
ε0 = 8.86×10–12 Ф/ м – электрическая постоянная; 
k = 1.38×10–23 Дж/К – постоянная Больцмана; Т – 
абсолютная постоянная температура электроли-
та, K. 

Из последнего уравнения следует, что зави-
симость тока в электролизере определяется как 
конструктивными параметрами, в частности, 
площадью анода и катода S, расстоянием меж-
ду электродами d, так и технологическими па-
раметрами: ni – концентрацией рассола и его 
температурой Т, μ – динамической вязкостью. 
Формула (3) позволяет также определять темпе-
ратурную зависимость вольт-амперной харак-
теристики электролизера с учетом изменения 
вязкости электролита при изменении температу-
ры (рис. 7). Зная зависимость тока от конструк-
тивных и технологических параметров, можно 
определить производительность электролизера 
и удельные затраты энергии G (Дж/кг) (рис. 8, 9):

        
G

U
kCl

Cl
= ,

 
G

U
kH

H
= ,

 
G

U
kNaOH

NaOH
= ,	      (4)

1.5 мм
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Рис. 7. Зависимость силы тока на электролизере от температуры при фиксированных значениях межэлектродных расстоя-
ний и напряжении 3.65 В.
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где U – напряжение между электрода-
ми электролизера; kCl = 3.675×10–7 кг/Кл; 
kН = 1.044×10–8 кг/Кл; kNaOH  = 4.144×10–7 кг/Кл.

Из формулы (3) следует, что при заданном 
значении тока в электролизере напряжение на 
электродах определится по формуле
                         

U
d

n e S

e
kT

I
i

e= 





µ π ρ
ε2

1
26

o
.

                     
(5)

Из формулы (5) видно, что с увеличением тем-
пературы электролита напряжение уменьшается.

На рис. 10 приведена температурная зави-
симость напряжения при фиксированных зна-
чениях тока при межэлектродном расстоянии 
5 мм.

Полученные зависимости реализованы в ими-
тационном моделирующем комплексе “Стадия 
электролиза производства едкого натра, хлора и 
водорода” (рис. 11). 

GCI
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Рис. 8. Удельные затраты энергии G для хлора и едкого натра.
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Рис. 9. Удельные затраты энергии G для водорода.

Рис. 10. Зависимость напряжения на электролизере от температуры при фиксированных значениях силы тока и межэлект-
родном расстоянии 5 мм.
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Использование разработанного имитацион-
но-моделирующего комплекса будет способ-
ствовать обеспечению оптимальных режимов 
проведения технологических процессов, про-
гнозировать изменение параметров при возник-
новении нештатных ситуаций, что повысит уро-
вень безаварийности функционирования.

В обучающем и контролирующем режимах ра-
боты с помощью имитационно-моделирующего 
комплекса можно оперативно оценить уровень 
подготовки персонала, а также при необходимо-
сти провести их обучение на основе включенных 
в него модулей виртуального воспроизведения 
технологического процесса.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Компьютерное моделирование технологиче-

ских процессов является неотъемлемой частью 
технологического регламента, способствующее 
проведению процессов при оптимальных усло-
виях, обеспечивающих качество продукции и 
безаварийность функционирования. Основным 
достоинством математического моделирования 
является то, что оно позволяет с достаточной 
точностью определять такие параметры процес-
сов, которые не поддаются прямому измерению, 
но знание которых необходимо для обеспечения 
качества получаемого продукта, экономии энер-
гетических и материальных затрат.

При моделировании полимеризационных 
процессов важно учитывать распределение тем-
пературы внутри полимер-мономерных частиц, 
влияющих на молекулярно-массовое распреде-
ление полимерных молекул.

При описании процессов электролиза необ-
ходимо учитывать температурную зависимость 
вольт-амперной характеристики, определяющей 
энергетические затраты процесса. Все перечис-
ленные выше факторы позволяют сделать вывод 
о перспективности и необходимости разработки 
компьютерных моделирующих программ, адек-
ватно описывающих реальные химико-техноло-
гические процессы.

Компьютерное моделирование позволя-
ет формировать рекомендации для повышения 
энергоресурсосбережения технологических про-
цессов благодаря возможности определения па-
раметров на “микроуровне”.

ОБОЗНАЧЕНИЯ
G 	 удельные затраты энергии, Дж/кг;
I 	 электрический ток между анодом и като-

дом электролизера, А;
Q 	 тепловой поток (Вт/м2);
R 	 радиус сферических полимер-мономер-

ных частиц, мкм;
S 	 площадь анода и катода, м;
T 	 абсолютная постоянная температура элек-

Рис. 11. Моделирующий комплекс “Стадия электролиза производства едкого натра, хлора и водорода”.
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тролита, К;
Тс 	 температура реакционной среды, K;
U 	 напряжение между электродами электро-

лизера, В;
a 	 коэффициент ряда;
d 	 расстояние между электродами, м;
e 	 элементарный заряд, Кл;
k 	 постоянная Больцмана, Дж/К;
kCl  	 расходные нормы по заряду для хлора,  

кг/Кл;
kН  	 расходные нормы по заряду для водорода, 

кг/Кл;
kNaOH  	 расходные нормы по заряду для едкого 

натра, кг/Кл;
pe 	 дипольный момент молекул воды (Н2О), 

Кл/м;
n 	 концентрация рассола, кг/м3;
r→0 	 радиус сферических полимер-мономерных 

частиц в центре, мкм;
t 	 время, ч;
ε0  	 электрическая постоянная, Ф/м;
λ 	 коэффициент теплопроводности,  

Вт/(м·К);
μ 	 коэффициент динамической вязкости 

электролита, Па·с.

ИНДЕКСЫ
i 	 индекс ряда.
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