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ВВЕДЕНИЕ

Решение химико�технологических задач на ЭВМ тре�
бует формирования комплексного подхода к разработке и
реализации алгоритма на базе активного знания фунда�
ментальных и инженерных дисциплин — математики,
численных методов решения, химии, физической химии,
процессов и аппаратов химической технологии, основ эко�
номики, общей химической технологии. Настоящее по�
собие явилось результатом обобщения многолетнего опы�
та преподавания и оригинальных материалов практиче�
ских занятий по курсам «Применение ЭВМ в химической
технологии», «Применение ЭВМ в биотехнологии» и «Ма�
тематическое моделирование в химической технологии»,
изучаемых в Уфимском государственном нефтяном тех�
ническом университете. Пособие предназначено для ока�
зания помощи студентам при самостоятельном решении
задач химической технологии, как в рамках программы
данных курсов, так и при курсовом и дипломном проек�
тировании.

Не касаясь теоретических вопросов разработки мате�
матических моделей и алгоритмов решения типовых ма�
тематических задач, рассматриваемых в других курсах, в
данном пособии на ряде примеров рассмотрены специфи�
ческие особенности алгоритмизации расчетов достаточно
известных технологических процессов, гарантирующие
правильность расчетов.

По каждому из основных разделов пособия предложе�
ны примеры, которые изучаются студентами в ходе под�
готовки к практическому занятию.
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На самом занятии, в зависимости от уровня подготов�
ки студентов, могут разбираться и анализироваться при�
меры или решаться контрольные задачи. Контрольные
задачи могут также включаться в экзаменационные биле�
ты. Целесообразно завершать решение задачи составле�
нием программы на любом изучаемом алгоритмическом
языке и получением итоговых результатов на компьюте�
ре. Для студентов, недостаточно освоивших языки про�
граммирования, в приложении к пособию изложены не�
которые прикладные вопросы программирования на про�
стейшем языке «Бейсик». В перечне задач приведен ряд
индивидуальных инженерных задач для самостоятельно�
го решения, которые можно использовать как темы кур�
совых работ студентов с учетом их специализации.



Г Л А В А П Е Р В А Я

МОДЕЛИРОВАНИЕ
И РАСЧЕТ НА ЭВМ

ХИМИКО�ТЕХНОЛОГИЧЕСКИХ
ПРОЦЕССОВ НА БАЗЕ

ДЕТЕРМИНИРОВАННЫХ МОДЕЛЕЙ

ПРИМЕР 1.1.
РАСЧЕТ КИНЕТИКИ ХИМИЧЕСКОЙ РЕАКЦИИ

Дана изотермическая реакция ������ ���
21

3
,

kk

k
A B C  где ki —

константа скорости частных реакций. Реакции 1, 2 — пер�
вого порядка, реакция 3 — второго порядка. Целевой ком�
понент реакции — В. Известны начальные концентрации
Сi компонентов системы при времени � = 0; СА0 = 20 г/л,
СВ0 = 0, СС0 = 0 и значения констант ki. Определить про�
должительность реакции �P, при которой обеспечивается
максимальный выход целевого компонента (рис. 1.1).

Математическая модель кинетики реакции имеет вид

� �
�

� � �
�

� �
�

1

2
1 2 3

2
2 3

;

;

,

A
A

B
A B C

C
B C

dC
k C

d
dС

k C k C k C
d

dC
k C k C

d

(1.1)

Рис. 1.1

Кинетические кривые реакции
A � B� C, � — реперные точки,
��REP — шаг реперных точек
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и решается по методу Эйлера по рекуррентному соотно�
шению.

�
���

� �� � ���	 

�� �, 1 ,

( )
;

n

I
I n I n

dC
C C

d
(1.2)

�n+1 = �n + ��, (1.3)

где �� — шаг интегрирования.
На рисунке 1.1 приведена блок�схема решения задачи

в общем виде, где концентрации компонентов Сi, представ�
лены как А, В, С для предыдущих (n – x) расчетов и как
А1, В1, С1 для последующих (n + 1 – x) расчетов. При дости�
жении максимальной величины В = СВм решение задачи
прекращается.

Поскольку точность решения задачи по методу Эйле�
ра зависит от величины шага интегрирования (чем мень�
ше шаг, тем точнее решение, но больше продолжитель�
ность расчета), рассмотрим принципы автоматического
обеспечения правильности расчета, задав погрешность
определения концентрации СВ, равную �С. �С можно при�

Рис. 1.2
Блок�схема решения примера 1.1 в общем виде
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Рис. 1.3
Блок�схема решения примера 1.1 с автоматическим

обеспечением правильности решения

нять равной погрешности экспериментального определе�
ния концентрации СВ, например, с помощью хроматогра�
фа, или принять на уровне 1–0,1% от величины СВ, на�
пример: �СВ = 0,001 � СВ.

В число исходных данных вводится произвольно ма�
лое значение ВМАХ, например, ВМАХ = 0. После опреде�
ления лучшей концентрации компонента В в ходе расчета
кинетики с шагом �� и сравнения В с ВМАХ (рис. 1.3) рас�
чет полностью повторяют с уменьшенным в 2–10 раз ша�
гом интегрирования (например, �� = ��/5) до приемлемо�
го совпадения В и ВМАХ.

Как видно из рисунка 1.3, получение верного решения
достигается дополнением блок�схемы принципиального
решения (рис. 1.2) всего двумя блоками (8 и 9).

Недостатками рассмотренного решения задачи явля�
ются:
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	 совпадение значения В = ВМАХ при различных ша�
гах интегрирования может быть формальным (случай�
ным), и полная гарантия правильности расчета кине�
тики обеспечивается лишь при приемлемом совпаде�
нии кинетических кривых при различных значениях
шага интегрирования ��;

	 решение не позволяет рассмотреть кинетику решения
задачи в целом, ибо значения концентраций компо�
нентов не выводятся на печать или дисплей.
Очевидно, для устранения этих связанных друг с дру�

гом недостатков необходимо результаты расчета выводить
на печать и сравнивать между собой при различных зна�
чениях шага интегрирования.

Чтобы избежать операций с чрезмерным объемом ин�
формации (например, при шаге 0,0001 и �Р = 1 с придется
проанализировать до 30 000 значений концентраций ком�
понентов А, В и С при каждой вариации шага интегриро�
вания ��), будем подвергать анализу значения концентра�
ций компонентов А, В, и С только в реперных точках, ска�
нирующих область исследования с большим шагом ��REP�
� �� (рис. 1.1). При этом дробление шага интегрирования
�� в ходе поиска правильного решения следует брать та�
ким, чтобы в ��REP всегда укладывалось целое число ��.
Достаточно взять 5–10 реперных точек для достаточно
полной информации о кинетике и, например, при �Р = 1
мы будем анализировать 15–30 значений концентраций
компонентов А, В, С вместо 30 000 значений.

Для обеспечения вывода информации только в репер�
ной точке, когда фактическое время реакции совпадает с
позицией реперной точки, можно воспользоваться двумя
приемами:

1) если продолжительность
реакции �P примерно известна,
то, приняв ��REP, можно сде�
лать следующую вставку (рис.
1.4) между блоками 4 и 5 на
рисунках 1.2 и 1.3 (на рисун�
ке 1.14 j — время по оси репер�
ных точек): Рис. 1.4
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б) если �P неизвестна, то вставка между блоками 4 и 5
примет вид (рис. 1.5):

Рис. 1.6
Блок�схема решения примера 1.1
с автоматическим обеспечением

правильности решения и выводом
данных по кинетике реакции

в реперных точках

Рис. 1.5
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