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терминологию, дать описание данных и и х  взаимосвязей. О с н о в н о й  
внимание уделяется структуризации данных, выявлению взаимм 
связей между ними без рассмотрения особенностей реализации. 
Концептуальная модель содержит не только описание данных, 
используемых в данной версии САПР, но и возможные пути рас* 
ширения модели, установления дополнительных перекрестных 
ссылок между элементами данных. Этот этап проектирования 
базы данных является наименее формализованным, эффективное 
его решение зависит от квалификации разработчика (или адми
нистратора БД).

При разработке САПР многофункционального назначения 
перерабатываемая информация может быть самой разнородной, 
часто повторяющейся по ряду элемептов для различных подсистем* 
Поэтому после сбора последней необходимо провести ее структу
ризацию, т. е. устранить дублирование собственно данных 
и взаимосвязей, выявить и исключить неоднозначность взаимо
связей между элементами данных и их атрибутами. По аналогии 
с реляционным представлением модели данных упорядочивание 
информации осуществляется (на этапе разработки концептуальной 
модели предметной области) н о р м а л и з а ц и е й  отношений, 
состоящей в группировке данных в ряде отношений.

Данные в том виде, как они собраны и используются приклад
ными программами (ненормализованные), могут быть отображены 
на логическую модель и использоваться в дальнейшем. Но при 
этом, как уже отмечалось, возможно дублирование их, прино^ 
дящее к усложнению прикладных программ поддержания и веде
ния базы, снижению эффективности работы БД.

Нормализация данных (рис. 5.14) проводится обычно за три 
шага |24]. На первом шаге исключаются повторяющиеся группы 
данных, на втором — выделяются ключи и зависящие от них 
атрибуты, на третьем — выделяются атрибуты, которые могут 
существовать независимо от остальных атрибутов этого отношения! 
Важным обстоятельством при выполнении нормализации являете» 
наличие единственного представления пользователя о предметной 
области, в частности относительно ключевых элементов, совокут  
пости данных и их взаимосвязей. Следует заметить, что важность 
нормализации (как и ее необходимость) зависит от сложности 
взаимосвязей между данными, их разнородности. В технических 
приложениях данные обычно достаточно однородны и имеют 
четкие однозначные связи, поэтому выполнение всего цикл! 
нормализации бывает излишним — достаточно к о р р е к т н о г о  
отбора данных с учетом прогноза на развитие системы.

Проектирование логической модели базы данных. Оно з а к л ю 
чается в отображении концептуальной модели на логическую, 
поддерживаемую конкретной СУБД, а именно иерархическую, 
сетевую или реляционную. Поскольку эти модели р а з л и ч а ю т с я  
по структуре, то преобразование концептуальной модели д о л ж н о
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Вторая нормальная 
форма: полная 
функциональная 
зависимость неключе
вых атрибутов от 
первичного ключа

Третья нормальная 
форма: отсутствие 
транзитивной зави- 
си мости между 
неключевыми атри
бутами

Первая нормальная 
форма: функциональ
ная зависимость не
ключевых атрибутов 
от составляющих 
первичного ключа

Рис . 5.14. Нормализация отношении между данными

сопровождаться соответствующими мерами по обеспечению 
адекватности представления. Наиболее естественно отображение 
выполняется для реляционной модели, если в основе построении 
концептуальной модели использовался реляционный подход к 
упорядочению данных и взаимосвязей между ними. Для других 

Фуктур (иерархической или сетевой) при выполнении операции 
тображ еиия необходимо прежде всего сформировать соответст
вующую обобщенную модель, в которую входит необходимая 
информация об объекте и связях, включая связи типа «один к 
‘>дному*, «один ко многим», «многие к одному» или «многие ко 
многим», однако без учета ограничений, накладываемых коикрет- 
"oii СУБД. После этого следует модифицировать полученную 
'юдоль исходя из указанных ограничений и других соображений,
1 «нзанных с производительностью системы [24].

Процесс разработки обобщенной модели базы должен пред
усматривать возможные пути дальнейшего расширения Б Д  так, 
чтобы будущие нововведения не привели к необходимости полной 
•нмены модели. Искусство проектировщика состоит именно в том, 
чтобы составить модель, имеющую как можно более общий харак
тер.
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ПРЕДИСЛОВИЕ

Современное развитие науки и техники отличается практи
ческой направленностью исследовании, ориентацией на создание 
технологий комплексного использования сырья и побочных 
продуктов, применение малоотходных или безотходных техно
логических процессов, интенсивной технологии. Решение постав
ленных задач невозможно без повышения эффективности исполь
зования научного потенциала на основе широкого внедрения 
средств вычислительной техники, метода математического моде
лирования и методологии системного анализа.

Интенсивный путь развития народного хозяйства, в частно
сти, химической промышленности, диктует широкомасштабное 
применение современных технических средств и методов на всех 
>тапах разработки проекта и в процессе эксплуатации. Длитель
ность самого этапа проектирования в настоящее время достига
ет нескольких лет. И как часто спроектированное производство 
устаревает морально уже ко времени окончания проектирования, 
;i к моменту ввода в эксплуатацию производство нуждается 
п реконструкции!

Необходимость пересмотра существующей практики проекти
рования является очевидной и находит свое выражение в раз- 
витии и внедрении автоматизированного проектирования как 
современного подхода к решению проектных задач во многих 
отраслях промышленности.

Современное химическое производство включает в себя самый 
разнообразный круг процессов, обусловленных протеканием раз
личных по природе явлений как в гомогенных (газ, жидкость, 
твердое тело), так и в гетерогенных (газ—жидкость, жидкость— 
жидкость, газ—твердое тело и т. д.) условиях. Если учесть, 
что отдельные процессы протекают на различных энергетических 
Уровнях с выделением или поглощением энергии, то становится 
очевидной необходимость, помимо тщательной проработки от-
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дольных стадии производства, совместной увязки их по энерге
тическим' н материальным потокам с целью получения оптималь
ного варианта. I! такая методология — методология системного 
анализа — должна применяться на всех этапах создания совре
менного химического производства. Ее реализация при проек
тировании, разработке и эксплуатации систем управления 
невозможна без применения современных вычислительных 
средств.

В связи с этим неизмеримо возросло теоретическое и при
кладное значение математического обеспечения. От эпизодиче
ского применения ЭВМ для решения проектных и исследователь
ских задач к полной компьютеризации на всех уровнях создания 
и эксплуатации производства — такова первоочередная задача 
развития научно-технического прогресса.

Основным путем повышения эффективности использования 
математического обеспечения для решения задач химической 
технологии является разработка и применение программно-ма
шинных комплексов широкого доступа в области оптимизации, 
проектирования и управления. Применение таких систем повыша
ет интеллектуальную вооруженность исследователя, позволяя 
в более короткие промежутки времени и на более высоком 
научном уровне принимать продуманные решения при анали
зе и, особенно, проектировании объектов химической техно
логии.

Производства химической, нефтехимической, нефтеперерабаты
вающей и смежных отраслей промышленности относятся к произ
водствам с непрерывной технологией. В этом состоит их специ
фика н сложность. Детерминистско-стохастический характер про
текания процессов, распределенность в пространстве и времени, 
сложная и неоднозначная взаимосвязь между пространственными 
и временными координатами внешних условий и внутреннего 
состояния системы — все это предопределяет необходимость под
держания динамического равновесия с помощью управляющих 
воздействий по отдельным параметрам процесса.

Недостаточная теоретическая проработка отдельных явлений 
выражается в установлении между множеством влияющих фак
торов закономерностей, основанных на интегральных (часто кос
венных) параметрах и не отражающих количественно поведе
ние процессов. Использование таких зависимостей, как основы
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математических моделей, чревато, во-первых, опасностью петоч- 
пого описания процесса (системы) при изменении внешнего 
(внутреннего) состояния, и, во-вторых, усложнением самой сис
темы (производства) и системы управления ею.

Стратегия системного анализа при исследовании процессов 
и систем заключается в проведении фундаментальных поисковых 
работ на всех уровнях иерархии, установлении причинно-след- 
ственных связей между явлениями и процессами, которые будут 
положены в оспову алгоритмов научных исследований, проектных 
разработок. Непрерывные технологические процессы слишком 
сложны, чтобы можно было использовать при проектировании 
их упрощенное .математическое описание.

Поэтому создание систем автоматизированного проектирова
ния (САГИ*) технологических процессов заключается не только 
в автоматизации процессов сбора, накопления и обработки 
информации, изготовления текстовой и графической докумен
тации (что само по себе существенно ускоряет сроки проектиро
вания), но и (что более важно) в применении теории и методоло
гии системного проектирования, заключающемся в комплекс
ном рассмотрении проблемы с детализацией на каждом из уров
ней и учете взаимосвязей между ними. При этом математические 
модели, используемые на каждом из уровней и этапов проекти
рования, должны не только отражать состояние реального объек
та, но и обладать прогнозирующими способностями.

Готовя .монографию, авторы преследовали две равнозначные 
цели. IJo-первых, ее содержание должно служить исходным 
материалом для специалистов, занятых системным анализом 
процесса проектирования, созданием на его основе теоретических 
предпосылок комплексной автоматизации проектных работ, 
практической реализацией алгоритмов принятия оптимальных 
проектных решений при расчете отдельных процессов и установок, 
автоматизацией изготовления проектной документации. Во-вто
рых, это попытка сбора и систематизации сведений о современной 
организации разработки технологической и других частей проекта 
химического производства (механической, строительной, электро
технической и т. д.), о рациональных внутренних связях между 
проектировщиками разных специальностей, о методологических 
подходах к созданию САПР, обеспечивающих требования техно
л о ги и , строительства, информационного обеспечения.
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Таблица 5.3

Этапы
проектирования Исходные данные Результаты

Методы аналити
ческого проекти-; 
ро ванна

Информационный
анализ

Проектирование 
логической моде
ли базы

Физическое про
ектирование базы

Сопровождение 
базы  данных

Неформализован
ное описание 
предметной обла
сти

Концептуальная 
модель предмет
ной области; 
описание СУБД 
Концептуальная 
модель предмет
ной области; опи
сание СУБД; 
внешняя модель 
базы; вычисли
тельная среда 
Концептуальная 
модель предмет
ной области; 
описание СУБД; 
внешняя н внут
ренняя модели 
базы; размещение 
базы в памяти 
вычислительной 
среды;параметры 
предметной обла
сти, СУБД и вы
числительной 
среды

Концептуальная 
модель предмет
ной области: ат
рибуты и связи 
между ними, со
слав, частота и 
структура запро
сов к базе 
Ннешняя модель 
базы (иерархиче
ская, сетевая или 
реляционная) 
Размещение базы 
данных в иерар
хической памяти 
вычислительной 
среды, оценка 
производительно
сти БД
Расписание вы
полнения детер
минированных 
запросов, момен
ты времени для 
реорганизации 
базы, оценка про
изводительности
БД

Моделирование, 
реляционный iiojh 
ход, программна 
рованне
Программировав '■
ние, кластерный 
анализ, теория 
массового обслуч 
ж нвання, нмнтам 
цнонное модели^ 
рованне
Программировав 
ние, теория массой 
вого обслуживав 
пин, имитацион
ное моделировав 
ние

Физическое проектирование базы данных. Оно состоит в соз
дании внутренней модели данных исходя из параметров вычисли
тельной среды, в которой будет функционировать СУБД. На этом 
этапе логическая модель (реляционная, иерархическая или сете
вая) связывается с вычислительной средой такими характеристи
ками, как размеры оперативной памяти, вид и размер внешней 
памяти, способы организации файлов записи и доступа, коэффи
циенты блокирования и т. д. Эффективность решения задач этого 
этапа определяется имеющимися вычислительными средствами, 
системным и прикладным математическим обеспечением, методами 
доступа внутренней модели (физическим последовательным, ин
дексно-последовательным, ипдскспо-пронзвольным, прямым ■ 
т. д.). В общем случае выполнение запроса пользователя обеспе-
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Рис. 5.15. Структура Б Д  
в терминах СУБД КВАНТ-М

5.3

,HiitoT СУБД, методы доступа внеш- 
ii (ИОД и НМД) и внутренней мо- 
,cii, а также средства операцион- 
„ системы.

11 роектировапие баз данных пе- 
1>ы Hiio связано с сопровождением 
к режиме эксплуатации, в резуль- 

, чего осуществляется оценка про
пс днтельности н выявляются от- 
I |,ные недоработки, которые могут 
реоовать модификацию созданных

I. Здесь может выявиться необхо- 
мость в реструктурировании (из- 
III пни логической структуры дан- 
I \ ) и реорганизации (удалении от-
II.пых физических записей) баз 
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ны планирования вычиелнтельно- 
процесса. Основные этапы проек-

рования и сопровождения баз данных приведены в табл
i :•"»!.

Панк данных является одной из подсистем САПР и нормаль- 
|' ею  функционирование возможно при наличии активного взаи- 
юйствия с окружающей средой (подсистемами). В отличие от 
формационно-справочных систем данные, подлежащие хране- 

1 ю и выдаче по запросам, являются чаще всего результатом 
■ иных расчетов по соответствующим алгоритмам обработки, 

н о м у  непременным элементом БД будет пакет прикладных 
ограмм, обеспечивающих расчет, ведение н выдачу необходимой 
Формации.
1‘с<‘1лизация БД на основе СУБД КВА11Т-М. Эта система рабо- 
г иод управлением операциониой системы ОС-РБ на мини-ЭВМ 
I, имеет широкий пабор интерактивных программ-утилит для 

фавления файлами данных. Д ля изменения баз данных и кон- 
|» за их состоянием можно использовать интерактивный язык 

| |Ч,'*сов КВАНТСКРППТ-М. Характеристики системы по опе-
1 и иной памяти: при обычной работе — 70 кбайт, при загрузке
I — до 192 кбайт; внешняя память — 2,5 Мбайт. Система обес- 

"■ивает одновременное выполнение нескольких пользователь- 
|;чх программ и поддерживает структуру баз данных, пред- 

•вленную на рис. 5.15, т. е. в терминах этой СУБД не имеют 
1'ажения не только сетевые структуры, по даже и иерархнче- 

Kllt“, в которых имеется более двух уровней связей типа «одни 
" многим». Одпако любое поле записи может быть объявлено
1 к>чевым, что позволяет адекватно отобразить в эту структуру

•'■'•'личные обобщенные схемы с небольшой избыточностью. Кроме



о Предисловие

При этом ангоры исходили из желания дать по возможности 
обстоятельное описание проблем, связанных с проектированием 
химических производств и процессов, показать на фактическом 
материале задачи и способы решения вопросов создания САПР, 
показать практическое применение систем (и подсистем) в хими
ческой и нефтеперерабатывающей промышленности. Изложение 
материала основано как на собственном опыте работы в области 
автоматизации проектирования, так и на многочисленных публи
кациях по данной проблеме.

Авторы надеются, что книга будет полезна специалистам в 
области автоматизации проектирования, студентам и аспирантам 
вузов технологического профиля, специализирующимся в области 
создания САПР, и заранее выражают признательность за все 
замечания и пожелания, которые будут направлены в их адрес: 
125820, Москва, А-47, Миусская пл., д. 9, Московский химико-тех
нологический институт им. Д. П. Менделеева, кафедра киберне
тики химико-технологических процессов.

В. Кафаров, В. Ветохин



ПРОЦЕСС ПРОЕКТИРОВАНИЯ 
КАК ОБЪЕКТ АВТОМАТИЗАЦИИ

I

Глава 1 
СОСТАВ II СОДЕРЖАНИЕ ПРОЕКТНЫХ ДОКУМЕНТОВ

Современные крупнотоннажные химические производства отли
чаются многостадийиостью получения целевых продуктов, 
сложностью технологических решений, высокой энергонасы- 
щенностью и материалоемкостью, большой протяженностью и 
сложностью трубопроводных н кабельных коммуникаций, глу
бокой функциональной взаимозависимостью по материальным 
и энергетическим потокам отдельных стадий и отделении. В их 
состав, как правило, входят отделения подготовки сырья, хими
ческого превращении, выделения целевых продуктов и ряд 
вспомогательных систем, обеспечивающих бесперебойное про
текание основного технологического процесса (энерго- и холодо- 
снабжения, приготовления и регенерации катализаторов, обезвре
живания и удаления или переработки отходов производства, 
отопления и вентиляции, оборотного водоснабжения, комприми- 
рования, механической службы, автоматического управления 
и т. п.).

Для размещении основного производства, всех служб и комму
никаций возникает необходимость в создании специализирован
ных зданий, трубопроводных эстакад и подземных сооружений 
большой протяженности. Проектирование, строительство и пуск 
такого производства связаны со значительными затратами денеж
ных средств, материальных и трудовых ресурсов и поэтому долж
ны вестись по проектам, обеспечивающим: а) реализацию 
последпих достижений пауки и техники, передового отечествен
ного и зарубежного опыта, с тем, чтобы строящиеся или рекон
струируемые предприятия ко времени ввода в действие были 
технически передовыми и обеспечивали выпуск продукции высо
кого качества; б) внедрение высокопроизводительного оборудова
ния, установок и агрегатов большой единичной мощности; 
") рациональное использование природных ресурсов, комплекс
ной использование сырья и материалов, организацию безот
ходной, энергосберегающей технологии производства; г) меха
низацию и автоматизацию производственных процессов, авто
матическое управление производством (АСУ) и технологическими 
процессами (АСУТП).

Развитие химических производств характеризуется значи
тельным усложнением самих технологических схем, созданием
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энерготехнологических циклов, аппаратов сложных конструк
ции. работающих в условиях высоких давлений, температур и 
агрессивных сред. Проектировщику необходимо решать проблемы 
охраны окружающей среды, применения новых материалов, 
обеспечения надежности производства. Все это требует совер
шенствования самого процесса проектирования, повышения ка
чества проектной документации, четкого определения совокуп
ностей нормативных документов по отдельным стадиям проекта.

1.1. Нормативные документы и стадии проектирования

Существующая практика проектирования всего комплекса хими
ческого производства проводится в соответствии со следующими 
нормативными документами: а) инструкцией о составе, порядке 
разработки, согласования и утверждения проектно-сметной до
кументации на строительство предприятий, зданий и сооружений, 
определяющая объем и содержание проекта; б) строительными 
нормами и правилами на разработку различных разделов проекта;
в) правилами безопасности во взрыво- и пожароопасных хими
ческих и нефтехимических производствах; г) санитарными нор
мами проектировании промышленных предприятий; д) государ
ственными стандартами: е) каталогами промышленных изделий 
и материалов; ж) единой системой конструкторской документации, 
совокупностью стандартов, определяющих содержание и форму 
представления результатов разработки новых видов оборудовании;
з) системой проектной документации для строительства, в соответ
ствии с которой проводится оформление всех частей и элементов 
проекта вновь создаваемых и реконструируемых предприятий; .
и) положением об авторском надзоре.

Помимо указанных документов общего характера проектные 
организации в своей деятельности должны руководствоваться 
отраслевыми стандартами и стандартами, действующими в данной 
проектной организации.

Состав проекта. Проект современного химического производ- ] 
ства является результатом интеллектуальных, творческих уси
лий целого ряда исследовательских, проектных, конструктор
ских и строительных организаций и объединений. И качество 
его зависит от того, насколько каждое из этих подразделений 
владеет современными методами проектирования, использует 
достижения научно-технического прогресса. При создании про
екта приходится решать самый разнообразный круг проблем, 
относящихся к различным отраслям народного хозяйства, ис
пользовать достижения (технические, социальные, технологиче
ские) этих отраслей, увязывать их в единое целое для получения 
оптимальных решений. Сложность и многообразие задач, возни
кающих при проектировании, обусловили и многостадийность 
этого процесса.
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Существующая практика проектирования широко использует 
принцип декомпозиции, в результате чего выделяются отдельные 
подзадачи, решение которых возлагается на специализированные 
подразделения в рамках проектной организации и различных 
отраслей промышленности. Анализируя процесс проектирования 
химических, нефтехимических и нефтеперерабатывающих произ
водств, можно выделить следующие основные направления: 
технологическое проектирование; проектно-конструкторские раз
работки; строительное проектирование; составление смет и про
ектов производства работ.

К технологическому проектированию можно отнести разра
ботку следующих частей проекта: а) собственно технологиче
ской; б) моптажно-техпологнческой (механико-технологической);
и) контроля и автоматики; г) теплотехнической; д) электротехни
ческой; е) организации труда; ж) технико-экономической.

К проектно-конструкторским разработкам можно отнести: 
а) конструирование аппаратуры и оборудования; б) проекти
рование металлоконструкций для обслуживания аппаратуры 
и оборудования, а также систем для их монтажа и демонтажа;
в) проектирование теплоизоляции аппаратуры и оборудования;
г) подтверждение к использованию стандартного оборудования, 
материалов и комплектации.

К строительному проектированию традиционно относят раз
работку: а) строительной части зданий и сооружений; б) системы 
отопления и вентиляции, открытых помещений, обогрева полов; 
н) вертикальной планировки; г) сетей водоснабжения и канализа
ции.

Составление смет и проектов производства работ охватывает 
разработку следующих разделов: а) смет на строительство (ло- 
кальнмх и сводных); б) проекта организации монтажных работ;
в) проекта организации строительных работ.

В соответствии с приведенной номенклатурой работ обычно 
выделяются функциональные подразделения (в рамках проектного 
института) и отдельпые части проекта.

Т е х н о л о г и ч е с к а я  — выполняет проработку регла
мента на проектирование и анализ вариантов технологических 
схем; расчет материальных балансов, конструктивных парамет
ров аппаратов, технологических режимов; разработку номенкла
туры оборудования, как стандартного, так и нестандартного; 
компоновку оборудования; разработку заданий смежным частям 
проекта. Технологическая часть проекта координирует деятель
ность всех смежных частей проекта в процессе выполнения работ 
путем консультаций, увязок и согласований, проводимых между 
смежными частями проекта, с внешними организациями, с кон
тролирую щ им и организациями и с заказчиком.

М о н т а ж н о - т е х н о л о г и ч е с к а я  — разрабатывает 
компоновку оборудования, схемы пароспутников.
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Г е н п л а н  — разрабатывает генеральный план производ
ства, вертикальную планировку, систему водоотвода, сводный 
план ком м уникаций, ситуационные планы, план автодорожных 
и железнодорожных коммуникаций, схему земляных работ 
и расчеты их объемов, разрезы площадок, профили дорог, покры
тия площадок.

А р х и т е к т у р н о - с т р о и т е л ь н а я  — разрабатывает 
здания и сооружения производственного назначения, здании 
и сооружения культурно-бытового назначения, здания и соору
жения административно-хозяйственного назначения, жилые зда
ния.

Э л е к т р о т е х н и ч е с к а я  — разрабатывает внешнее 
электроснабжение производства; магистральные силовые и осве
тительные сети производства; силовые и осветительные сети, 
алектрооборудоваине и освещение общезаводских объектов; сило
вые и осветительные электросети; электрооборудование, осве
щение и сети автоматизации технологических установок; систему 
молннезащиты н зашиты от статического электричества; систему 
диспетчеризации энергоснабжения производства; схему наруж
ного освещения; систему охранного освещения; систему связи 
и сигнализации.

В о д о с н а б ж е н и я  и к а н а л и з а ц и и  — разраба
тывает магистральные общезаводские сети водоснабжения и 
канализации и оборудовании на них, внутренние сети водоснаб
жения и канализации и оборудования иа них, очистные сооружения 
водоснабжения и канализации.

Т е п л о т е х н и ч е с к а я  — разрабатывает тепловые сети, 
сооружения и оборудование на них; блоки утилизации тепла; 
блоки химводоочнстки; нароприводы, сооружения и оборудова
ние на них.

О т о п л е н и я  и в е н т и л я ц и и  — разрабатывает си
стему отоплении и вентиляции производственных и администра
тивно-хозяйственных помещений; систему обогрева полов, прибо
ров, устройств и трубопроводов, располагающихся на открытых 
местах; систему горячего водоснабжения; систему продува электро
двигателей; систему кондиционирования воздуха.

М е х а н и ч е с к а я  — разрабатывает аппараты колонного 
типа и оборудование как стандартное и повторно применяемое, 
так и нестандартное; материальные склады н оборудование для 
них; площадки и лестницы для колонн; трубопроводы для аппара
тов колонного типа; газоходы и дымовые трубы к стандартным 
печам.

К о н т р о л я  н а в т о м а т и к и  — разрабатывает опти
мальные схемы автоматизированного управления технологи
ческими процессами, электроснабжением, теплоснабжением, кана
лизацией и водоснабжением; систему учета затрат энерг^ресурсов 
предприятия (электроэнергии, пара, воды, реагентов, воздуха).
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Т е х н о л о г и ч е с к о г о  о б о р у д о в а н и я  — осу
ществляет выбор оборудования по запросам смежных частей 
проекта.

С м е т н а я  — разрабатывает сметную документацию по от
дельным видам работ и затрат (локальные сметы), отражающую 
стоимость приобретения оборудования и стоимость выполнения 
работ; сметную документацию по каждому титулу; сметную 
документацию по производству.

Т е х н и к  о-з к о и о м и ч е с к а я — разрабатывает тех
нико-экономическое обоснование строительства (расширения) про
изводства, предпроектные технико-экономические обоснования 
(например, перспективные планы), технико-экономические части 
проекта (рабочего проекта) производства, технико-экономические 
части проектов (рабочих проектов) установок и технико-экономи- 
ческне показатели к рабочей документации.

О б щ е з а в о д с к а я — разрабатывает состав проектиру
емого производства, технологическую схему, технические зада
ния на проектирование для смежных частей проекта и сооружений 
общезаводского хозяйства (транспортных парков, межцеховых 
коммуникаций и т. д.).

В зависимости от сложности проекта отдельные части его могут 
объединяться (например, технологическая и механическая). Вне
дрение САПР в еще большей степени способствует интеграции 
отдельных частей проекта, поскольку с позиций системного 
анализа позволяет рассматривать весь процесс проектирования как 
единое целое. Соответственно меняются и нормативные документы, 
регламентирующие стадийность разработки проекта.

Стадии проектирования. К нашей стране регламентировано 
выполнение проекта в одну стадию — рабочего проекта со свод
ным сметным расчетом стоимости — для предприятий, зданий и 
сооружений, строительство которых будет осуществляться по ти
повым и повторно применяемым проектам, а также для технически 
несложных объектов; в две стадии — проекта со сводным сметным 
расчетом стоимости и рабочей документации со сметами — для 
других объектов строительства, в том числе крупных и сложных.

Основными юридическими лицами, принимающими" участие в 
разработке проекта, являются: заказчик, генеральный проекти
ровщик (подрядчик) и соисполнители (субподрядчики), заводы по 
производству основного и вспомогательного оборудования, стро
ительные, монтажные и пусконаладочные организации, а также 
организации и учреждения, отвечающие за эксплуатацию произ
водства.

В качестве з а к а з ч и к а выступает министерство, ведомство 
или объединение. Заказчик формулирует основные требования к 
проектируемому объекту химической технологии, выдает исходные 
требования машиностроительным министерствам на изготовление 
сложного технологического оборудования с длительным циклом
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изготовлении для намечаемых к проектированию производств, 
на выполнение опытно-конструкторских работ по новому обору
дованию, утверждает проектно-сметную документацию, произ
водит финансирование работ, обеспечивает процесс проекти
рования, пуска и эксплуатации производства.

Заказчик несет ответственность за своевременную подготовку 
к эксплуатации и выпуску продукции вводимых в действие про
изводств, ввод в эксплуатацию и освоение производственных мощ
ностей, соблюдение финансовой дисциплины.

Г е н е р а л ь н ы м  п р о е к т и р о в щ и к о м  является, 
как правило, проектная организации (институт), разрабатываю
щая технологическую часть проекта.

Институты, проектирующие химические, нефтехимические и 
нефтеперерабатывающие производства, обычно имеют одина
ковую структуру, а именно, содержат подразделения трех типов: 
основные производственные,* вспомогательные и обеспечивающие. 
Эти подразделеиия традиционно выделяются в соответствии с 
частями проекта.

Главное назначение основных производственных отделов за
ключается в разработке проекта на всех его стадиях. Сюда вхо
дят отделы: технико-экономических обоснований (ТЭО), механико
технологический (МТО), архитектурно-строительный (АСО), сис
тем отопления и вентиляции (ОиВ), электротехнический (ЭТО), 
внешних инженерных коммуникаций (НИК), генеральных планов 
(ОГП), систем контроля и автоматизации (КИПиА), сметный. 
По существу, основной задачей каждого отдела является выпол
нение проектных работ соответствующей части проекта. В послед
нее время в институтах образованы отделы охраны окружающей 
среды, теплотехнические, САПР, макетного проектирования (ОМИ), 
автоматизированных систем научных исследований (АСНИ).

Назначение вспомогательных отделов и служб заключается 
в подготовке, организации, обеспечении и контроле процесса про
ектировании, защите и согласовании проектов, финансировании 
проектных работ. К ним относятся: бюро главных инженеров 
(БГИ), технический отдел (ТО), планово-производственный 
отдел (НПО), отдел экспертизы проектов (ОЭП), бюро главного 
механика (БГМ), служба техники безопасности и промышленной 
санитарии, служба научно-технической информации (ОНТИ).

К обеспечивающим подразделениям относятся: отдел выпуска 
проектов, бухгалтерия, отдел кадров и др.

Б разработке проекта участвует большинство подразделений 
(отделов) проектной организации, выполняющих различные части 
проекта. Б  практике проектирования химических, нефтехими
ческих и нефтеперерабатывающих производств ведущими являют
ся технологические подразделения (в частности, МТО), которые 
при выполнении большинства проектов осуществляют координацию 
работ всех частей. В процессе проектирования технологическое
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подразделение выдает задания другим подразделениям проектной 
организации и внешним соисполнителям.

В процессе решения собственных задач каждое подразделение, 
и свою очередь, выдает задания и осуществляет контакты с дру
гими подразделениями проектной организации, а также со спе
циализированными организациями. Таким образом, после полу
чения задания каждое подразделение осуществляет активные 
внешние связи с другими подразделениями.

В качестве соисполнителей генерального проектировщика вы
ступают специализированные проектные и изыскательские орга
н и з а ц и и ,  выполняющие отдельные части проекта или задания, 
научно-исследовательские институты (ПИИ), специальные кон
структорские бюро, а также опытные и серийные заводы, которые 
выполняют исследования.

Генеральный проектировщик по каждому проектируемому про
изводству назначает г л а в н о г о  и н ж е н е р а ,  ответствен
ного за правильность принимаемых научно-технических решений, 
сроки выполнения и технико-экономические показатели разраба
тываемого проекта. Он отвечает и за проект в целом, координи
рует деятельность всех подразделений. Проблема координации 
деятельности, увязки интересов всех подразделений является 
весьма сложной задачей в связи с противоречивостью частных 
технических интересов подразделений. Специализированные про
ектные организации также назначают главных инженеров про
екта, ответственных за свой раздел проекта.

Технологические процессы, оборудование, материалы и при
боры, впервые примененные или разработанные в проекте (ра
бочем проекте), должны проверяться проектными организацня- 
мп-разработчиками на патентноспособность и патентную чистоту.

Проектные организации и их должностные лица несут ответ
ственность за экономичность, надежность, безопасность, долго
вечность запроектированных объектов, полноту и эффективность 
предусмотренных в проекте мероприятий по охране здоровья тру
дящихся и окружающей среды, за соответствие мощностей и дру
гих технико-экономических показателей введенных в эксплуата
цию производств мощностям и показателям, предусмотренным 
проектом.

Научно-исследовательские институты, подключаемые в ка
честве соисполнителей при разработке проекта, формируют ис
ходные данные на проектирование. Эти данные непосредственно 
связаны с организацией технологического процесса получения 
Целевых продуктов на проектируемом производстве и характери
зуют принятые технологические решения по способам реализации 
процессов, используемому оборудованию, сырью, режимным па
раметрам и т.д. Источниками данных обычно являются результа
ты математического моделирования и экспериментальных иссле
дований на лабораторных, пилотных или полупромышленных уста
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новках. При реконструкции производства большая часть исход
ных данных получается на основе анализа результатов эксплуа
тации действующего производства.

НИИ несет ответственность за соответствие исходных данных 
для проектирования достижениям научно-техннческого прогресса 
в области новых технологических процессов, оборудования и ма
териалов. Аналогично субподрядные организации несут ответст
венность за качество разрабатываемых ими проектных решений п 
их соответствие заданию на проектирование.

1.2. Организация проектных работ

Решение о создании нового или расширении (реконструкции) 
действующего.производства принимается на основе утвержденных 
в установленном порядке схем развития и размещения отраслей 
народного хозяйства и отраслей промышленности, схем развития 
и размещения производительных сил по экономическим районам 
и союзным республикам, разработанных на период не менее 15 лет 
(по пятилеткам). Эти схемы через каждые 5 лет уточняются на 
основе всестороннего анализа совокупности материалов, характе
ризующих научно-технический уровепь, экономические показа
тели и социальные аспекты.

Основанием для начала проектных работ является задание на 
проектирование, разрабатываемое заказчиком с привлечением ге
нерального проектировщика на этапе подготовки к проектирова
нию (рис. 1.1). Это задание разрабатывается на основе материа
лов и расчетов, выполненных для данного производства в составе 
схемы развития и размещения соответствующей отрасли народ
ного хозяйства и отрасли промышленности, а также на основании 
акта по выбору райопа строительства.

Территориальное размещение объекта химической технологии 
является важнейшим фактором, влияющим на экономическую эф
фективность результатов проектирования. Ответственным за ор
ганизацию выбора района строительства производства является 
заказчик проекта. Проектная организация с привлечением в 
необходимых случаях специализированных проектных и изыска
тельских организаций получает все требуемые данные для анализа 
и технико-экономического сравнения различных вариантов раз
мещ ения производства с целью выбора оптимального. Исходной 
информацией для такого выбора являются следующие данные: 
количества и источники сырья и топлива; размещение рынков 
сбыта готовой продукции; количество и качество имеющейся тех
нологической воды; потребность в энергии (электрической и теп
ловой); требуемые размеры строительпой площадки с учетом пер
спективы расширения производства; потребность в рабочей силе 
(по квалификациям) и возможность их подготовки в районе буду
щего строительства объекта; количество и состав отходов, подле-
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Исходные данные Исполнители ’Этапы подготовки к  проектированию

1 руководство министерства (ведомства); 2 — руководство проектного института; 
■I - исследователи; 4 — главный инженер проекта; S — проектировщ ики; в — иаыска- 
u-.ni; 7 — завод-заказчик; Л — задание на проектирование; Б  — включение в тематичес- 
1 "П план; В  — договор на проектно-изыскательские работы; Г  — акт выбора площадки

■|>ащих удалению, и способы их обезвреживания. Естественно, 
"(■обходимо учитывать расходы на доставку сырья и перевозку 
">товой продукции к рынкам сбыта. Вопрос выбора района стро
ительства объектов химической технологии является общегосу
дарственной проблемой, и он решается на основапии планов раз
витии и размещении производств химической промышленности 
( учетом экономических, демографических, экологических аспек
тов .
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Задание на проектирование содержит исходные данные и по
казатели, предусмотренные в соответствующих планах развития, 
а именно: номенклатуру и объем производства (производитель
ность, номенклатуру продукции, проектную мощность); требова
ния по механизации и автоматизации производственных процес
сов, автоматизации управления технологическими процессами и 
производством; исходные положения для разработки мероприя
тии по защите окружающей природной среды; прогрессивные удель
ные показатели по эффективности капитальных вложений, мате
риалоемкости и трудоемкости строительства, которые должны быть 
достигнуты в проекте (рабочем проекте), а также задания по эко
номному расходованию сырьевых, материальных и энергетичес
ких ресурсов, использованию научно-технических достижений в об
ласти технологии, оборудования, материалов, по утилизации от
ходов производства и вторичному использованию энергоресурсов, 
но росту производительности труда; задание но основным техни
ко-экономическим показателям проектируемого производства; 
сроки начала и окончания строительства; внешние транспортные 
связи; наименования генерального проектировщика и строительно
монтажной организации.

Вместе с утвержденным заданием на проектирование заказчик 
выдает проектной организации ряд других утвержденных доку
ментов, таких, как акт о выборе строительной площадки; архи
тектурно-планировочное задание и строительный паспорт, со
держащий сведения о существущей застройке участка, подзем
ных и наземных коммуникациях и др.; технические условия на 
присоединение проектируемого объекта к источникам снабжения, 
инженерным сетям и коммуникациям; перечень необходимых для 
проектирования материалов по виду выделяемого топлива, по 
месторождениям сырья; данные по оборудованию индивидуаль
ного изготовления и импортному; отчеты но выполненным научно- 
исследовательским работам и т. д.

Сложность разработки проекта (рабочего проекта) состоит в 
необходимости выполнения огромного числа работ самого различ
ного профиля и, естественно, различными по специализации и 
квалификации проектировщиками. Однако все эти работы долж
ны быть взаимоувязаны общей целью — созданием проекта, отве
чающего требованиям времени. В связи с этим между отдельными 
частями проекта (и соответственно между подразделениями и ис
полнителями) возникает множество информационных связей са
мого различного характера, которые можно в первом приближе
нии разделить на три типа. Первый тип связей соответствует 
информации, поступающей от других частей проекта и внешних 
организаций в виде заданий на проектирование, консультаций, 
согласований, утверждений, чертежей, схем, пояснительных за
писок и т. д. Второй тип связей включает информацию, циркули
рующую в пределах отдельной части проекта между элементами
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части (группами проектировщиков) в виде чертежей, пояснитель
ных записок, смет, спецификаций и т. п. И, наконец, третий 
тип связей включает информацию, поступающую из информаци
онного фонда в виде предшествующих проектных решений, патент
ной информации, опыта эксплуатации производств и др. Слож
ность использования всей совокупности информации при проекти
ровании заключается не только в ее многообразии и разнотип
ности, но и в несвоевременности ее поступления. В качестве при
мера можно отметить, что при разработке технологической части 
нефтеперерабатывающего комплекса количество выполняемых ра
бот равно 158, а количество связей — 1149. Ясно, что при тра
диционном проектировании очень сложпо пе только учесть, но 
и оцепить такой объем данных. Это можно сделать лишь при ис
пользовании развитых САПР, а в большинстве случаев проекти
ровщики идут по путп упрощения задачи путем априорного от
сеивания части связей на основе опыта и интуиции.

Начальным этапом процесса разработки проекта (рабочего 
проекта) химического (нефтехимического или нефтеперерабаты
вающего) производства после получения задания на проектиро
вание и технологического регламента является выполнение ук
рупненной и обобщенной модели проектируемого объекта. Этот 
этап осуществляется специалистами высокой квалификации и ха
рактеризуется припятием решений, в основе которых лежат опыт 
и интуиция проектировщ ика. В результате появляется укрупнен
ная принципиальная схема технологического объекта, выявляет
ся номенклатура основных блоков и узлов, определяются мате
риальные связи между блоками, определяется последователь
ность техпологической проработки блоков и узлов (рис. 1.2).

Следующим этапом является проработка вариантов техноло
гических схем отдельных блоков но укрупненным показателям. 
Для каждого варианта определяются возможности реализации 
процессов и регулирования ими, проводятся прикидочные рас
четы и осуществляется отсев нереализуемых или неэффектив
ных вариантов технологических схем. Для оставшихся вариантов 
(в практике проектирования их количество весьма ограничено) 
начинается разработка технологической схемы, включающей рас
чет материальных н тепловых балансов, определение конструкци
онных и режимных параметров основных аппаратов, расчет ос
новных технологических трубопроводов. !;

Важно отметить, что при выполнении как этого этапа, так и 
последующих необходимо ориентироваться на использованиетипо- 
пых проектных решений на базе унификации технологических 
и конструкционных комплексов, а также иа широкое применение 
типовых проектов. Для производств с часто меняющейся техно
логией должно применяться универсальное оборудование, поз
воляю щ ее без* значительных дополнительных затрат приспосаб
ливать его к новой технологии или номенклатуре продукции.

А БИБЛИОТЕКА
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того, для каждого файла можно иметь множество подсхем, орй 
ептированпых на различные приложения [261.

Ранее отмечалось (см. гл. 4), что применительно к решен»: 
задач технологического проектирования целесообразно выделит; 
следующие базы данных: стандартное и нормализованное техн<1 
логическое оборудование; физико-химические свойства отдельнь 
компонентов и их смесей; технологические схемы химически 
производств; источники данных.

Естественно, при расширении функций САПР потребуете 
расширить пабор баз (например, включить материалы, экономичес
кие показатели, трубопроводы, приборы для контроля и ynpadfc 
ления и т. д.), однако принципиального отличия в формирована 
новых баз данных по сравнению с рассматриваемыми не следу 
ожидать.

Этапы проектирования концептуальной и логической модели 
баз дапных при разработке узкоспециализированных банков прак! 
тически неразделимы и определяются функциональным назначением 
САПР. Поэтому обычно состав баз формируется достаточно п р ^  
сто. Трудности связаны с разработкой обобщенных схем баз с теш  
чтобы последующее расширение их не привело к необходимости 
полной замены схемы. I

Информационная модель технологического оборудования содер
жит сл ед \....ще данные: а) вид оборудования; б) тип оборудовА
ния; в) ГОСТ или пормативы па соответствующее o6opyflOBanHej
г) данные, характеризующие единицу оборудования. В соответсА 
вин с этим предлагаемая обобщенная схема базы данных «Технол 
гическое оборудование» приведена на рис. 5.16. Из рисунка еле! 
дует, что такая схема не ограничивает количество и вид характер 
ристик, поэтому для различного оборудования можно храниты 
различпые данные. Д ля обеспечения свободы выборки характерм  
стнк в схеме выделяются ключевые поля (выделены звездочкам* 
на рисунке).

Гораздо сложнее информационная модель физико-химически*
< • I I . H I .  I I ' .  | . п \ ............ I I .  I I  1 . ■ I '. I I  .  M l ' .  .  I I  1 I . I M l  i l l ' l l ,  i n  1 . 1 . I I . ........................... ..... 1 I . . I I b

данные о свойствах отдельных веществ, причем как в виде таблиц, 
так и аппроксимациоиных зависимостей свойство—(Т).  Кроме 
того, для описания условий фазового равновесия (см. гл. 4) не
обходимо учитывать неидеальность фаз; в частности, неидеаль- 
ность жидкой фазы может описываться с помощью моделей Виль
сона, HPTJI и т. д. Для этого необходимы бинарные равновесные 
данные, которые хранятся в виде таблицы «Состав первого компо
нента—состав второго компонента—температура—давление», 
а также в виде вектора параметров соответствующих уравнений.

Обобщенпая схема базы данных физико-химических свойств 
представлена на рис. 5.17. На этой схеме не представлены связи, 
которые делают структуру сетевой, наиример определение одного 
свойства компонента через другое. Заранее предсказать возможные
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Рис. 5.16. Обобщенная схема базы данных «Технологическое 
оборудование»

тылки трудно, да в этом и нет необходимости. В дальнейшем 
удет показана возможность решения этой проблемы при отобра
вш и схемы на файлы СУБД. Следует заметить, что некоторые 

поля могут отсутствовать; например, если принять, что все даяние 
базе представляются в системе СИ, то нот необходимости в поле 

Идиница измерения».
Информационная база «Технологические схемы» строится исхо

дя из следующих предположений. Будем считать технологиче- 
кие схемы состоящими из типовых элементов, соединенных пото

ками. К типовым элемептам относятся аппараты и соединительная
• фматура, потоки могут быть различной природы — материальные, 
'Нергетические, информационные и т. д. Каждый элемент харак
теризуется набором входных и выходных потоков, методом рас
чета выходных через входные. Ему присваивается определенный 
"омер. Ноток также имеет номер и целый пабор свойств (скорость, 
"мнературу, состав, давление и т. д.). Сама техпологическая 
\ема имеет ряд входных и выходных потоков, связанных только 
одним типовым элемептом. Обобщенная модель технологической 

' хемы, обладающая сетевой структурой, приведена на рис. 5.18.
Информационная модель базы «Литературные источники», 

представленная на рис. 5.19, достаточно простая по структуре.
Физическое отображение обобщенных схем осуществляется

11 термипах конкретной СУБД и должпо обладать полнотой и 
"пнимальной избыточностью. Полностью избежать избыточности 
Удается редко, так как СУБД обычно поддерживает только одпу 
структуру, в то время как разработанные схемы могут относиться
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Этапы проектирования Части проекта

Рис. 1.2. Последовательность разработки upoeK ia

После завершения работ по предварительному выбору техно
логической схемы дается задание на разработку генплана, в со
ответствии с которым одноименная часть проекта осуществляет 
размещение установок как в плане, так и по высоте.

Па следующем этапе осуществляется проработка аппаратов, 
состоящая из расчетов конструкционных размеров, расчетов вспо
могательного оборудования, расположенного вне аппаратов, из 
разработки схемы регулирования и проработки вопросов пуска и 
останова. На этом этапе составляются предварительные сметы 
и спецификации. В процессе выполнения работ выдаются задания 
другим частям проекта.

В соответствии с заданиями монтажно-технологическая часть 
проекта выполняет проект обвязки аппаратов трубопроводами; 
часть проекта «отопление и вентиляция» осуществляет выбор обо
рудования, необходимого для нормального функционирования ап-
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пиратов н создания условий для работы обслуживающего персона
ла в помещениях; электротехническая часть проекта производит 
предварительный расчет электронагрузок и определяет ориенти
ровочные габариты электропомещений. Теплотехническая часть 
проекта, получив задание, выполняет увязку расходных показа
телей и разработку тепловых схем по каждому теплоносителю, 
выбор оборудования и предварительный расчет трубопроводов; 
часть проекта «водоснабжение и канализация» реализует увязку 
расходных показателей подачи и сброса воды, трассировку сетей 
водоснабжения и канализации и, наконец, расчет схем водоснаб
жения. Используя информацию, полученную от части проекта 
«генплан», и в соответствии с заданием, полученным от техноло
гической части проекта, архитектурно-строительная часть вы
полняет выбор основных решений по конструкциям, сооружениям 
и фундаментам. Аналогично и все остальные части проекта вы
полняют возложенные на них функции. Как уже отмечалось, 
в выполнении частей проекта могут участвовать и специализи
рованные проектные организации, а также 11Ш1, конструктор
ские бюро и т. д.

Как уже отмечалось, выполнение работ каждой из частей 
проекта тесно увязано информационными потоками с другими 
частями. Поэтому выполнение графиков разработки проектов пол
ностью определяется своевременностью и оперативностью обмена 
данными между подразделениями. Малейшее нарушение сетевого 
графика выполнения работ приводит к задержке и срыву планов 
многих подразделений. Характер информационных связей для 
одной из частей проекта приведен на рис. 1.3.

Следующим этапом работы технологической части проекта яв
ляется создание детализированной технологической схемы и раз
работка общей принципиальной схемы управления.

После завершения работ названного этапа оказывается воз
можным приступить к предварительной компоновке оборудова
ния, включающей определение мест подвода материальных и 
энергетических потоков, обвязку оборудования, определение гео
метрических характеристик местонахождения оборудования, вы
сотного расположения штуцеров, люков и обслуживающих пло
щадок. 1$ процессе выполнения работ по компоновке оборудова
ния выдается задание механической части проекта на проработку 
конструкции, в ходе которой производится выбор конструкцион
ного и материального оформления аппаратов (с учетом исходных 
Данных, полученных от НИИ), осуществляются необходимые рас
четы, изучаются возможности транспортировки и монтажа. После 
завершения рассматриваемого этапа возможна корректировка тех
нологической схемы, что означает возврат к выполнению началь
ных этапов проектирования с использованием новой входной ин
формации. Если же нет нцобходимостн во внесении изменений
11 технологическую схему, то приступают к детальному механи-
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ческому расчету аппаратов, включая кинематические расчеты на 
прочность, конструкционную проработку накладных деталей, рас
чет изоляций и составление спецификаций. Параллельно с наз
ванными работами механической и технологической частей про
екта выполняют свою номенклатуру работ остальные части про
екта в направлении дальнейшей детализации и углубления про
работок. Заканчивается работа технологической (механико-тех
нологической) части проекта окончательной компоновкой обору
дования. 1$ процессе выполнения этого этапа уточняется трасси
ровка трубопроводов и обвязка аппаратов, геометрия аппаратов, 
расположение штуцеров, приборов, люков и обслуживающих пло
щадок, уточняются и корректируются задания другим частям 
проекта: монтажно-технологической, архитектурно-строительной 
и т.д. При этом может возникнуть необходимость в корректиров
ке первоначальной технологической схемы и соответственно в пов
торном выполнении работ, включенных в первоначальные этапы 
проектирования. Завершается проектирование составлением смет 
п спецификаций.

Аналогичная последовательность работ выполняется для каж
дого варианта технологической схемы, в результате чего выби
рается наилучший. Следует отметить, что отсеивание некоторых 
вариантов может происходить при выполнении любого из этапов 
проектирования.

1.3. Содержание проекта

Проект (рабочий проект), разработанный проектной организаци
ей, передается заказчику для последующего утверждения в уста
новленном порядке. После утверждения он является основанием 
для планирования и финансирования строительства этого объекта, 
заказа основного оборудования, а также заключения договора 
подряда на капитальное строительство.

('одержание проекта (рабочего проекта) регламентируется со
ответствующими нормативными документами и излагается 
н нескольких разделах. При двухстадийном проектировании про
ект состоит из семи разделов, а при одностадийном — из четырех.

Проект содержит следующие разделы: общую пояснительную 
записку; технологию производства; строительные решения; орга
низацию строительства; жилищно-гражданское строительство; 
сметную документацию; паспорт проекта. В рабочем проекте от
дельные разделы объединены.

О б щ а я  п о я с н и т е л ь н а я  з а п и с к а  проекта со
держит краткую характеристику всех частей и выходные данные 
"о каждой из них. Это данные по технологии (сырьевая база, 
номенклатура, качество и технический уровень продукции, све
дения о потребности в топливе, воде, тепловой и электрической 
энергии, трудовых ресурсах и т. д.); экономические показатели
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н сравнении с лучшими показателями аналогов; решения и пока
затели по генеральному плану, транспорту, эффективности ка
питальных вложений и используемым достижениям науки и тех
ники; проектные решения по комплексному использованию 
полезных ископаемых, отходов производства, вторичных энерго
ресурсов; мероприятия но охране окружающей природной сре
ды и т. д. В графической форме приведены чертежи ситуацион
ного плана размещении предприятии и схемы генерального плана.

Раздел « Т е х н о л о г и я  п р о и з в о д с т в а »  содержит 
детальную характеристику принятых технологических решений, 
их соответствие достижениям в области технологии, оборудования 
и материалов, обоснования численности производственного пер
сонала; решения по вопросам тепло- и энергоснабжения, автома
тизации управления процессами и производством и т. д. В этом 
разделе даются чертежи технологических схем, компоновки обо
рудования, грузопотоков, электроснабжения и т. д.

Раздел « С т р о и т е л  ь и ы е р е ш е н и я» содержит крат
кое описание и обоснование решений архитектурно-строитель
ных, по снижению производственных шумов и вибраций, бытово
му и санитарному обслуживанию работающих и т. д. В виде чер
тежей приводятся планы, разрезы и фасады сооружений, схемы 
трасс инженерных и транспортных коммуникаций.

С м е т н а я  д о к у м е н т а ц и я  содержит данные по сто
имости проектируемых предприятии в виде сметных расчетов, 
входящих в проект (рабочий проект) и в состав рабочей докумен
тации.

Рабочая документация для строительства предприятия со
держит рабочие чертежи, разрабатываемые в соответствии с тре
бованиями государственных стандартов; сметы с оценкой стро
ительной стоимости; ведомости объема строительных и монтаж
ных работ; ведомости и сводпые ведомости потребности 
в материалах; спецификации на соответствующие виды оборудова
ния.

При разработке рабочей документации заказчик передает 
проектной организации всю необходимую информацию по обо
рудованию индивидуального изготовления, в том числе по обо
рудованию единичного изготовления, головному образцу и импорт
ному оборудованию.

Проектирование по сути ориентировано на создание перспек
тивной продукции, материалов, оборудования и т. д. Поэтому 
закладываемая в проект технология, используемые методы стро
ительства должны не только соответствовать современному уров
ню технического прогресса, но и отвечать прогнозам перспектив
ного развития данной отрасли промышленности.

Существующая практика проектирования не позволяет отра
зить все многообразие связей между различными частями проекта 
и соответственно между соисполнителями. Даже автом атизация
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проектных работ на каждом из стадий проектирования не дает 
ожидаемого эффекта. Поэтому существующая организация про
цесса проектирования нуждается в существенной перестройке. 
Этого требует как теория системного анализа, так и современное 
состояние в области вычислительной техники и математического 
моделирования.

Для повышения эффективности процесса проектирования и 
проектных разработок необходимо: а) создание методологии авто
матизированного проектирования на основе принципов систем
ного анализа, что приведет к изменению как структуры проект
ной организации, так и научной базы; б) техническое перево
оружение проектных организаций па основе вычислительной 
техники, внедрение ЭВМ на всех этапах разработки проекта; в) под
готовка и переподготовка специалистов в области автоматизи
рованного проектирования; г) обеспечение более тесного взаимо
действия между исследовательскими, экспериментальными и 
проектными работами.

Процесс проектирования необходимо организовать таким об
разом, чтобы проектировщик в основном занимался проработкой 
различных вариантов проектных решений, а не изготовлением 
чертежей и другой документации. Решение указанных задач 
призваны обеспечить САПР, АСИИ, АСУ, в перспективе объеди
ненные в интегрированную автоматизированную систему на базе 
распределенных вычислительных сетей индивидуальных и кол
лективных пользователей.



Глава 2
МЕТОДОЛОГИЯ АВТОМАТИЗАЦИИ ПРОЕКТИРОВАНИЯ 

ХИМПЧЕСК11X ПРОИЗВОДСТВ

Процесс проектирования химических производств как объект 
автоматизации представляет собой сложпую кибернетическую 
систему по сбору и целенаправленной переработке входной науч
но-технической нпформацнн для проектно-конструкторских раз
работок в выходную информацию в виде проекта нового произ
водства. При этом отличительной особенностью полученных ре
зультатов проектирования является то, что они, по существу, 
играют лишь роль прогноза, достоверность которого будет под
тверждена (опровергнута) после воплощения объекта в металле. 
От того, насколько проработана и адекватно воспроизводится 
на этапе проектирования технология, насколько совершенно 
оборудование, средства анализа, контроля и управления, и будет 
зависеть реальность проектных решений.

Развитие химических производств характеризуется значи
тельным усложнением самих технологических схем, созданием 
энерготехнологических циклов, совмещенных технологий, аппа
ратов сложных конструкций, работающих в условиях высоких 
давлений, температур и агрессивных сред. Проектировщику не
обходимо решать проблемы охраны окружающей природной сре
ды, применения новых .материалов, рассчитывать параметры на
дежности оборудования.

Все это качественно затрудняет работу проектировщика, 
требует проведения все большего числа расчетов, принятия ре- 
шепнй по вопросам, не до конца изученным. Однако современное 
химическое производство слишком сложное, громадное и дорого
стоящее, чтобы иметь возможность его разработки в натурных 
условиях. Поэтому расчет остается основным методом проекти
ровщика, необходимо лишь постоянное его совершенствование.

Решая проектные задачи, специалисты уже давно начали рас
членять процесс проектирования на отдельные стадии, а стадии, 
в свою очередь, на отдельные проектные операции. По мере услож
нения проектируемых объектов изменялись также и приемы про
ектирования. Появился макетный метод, позволяющий, по суще
ству, вести непрерывный снптез всего объекта, качественно оце
нивать большое количество параметров проектируемого произ
водства (компоновку оборудования, строительные решения, 
удобство эксплуатации и т. д.). Вместе с тем количество работ по 
доводке объекта после его строительства не снижается, и зат
раты на эти работы уже не компенсируются ни совершенство
ванием приемов проектирования,ни увеличением численности 
занятых в проектировании людей. Необходимо кардинальное из- 
менепие методологии проектирования.

Проектирование, основанное на аналогии, опыте и интуи
ции проектировщика с привлечением ЭВМ для решения частных
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проектных задач, по позволяет в должной степени реализовать в 
народном хозяйстве достижения научно-технического прогресса. 
К основным недостаткам этого подхода можно отнести следующие: 
а) не всегда используются новейшие достижения науки и техники 
в области технологии и организации строительства в сил у слож
ности поиска и анализа соответствующих разделов научной инфор
мации; б) недостаточно прорабатываются вопросы повышения про
изводительности труда и снижения расходов материальных и 
энергетических ресурсов в силу сложности анализа всего много
образия технологических и иных проектных решений, что приво
дит к необходимости доработки на действующих производствах 
проектных решепий; в) невозможность просмотра альтернативных 
вариантов организации технологического процесса и соответ
ственно выбора оптимальных решений; г) отсутствие оптимиза
ции функционирования отдельпых процессов и тем более про
изводств в целом, что затрудняет возможность создания рецнкли- 
ческих схем и схем с использованием вторичных материальных 
и энергетических ресурсов; д) неоправданно завышается объем 
проектно-сметной документации; е) невозможность сбора, обработ
ки и учета статистики отказов оборудования, что не позволяет 
гарантировать надежность функционирования технологической 
схемы; ж) длительные сроки проектирования н выхода па 
проектную мощность не позволяют создавать производства, от
вечающие уровню развития технологии к моменту освоения про
изводства; з) система инженерных расчетов, излагаемая в методи
ческих рекомендациях по проектированию, обычно базируется 
на упрощенных методиках и не предусматривает широкого при
менения экономико-математических методов. При этом рекомен
дуемые методы проектных расчетов не предусматривают совмест
ного решения смежных задач, а окончательный вариант проекта 
принимается на основе аналогий и опыта проектировщика.

Проектировщик должен иметь возможность предварительной 
проработки нескольких вариантов решений с тем, чтобы впослед
ствии выбрать наилучший, учитывая технологию, оборудование, 
материалы. Однако организация современного процесса проек
тирования такова, что нужно, как правило, выпускать заказную 
документацию до начала проектной проработки. В этих условиях 
получение оптимальных проектных решений становится бес- 
смысленным, так как в дальнейшем все сводится к попыткам 
как-то обновить выбор уже заказанных аппаратов, машин, тру
бопроводов.

Затраты на проектирование составляют несколько процентов 
от общей стоимости строительства производства. Эти несколько 
процентов в настоящее время не позволяют создать оптимальный 
проект. Поэтому экономия в затратах иа проектирование обора
чивается серьезными издержками при строительстве и эксплуата
ции производства.
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Получается, что проектироианис отстает от темпов разви
тия науки. Но чем в меньшей степени используются научные 
достижения при проектировании, тем больше разрыв между нау
кой и практикой проектирования, что в итоге сказывается на раз
витии не только экономики страны, но и науки. Исследо
вания действии как отдельных специалистов, так и коллективов 
проектировщиков в процессе создания проекта показали, 
что 30—40% времени тратится на согласование отдельных частей 
проекта, около 50—60% — па выполнение эскизов, чертежей, 
расчетов, составление проектной документации и только 10—20% 
используется на творческое осмысление задачи [1]. Кроме того, 
решения принимаются без вариантной проработки, а в основе 
расчетов и согласований обычно лежат укрупненные показатели, 
на основании которых и выполняется корректировка решении по 
совокупности показателей. При такой практике проектирования 
вряд ли следует ожидать получения оптимального с технологиче
ской и экономической точек зрения проекта.

Одним из радикальных способов решения проблем, стоящих 
перед проектными организациями, является автоматизация про
цесса проектирования. В связи с этим неизмеримо возрастает 
роль модельных методов проектирования, основанных на матема
тическом моделировании и макетировании с отработкой отдельных 
явлений (процессов) на физических моделях. В этих условиях 
большое значение приобретает тщательный анализ опыта рагзработ- 
кии внедрения отдельных программ, технологических линий и САПР 
на уровне проектного института.

Анализ работ по автоматизации проектирования в химиче
ской промышленности показал, что можно выделить три основных 
этапа автоматизации, качественно отличающихся друг от друга 
[II: а) автоматизация отдельных рутинных работ и иебольших 
инженерных расчетов при отсутствии автоматизации процесса при
нятия решений; б) автоматизация сложных задач и комплексов 
задач, массовое решение оптимизационных задач, хранение огром- i 
ных массивов информации в памяти ЭВМ и соответственно инфор
мационное обеспечение традиционного проектирования, создание 
библиотек программ различной направленности; в) создание САПР, 
которые на основе соответствующего математического обеспечения 
позволяют автоматически принимать решения по .многим вопросам 
стратегии проектирования н выбора адекватных методов решения 
из имеющихся библиотек.

На современном этапе на базе высокопроизводительных средств 
вычислительной техники интенсивно развивается теория и прак
тика создания САПР — комплекса специальным образом орга
низованных элементов, предназначенных для преобразования 
абстрактных представлений об объекте в форму документа 
(проекта) и управления им в условиях ограниченности ресурсов.
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2.1. Декомпозиция задачи проектирования

По своей сути проектирование представляет собой многоуровне
вый итерационный процесс последовательной детализации и оп
тимизации проектных решений. Схематично это можно предста- 
нить как последовательное выполнение стадий синтеза вариантов 
проектных решений; оценки и выбора допустимых (физически 
реализуемых) решений; выбора наиболее рационального варианта 
проектного решения; принятия окончательного варианта проекта.

Опыт показывает, что традиционная практика проектирования 
даже при использовании типового проекта или макетов не позво
ляет «просмотреть» в указанной схеме более одного-двух вариан
тов, в то время как их количество при проектировании современ
ного химического производства практически бесконечно. Поэтому 
выбор оптимального варианта проекта даже в упрощенной по
становке задачи не может быть выполнен в приемлемые сроки 
вследствие вычислительных трудностей и высокой размерности.

13 связи с этим традиционно проектировщик интуитивно при
меняет метод функциональной декомпозиции, представляя об
щую задачу в виде последовательности более простых подзадач, 
либо имеющих решение, либо не представляющих затруднений. 
Сама структура проекта (наличие частей), а также проектного 
института (наличие подразделений) является Следствием приме
нения декомпозиционного подхода к решению задачи проектиро
вания.

При проектировании химического производства исходная 
задача последовательно делится на некоторое число функциональ
ных подсистем до уровня элементов или аппаратов. Например, 
при выполнении стадии технологического проектирования все 
производство сначала делится па отделения (подготовки сырья, 
химическое превращение, выделение продуктов), затем на сово
купности однотипных аппаратов (реактора, ректификационных 
колонн, тенлообменных систем и т. д.). Полученная в результате 
декомпозиции система представляет собой ориентированный граф, 
каждой вершине которого сопоставлен аппарат (группа аппара
тов), а дуги характеризуют информационные потоки. Следователь
но, этим графом можно отобразить задание в проект, т. е. собствен
но проектирование. Эту иерархическую структуру можно нптер- 
прстнровать как сетевой график проектирования (изготовления 
проекта).

Таким образом, полная декомпозиция сложной системы (про
цесса проектирования) является многошаговой. Опыт показывает, 
что чем больше разнородных параметров и уровней имеет систе
ма, тем большее число шагов имеет декомпозиция до потучеиня 
разрешимого сетевого графика. Может оказаться, что па некото
рых уровпях графа возможно дополнительное ветвление в зависи
мости от исходных данных, т. е. данных более высокого уровня.



28 I. Прицосг n p iH 'K T i ip u iin iM i i i  к » к  объект а в т о м а т и з а ц и и

В результате появляются альтернативные варианты, вносящие не
однозначность графа как сетевого графика. Устранение альтер
нативности обычно достигается внесением дополнительной инфор
мации на данном уровне декомпозиции.

Следует заметить, что ориентированный граф дает лишь по
тенциальную возможность реализации отображения, поскольку 
зависит от сложности систем, с которыми ассоциированы вершины. 
Хотя по условию декомпозиции задачи варианты проще, чем исход
ная, все же они могут оказаться весьма громоздкими для непо
средственной реализации. Поэтому возникает вопрос о выборе 
таких наборов подзадач, которые бы определяли простые элемен
тарные отображения с тривиальными решениями, т. е. о выборе 
базисных подзадач. Такого рода подзадачи накапливаются на 
основе практики проектирования, анализа типовых решений на 
отдельных уровнях иерархии создания проекта.

Набор базисных подзадач (функций), обычно реализуемых 
одним или несколькими алгоритмами, является наиболее содер
жательной частью систем проектирования и отражает уровень 
автоматизации процесса проектирования, а также в значительной 
степени определяет качество выпускаемых проектов. По существу, 
это математические модели, используемые на отдельных стадиях 
проектирования.

Построение иерархической структуры (графа) разработки проек
та, глубина декомпозиции зависят от степени математической 
проработки этапов проектирования. При наличии пакетов при
кладных программ, реализующих функции частей проекта, про
ектирование будет вестись практически в автоматическом режиме 
и декомпозиция исходной задачи может выполняться до этого 
уровня. Одпако это не означает, что функции частей проекта од
нозначные и неизменные. Сами по себе части проекта также 
функционально организованы и ориентированы на выполнение аль
тернативного набора функций в зависимости от исходных дан
ных. Можно сказать, что нх функции достаточно отработаны, что
бы относиться к ним как к чему-то законченному. Рассмотрен
ная ситуация соответствует автоматизации проектирования на 
самом верхнем уровне декомпозиции задачи. Ясно, что при раз
работке математического обеспечения частей также используется 
стратегия декомпозиции.

Математические решения задачи разработки проекта методом 
декомпозиции формулируются как определение оптимального 
значения некоторой целевой функции q> для всех возможных ва
риантов топологии Pj,  Pj  d  Я  (каждый из которых характери
зуется набором переменных и параметров), путем разделения об
щей задачи Р  на ряд подзадач и выделения множества перемен
ных декомпозиций Т,  определяющих условия объединения ре
шений подзадач, таким образом, чтобы выполнялись следующие 
условия:
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р  =  I Р'\ Г  =  р { и  Т\ / » п * " П - - - П * ,уФФ- (^-1)

Тогда выбор оптимального варианта декомпозиции исходной за
дачи проектирования на совокупность подзадач Р ‘ должен осу
ществляться таким образом, чтобы зпачение ср было оптимальным:

<р*(Р )=  opt ( 2 ф ( ^ ) )  =  
р ' с я  >

=  opt ( 2 ф  (Р} и  Т ) =  opt {opt В Ф; (Р} и  Г)]}, (2.2) 
р 'ср . г  i р с р  т >

где ф* (Р’ U Т) — оптимальные значения критериев эффектив
ности подзадач. Из (2.2) следует, что решение задачи декомпози
ции представляет собой типичную задачу двухуровневой оптими
зации, когда сначала находится оптимум частных решений (под
задач), а затем и общей по параметрам декомпозиции.

2.2. Функциональная структура системы автоматизированного 
проектирования

Ранее было показано, что традиционное проектирование химичес
ких производств даже с использованием ЭВМ — весьма слож
ный и трудоемкий процесс, выполняемый различными специали
зированными коллективами проектировщиков. При этом один 
коллектив, например, занимается подбором катализаторов и 
определением параметров реакторов, другой — разрабатывает 
м етоды  разделении продуктов химического превращения, третий — 
подбором материалов, оборудования и т. д. с широким привлече
нием  аналогий и типовых решений. Вынолпепные исследования 
но отдельным узлам объединяются в технологические схемы и 
апробируются на лабораторных и пилотных установках. Резуль
таты  экспериментальных исследований в порядке обратной связи 
поступают к проектировщикам и являются основой для внесения 
изменений и усовершенствований на любой стадии обработки 
проекта.

На современном этапе развития метода математического моде
лирования прикладное математическое обеспечение, используе
мое на каждой из стадий и по каждому из процессов, достаточно 
развито и позволяет решать весь комплекс задач на высоком 
научно-техническом уровне. Используемые пакеты программ 
на основе исходных данных осуществляют весь комплекс расчетов 
п в качестве выходной информации способны давать значения тех
нологических и конструкционных параметров, экономические оцен
ки и т. д., т. е. данные, не только определяющие отдельные 
стадии проектирования, но и характеристики их взаимосвязи.

Совершенствование прикладного математического обеспечения, 
средств вычислительной техники н информационной базы поз
воляет перейти от тиражирования химических производств на
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основе опыта эксплуатации и интуиции проектировщика к соз
данию новой идеологии проектировании — автоматизированного 
проектирования. В современной постановке проблема автомати
зированного проектирования представляется как целенаправ
ленный поиск оптимального варианта проекта на основе макси
мального использовании достижений науки и техники.

Для создания САПР недостаточно наличия пакетов прикладных 
программ для решения как отдельных задач, так и расчета сово
купности аппаратов. Необходима новая методология проектиро
вания. Несмотря на имеющийся опыт разработки систем, мето
дология автоматизированного проектирования как наука еще не 
сформировалась. А втом атизации проектирования, по крайней 
пере в практических приложениях, находится на уровне искусства, 
большинство решений принимается на основании интуиции, 
а сравнительная оценка различных методов затрудняется из-за 
отсутствия достаточного статистического материала.

Что и принципе отличает автоматизированное проектирование 
от обычного использования ЭВМ для выполнения проектных рас
четов, так это то, что автоматизированное проектирование ориен
тировано на использование систем, а не разобщенных наборов 
программ.

Основная концепция автоматизированного проектирования 
состоит в том, чтобы рассматривать САПР как системный инстру
мент для использования во многих областях и относиться к опыту, 
программам, вычислительной технике как к методам.

Автоматизированное проектирование и разработка систем 
(создание САПР) находится в сфере интересов института систем
ных исследований. Первоначально было принято решение не да
вать формального определения САПР (для расширения свободы 
действий на ранней стадии исследований в этой области). В связи 
с этим развивается несколько подходов к разработке САПР.

Подходы, в которых САПР рассматривается как методологи
ческая наука, в основном мотивировались практическими пот
ребностями активизации промышленного проектирования. Это 
нашло выражение в рассмотрении САПР как комплекса вычис
лительных средств (программного обеспечения и техники), на 
основе которых стали формироваться системы для решения проект
ных задач и комплексы системных методов для их стыковки. 
Одним из определений САПР, которое может быть выведено на 
основе такого подхода, является следующее: САПР — есть объеди
нение соответствующей вычислительной техники и модулей про
граммного обеспечения с целью решения проектных задач 
в конкретной области приложения.

В соответствии с этим определением САПР есть программно- 
машинный комплекс, состоящий из технических средств, систем
ного и прикладного математического обеспечения и средств веде
ния диалога.
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Другой более академический подход к определению автомати
зированного проектировании состоит в рассмотрении всех аспек
тов проектирования, включая социальную, экономическую и 
техническую деятельность, и в применении фундаментальных 
основ системного анализа для локализации и определения роли 
этой деятельности в общем комплексе промышленно развитого 
общества. Первоочередное внимание при таком подходе уделяется 
процессам принятия решений, ведущих к выбору частных объек
тов проектирования, определению факторов, влияющих на при
нятие этих решений, и выявлению законов, определяющих влия
ние этих факторов друг на друга. В соответствии с этим под
ходом САПР можно определить следующим образом: САПР — 
есть средство оптимизации принятия решений путем обобщения 
созидательной активности и создания некоторой синтетической 
теории проектирования, положения которой могут быть воплощены 
в конкретных программах.

Что характерно для этих определений, так это внешне второ
степенная роль технических средств, хотя вычислительная тех
ника является базой, усилителем и ускорителем интеллектуаль
ных возможностей человека. В этом смысле интересно определен 
ние суперЭВМ: «СуперЭВМ — это ЭВМ, которая, отстает только 
на одно поколение от задач, над проблемами решения которых 
работают в настоящее время ученые» [2]. Тем самым подчерки
вается важность программного обеспечения, раскрывающего пред
метную область и определяющего стратегию принятия решений.

Приведенные определения САПР, по существу, характеризуют 
целевое их назначение. Первое относится к конкретной области 
приложения. Так, в соответствии с общеотраслевыми руководя
щими методическими материалами но созданию САПР [3J, послед
н я я  определяется как «организационно-техническая система, 
состоящая из комплекса средств автоматизации проектирования, 
взаимосвязанного с подразделениями проектной организации, 
и выполняющая автоматизированное проектирование». При этом 
под комплексом средств автоматизации понимается совокупность 
средств методического, программного, технического, информаци
онного и организационного обеспечения. Что касается второго 
определения САПР, то оно в большей степени ориентирует па 
развитие систем, способных решать проблемы на уровне искусствен
ного интеллекта.

Исходя из традиционной практики проектирования (см. гл. 1), 
можно выделить четыре этапа, выполняемых с использованием
• *НМ в той или иной степени. Эти этапы отражают не только 
сложность решения задачи разработки проекта, но и его итера
ционный характер. Естественно, при конкретной реализации 
САПР функции этапов могут перераспределяться или объединять
ся в зависимости от исходной концепции разработки системы.

К о н ц е п т у а л ь н о е  п р о е к т и р о в а н и е  — связано.
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с определением потребности в продукции на основании ры
ночных данных, промышленности, планового развития отрасли 
и т. д. и включает процессы разработки и принятия решений, 
ведущих к описанию проекта в общих чертах. На этом этапе 
основное внимание уделяется анализу ранее известной аналогич
ной или конкурирующей продукции, анализу патентов, стандар
тов, оценке источников сырья, рынков сбыта. Для этого должны 
быть средства для проведения предварительных вычислений с 
целью проверки осуществимости идеи, получения предваритель
ных экономических оценок и т. д. Этот этап является самым от
ветственным, поскольку основывается на современном уровне 
развития технологии, состоянии научных разработок, прогно
зирующей силе проектировщиков. Для получения реалистиче
ских оценок САПР должна обладать интеллектуальными свой
ствами, адекватно отображать предметную область. Функции 
этапа, по существу, состоят в разработке задания на проектиро
вание.

П р о е к т н ы й  а п а л п з — связан с явным (физическим) 
или модельным анализом предложенной схемы получения про
дукции. Здесь требуется точное определение топологии объекта, 
параметров сырья и выходной продукции, источников энергии 
н т. д. Чаще всего физическая реализуемость идеи проверяется 
на основании аналогов производства или экспериментальных ла
бораторных исследований. Эти данные являются базовыми для 
формирования технологической (принципиальной) схемы про
изводства. Однако многовариантность ее реализации не позволяет 
априори сделать оптимальный выбор без использования ЭВМ. 
Дороговизна и сложность экспериментального обследования дик
туют настоятельную необходимость выбора технологической схе
мы методом математического моделирования. На этом этапе во 
многих случаях эффективным является наличие возможности 
непосредственного изменения схемы в интерактивном режиме, 
так как исключается анализ заведомо нереализуемых вариантов. 
Этот этап можно интерпретировать как предварительную про
работку проекта.

Д е т а л ь н о е  п р о е к т и р о в а н и е  — состоит в проек
тировании всех аппаратов и установок, необходимых для произ
водства продукции. Определяются конструкционные характеристи
ки оборудования, взаимосвязи между отдельными стадиями про
изводства, оцениваются возможности вторичного использования 
энергетических потоков, т. е. формируется окончательный ва
риант технологической схемы, удовлетворяющий требованиям 
замкнутости энергетических и материальных потоков. Два 
последних этапа проектирования тесно взаимосвязаны и часто  
выполняются как один, особенно при ограниченном количестве 
вариантов технологических схем. Дело в том, что проектный 
анализ в силу многовариантности задачи обычно выполняется
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по упрощенным математическим моделям единиц оборудования 
и, таким образом, имеет основной целью расчет .материальных 
и энергетических потоков схемы. Однако в этом случае имеется 
вероятность потери оптимального варианта вследствие прибли
женного характера используемых моделей, т. е. неучета «тон
костей» процесса. Диалоговый или интерактивный режим выпол
нения проектного анализа позволяет на основе опыта специалиста- 
технолога сделать выбор в пользу того или иного варианта, одна
ко не гарантирует получение именно оптимального. Поэтому 
целесообразнее выполнять этот этап по точным моделям отдель
ных процессов, предварительно сократив область поиска на осно
вании, например, анализа физико-химических и других свойств 
сырья, эвристических правил, промежуточных результатов, эко
номических оценок и т. д.

П о д г о т о в к а  п р о е к т н о й  д о к у м е н т а ц и и  — 
состоит в увязке разработок предыдущих стадий в виде выход
ной документации. В интегрированных системах проектирования 
этот этап включает создание систем управления производством, 
обработку коммерческой информации, оценку перспектив про
изводства.

Выделенные этапы проектирования, очевидно, не являются 
строго последовательными в процессе разработки проекта. От 
каждого из них может потребоваться возврат на предыдущие эта
пы для уточнения или изменения данных или частных решений. 
Только документация является фактическим итогом выполнения 
всех этапов. •

Точность решения задач на каждом из выделенных этапов 
определяется совершенством математического обеспечения. Боль
шинство моделей отдельных процессов в настоящее время разра
ботано в проверочном варианте и предполагает широкое исполь
зование экспериментальных данных дли уточнения отдельных 
параметров. Таким образом, проектирование, в соответствии с 
выделенными этапами, можно рассматривать как многократное 
моделирование при различных наборах входных параметров, 
изменении топологии производства и режимных параметров от
дельных моделей для поиска их оптимального сочетания. Отсут
ствие экспериментальных данных для уточнения параметров от
дельных моделей лишь увеличивает затраты машинного времени, 
поскольку расчет будет производиться при изменении корректи
рующих параметров модели в некотором диапазоне.

Рассмотренная технология проектирования но количеству 
этапов отличается от традиционной, однако охватывает весь круг 
«опросов, которые необходимо решать. Вообще, даже и при сохра
нении этапности разработка проекта с помощью САПР отличается 
содержанием и объемами выполняемых операций.

Очевидно, разрабатываемая САПР должна соответствовать 
определенным требованиям, характеризующим ее место в сфере

2 В. В. Кафаров, В. Н. Ветохин
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деятельности проектировщика. Эти требования возникают на 
основе ряда вопросов, на которые должен ответить разработ
чик, приступая к созданию САПР, а именно [4]: как САПР будет 
связана с другими промышленными процессами, такими, как 
производство, учет, традиционное проектирование; каким об
разом влияют экономические оценки на процесс создания САПР, 
например: как можно быстро и в максимальной степени окупить 
затраты на создание САН Г’; какие подсистемы, в виде автоном
ных или зависимых, необходимо выделить; каким образом 
пользователь будет общаться с системой: какого рода необходим 
язык взаимодействия; каким образом писать прикладные 
программы, в частности, на каком языке программирования; 
какое системное математическое обеспечение необходимо при 
написании программ при создании САПР; какая необходима 
вычислительная техника, включая периферию; как скоро сис
тема может быть введена в эксплуатацию, как и каким образом 
возможно ее расширение; в чем будет состоять процесс обу
чения пользователя, как долго он может продолжаться; ка
кая сопроводительная документация к системе необходима; ка
ков необходимый обслуживающий персонал для поддержания 
и ведения системы.

На отдельные вопросы достаточно просто ответить, однако в 
совокупности ответ затруднителен даже для опытного системного 
программиста. В идеале разработчик должен быть специалистом 
как в области вычислительной техники, так и в области конкрет
ного приложения системы.

Следует заметить, что при использовании САПР изменяется 
содержание работы проектировщика. Действия проектировщика 
заключаются в принятии решений, однако при использовании 
САПР решения на нижнем уровне принимаются алгоритмами, 
находящимися в памяти ЭВМ. Если ранее проектировщик при
нимал решения на всех уровнях подготовки проекта, то исполь
зование САПР освобождает его от обдумывания результатов про
межуточных решений. Он как бы теряет специализацию.

Изменяется и статус работы проектировщика. В процессе вво
да в эксплуатацию САПР проектировщик, который использует ее, 
постепенно приобретает более высокий статус по сравнению с тем, 
кто выполняет работу без ЭВМ. Однако это временный, локальный 
и относительный эффект. Более тонкий эффект состоит в том, что 
если при традиционном проектировании решение с высшего уров
ня передается на нижний в виде обязательных установок, то при 
использовании САПР такая иерархия нарушается. А л го р и т м ы  
принимают решения на нижнем уровне и являются установками 
для специалистов более высокого уровня. При возникновении 
такого несоответствия статусов проектировщиков возможно от
вержение вычислительной техники безотносительно к ее возмож
ностям.
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Разработка САПР по глубине проработки и разнообразию 
решаемых задач является комплексной проблемой, спязанпой с 
целевым объединением достижений в области химической техно
логии, формализации математических описаний процессов, вы
числительной техники, вычислительной математики, логиче
ского и лингвистического анализа. При ориентации на широкого 
пользователя каждый из этих вопросов должен быть проработан 
до алгоритма; совершенство системы в конечном счете определяет 
частоту ее использования и широту круга пользователей.

Целью создапия САПР является концентрация прикладного 
математического обеспечения в форме, позволяющей активпое 
ее применение при решении практических задач. А это значит, 
что система должпа содержать совершенные алгоритмы и доступ
ные широкому пользователю средства обеспечения диалога. Она 
должна на любом этапе разработки находить пользователя, чей 
опыт эксплуатации поможет конкретнее определить направления 
дальнейшего совершенствовапия и развития.

И еще на одной сторопе проблемы хотелось бы остановиться. 
Модели и алгоритмы, объединяемые в систему, должны быть со
вместимы по языкам программирования, иметь унифицированную 
форму представления входной и выходной информации для 
облегчения обмена информацией, совместимы по единицам и з ь Лр - 
рения, точности, быть составленными на единой методологиче
ской основе. Опыт работы на ЭВМ показывает, что даже алгорит
мы, собранные в фондах, имеют весьма разнородные характери
стики, часто несовместимые между собой. Это обстоятельство 
делает необходимым паряду с разработкой структуры системы уде
лить значительное внимание (и, пожалуй, осповное) вопросам 
разработки алгоритмов расчета отдельных процессов.

Итак, создание САПР должно проводиться на оспове комплекс
ного рассмотрения проблемы проектирования путем решения, 
по крайней мере, трех взаимосвязанных задач: а) исходя из прин
ципов системного анализа, разработать иерархическую структуру 
проектируемого производства (группы производств), отражающую 
адекватно свойства последнего и вскрывающую причинно- 
следственные отношения между отдельными явлениями и стадиями 
(но существу, декомпозиция проблемы); б) на единой методологи
ческой основе разработать и систематизировать математические 
модели отдельных элсмептов технологической схемы, математи
ческое обеспечение диалогового взаимодействия; в) разработать 
принципы построения и структуру САПР, отвечающей современ
ном у уровню развития вычислительной техники и прикладного 
''«тематического обеспечения.

Концепции разработки САПР. На структуру и методологию 
построения САПР большое влияние оказывает принимаемый под- 
Х°Д к ее разработке и внедрению 15]. Возможны следующие три 
цодхода: система разрабатывается в целом во всех ее деталях,

2 *
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впедрением осуществляется по завершепию ее частей; поэтапная 
детальная проработка элементов САПР, впедренне в виде отдель
ных подсистем; разработка структуры всей системы с последующей 
постепенной детализацией подсистем и частей, сопровождающейся 
внедрением промежуточных разработок.

Первый подход ориентирован на решение четко определенного 
круга задач. В этом случае система имеет фиксированный состав, 
определенную логику проектирования и связи подсистем, что по
зволяет в окончательном виде сформулировать ее иерархиче
скую структуру. Система разрабатывается как единое целое и, 
как следствие, с более тщательной обработкой элементов, что 
гарантирует высокие ее показатели. Но такой подход требует 
огромных коллективов, средств и времени. Кроме того, исполь
зуемая логика проектирования противоречит основному смысло
вому назначению системы (универсальности, возможности реа
лизации различной л о г и к и  проектирования, постоянному разви
тию). Концепция целостности разработки системы вполне прием
лема при создании отдельных элементов или ориентированных 
пакетов программ, но вряд лн приложима к решению задач раз
работки проекта сложного производства.

Второй подход связан с поэтапной разработкой и внедрением 
отдельных элементов и подсистем. В этом случае речь идет, по 
существу, об автоматизации отдельных частей проекта в некотором 
смысле независимо, что затрудняет стыковку отдельных частей 
(подсистем) в единую систему, так как каждая разрабатываемая 
часть имеет свою специфику, структуру, не связанную с общими 
задачами всей системы. Кроме того, процесс разработки частей 
системы может быть рассредоточен во времени и не согласован 
по техническим и программным средствам. Типичными примера
ми неудовлетворительности такого подхода являются попытки 
создания отдельных систем из разрозненных, в различных ус
ловиях составленных отдельных программ и комплексов про
грамм. В этом случае требуется коренная перестройка в связи 
с изменившимися требованиями к их построению, оформлению 
и включению в систему.

Третий подход заключается в том, что определяется укрупнен
ная конфигурация всей системы с классификацией функций от
дельных частей, формируются общие принципы построения под
систем и их взаимодействия. Затем идет поэтапная совместная 
разработка частей (не обязательно всех сразу), наращивающая 
мощность системы и возможности для решения различных задач 
проектирования. Внедрение результатов производится непрерыв
но по мере разработки. В этом случае процесс создания системы 
не имеет «конца», можно говорить о различных очередях системы, 
каждая из которых по мере внедрения обладает все возрастаю
щими возможностями. Такой подход признан наиболее ц ел есо о б 
разным при разработке САПР и стал возможным благодаря уни



Глава 2. Методология автоматизации проектирования 37

фикации приемов программирования, вычислительной техники, 
формулированию принципов.

Основные принципы создании САПР. Как уже от.мечалось, 
переход к автоматизированному проектированию не исключает 
существующей в традиционном проектировании декомпозиции 
задач и объекта по функциональному назначению, разве что 
могут выделяться более обобщенные подразделения. Как и ранее, 
необходимо рассчитывать материальный и тепловой балансы 
хнмико-технологической системы (ХТС), характеристики обору
дования, решать задачи компоновки оборудования и т. д. Можно 
предполагать, что внедрение САПР позволит объединить решении 
этих задач без выдачи и оформления промежуточных документов, 
что сократит время проектирования. В связи с этим в САПР выде
ляются отдельные подсистемы по признаку решаемых задач 
(функциональные подсистемы) в рамках двух этапов — техноло
гического и общеинженерного проектирования.

В подсистеме работает не одна, а несколько десятков или даже 
сотен программ, и она постоянно модифицируется, развиваясь 
вглубь и вширь, расширяя свои функциональные возможности 
и класс решаемых задач. Поэтому система должна проектировать
ся так, чтобы вносимые изменения и дополнения не нарушали 
общей работоспособности и требовали минимальных затрат а ее 
поддержание. Другими словами, подсистема, развиваясь должна 
оставаться достаточно консервативной по отношению к САПР. 
IIo-видимому, следует считать, что работа над созданием педсистем 
и системы в целом — это многолетняя и постоянная форма дея
тельности проектной организации, и главное состоит в том, чтобы 
на начальном этапе работ выбрать концепцию разработки, позво
ляющую сохранить преемственность развития и усовершенство
вания системы.

Работы по созданию САПР имеют ярко выраженную отрас
л евую  специфику. Методы проектирования, многолетний опыт, 
нормативы, стандарты, общая организация работ — все это 
<клады  вал ось исторически, и поэтому лучшие отраслевые тра
диции в проектно-конструкторских работах должны быть сохра
нены  и развиты при создании САПР. Основываясь на этом опыте
11 нормативных положениях, а также на опыте применения ЭВМ, 
развитие САПР регламентируют специальными ГОСТами, обще
отраслевыми материалами, материалами проектных ПНИ, которые 
имею т целью упорядочить дальнейшее их развитие. Так, при со- 
•Дании и развитии САПР рекомендуется применять следующие 
оощесистемные принципы |3).

П р и н ц и п  в к л ю ч е н и я ,  предусматривающий включе
ние разрабатываемых в рамках проектных институтов подсистем
11 САПР без изменения их структуры и функций за счет специаль-
111,1 \ адаптирующих программ.

П р и н ц и п  с и с т е м н о г о  е д и н с т в а ,  предусматри
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вающий единство языка программирования, операционной системы 
и их расширителей па всех стадиях создания, функционирования 
и развития САПР.

П р и н ц и п  р а з в и т и я ,  предусм атриваю щ ий развитие 
САПР за счет вводимых в нее подсистем, организации связей 
между ними, интеграции баз данных с последующим переходом 
к имитационной системе, способной генерировать системы более 
низкого уровня.

П р и н ц и п  к о м п л е к т н о с т и ,  предусматривающий 
обеспечение связности проектирования отдельных элементов и 
всего объекта в целом на всех стадиях проектирования за счет 
предусмотренных компонентов САПР, осуществляющих ком
плексное согласование и контроль характеристик элементов и 
объекта в целом.

П р и н ц и п  и н ф о р м а ц и о н н о г о  е д и н с т в а ,  
предусматривающий использование терминов, символов, условных 
обозначений, проблемно-ориентированных языков программиро
вания и способа представления информации в подсистемах, сред
ствах обеспечения и компонентах САПР, установленных в отрас
лях соответствующими нормативными документами.

П р и н ц и п  с о в м е с т и м о с т и ,  предусматривающий 
совместимость подсистем по символам, обозначениям, кодам, 
информационным и техническим характеристикам структур свя
зей между подсистемами, средствами обеспечения и компонентами 
САПР на таком уровне, чтобы обеспечивалось совместное функ
ционирование всех подсистем и сохранилась открытая структура 
системы в целом.

П р и н ц и п  и н в а р и а н т н о с т и ,  предусматривающий 
универсальность подсистем, т. е. инвариантность к проектируе
мым объектам и отраслевой специфике, возможность работы 
как в системе, так и в автономном режиме.

Перечисленные принципы создания САПР не охватывают 
всего многообразия условий и требований системного проектиро
вания различных обеспечений, но они дают твердые установки 
в ключевых вопросах разработки и реализации САП Р.

Структура и состав САПР. Анализ работы проектных органи
заций химической, нефтехимической и нефтеперерабатывающей 
промышленности позволяет сделать ряд выводов относительно 
характерных особенностей и общности в номенклатуре выпол
няемых этапов проектирования.

Во-первых, производства с непрерывной технологией хими
ческой и смежных отраслей промышленности имеют целый ряд 
общих или аналогичных подразделений, что находит выражение 
и в идентичности соответствующих частей проекта и отделов 
проектных институтов (технологических,архитектурно-строитель
ных, электротехнических и т. д.). Имеющиеся различия носят 
скорее частный характер, нежели определяющий, настолько,
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.по необходима параллельная разработка соответствующего мето- 
шческого и программного обеспечения в проектных институтах 

( межных отраслей промышленности. Системные принципы соз
д а н и я  САПР (в частности, инвариантность подсистем) регламен
тируют нпвариантность к проектируемым объектам и отраслевой 
специфике. Тем не менее в тенденциях автоматизации проектиро- 
иання преобладает отраслевая ориентация.

Во-вторых, комплексная переработка сырья приводит к соз
д ан и ю  производств с энерготехнологическими циклами и совме
щенными технологиями, относящимися к различным отраслям 
промышленности. Задача разработки проекта такого производ
ства обычно выходит за рамки отраслевой САПР.

В-третьих, ряд различных по функциональному назначению 
подразделений проектного института выполняют структурно по
добные задачи проектирования, в основе которых используются 
одинаковые методы вычислительной математики (например, трас
сировка трубопроводов или синтез технологической схемы разде
ления методом ветвей и границ).

Все это свидетельствует о целесообразности концентрирования 
усилий по разработке САПР на базе общесистемных принципов 
и межотраслевом уровне. Модульная структура подсистем поз
воляет создавать программные комплексы широкого профиля 
и адаптировать последние к конкретным условиям генерацией 
соответствующей версии. Хорошим примером таких систем явля
ется операционная система (ОС), когда системное обеспечение 
генерируется под конфигурацию ЭВМ и класс решаемых задач.

В наметившейся тенденции создания САПР выделяются не
сколько уровней иерархии соподчинения, начиная от отраслевого
II. (»]. САПР отраслевой ориентации (например, САПР химиче
ской промышленности) является устойчивой категорией со своим 
научным потенциалом, ведомственными стандартами и нормати
вами, собственной номенклатурой объектов проектирования. Она
• вязана с системами более низкого уровня (подотрасль, проектный 
институт и т. д.) и снабжает их математическим, информационным, 
методологическим обеспечением общесистемного назначения. 
Самым нижним уровнем можно считать автоматизированные 
рабочие места проектировщика, имеющие профессиональную ори
ентацию (по используемому .математическому обеспечению), т. е. 
нацеленные на решение отдельных задач процесса проектирования.

САПР различных уровней связаны между собой, во-первых, 
""формационными потоками и, во-вторых, программными сред
ствами. При такой иерархии систем различных уровней возможна 
Реализация идеи генерации версий САПР для уровней проектной 
"Рганизации, подотрасли, группы однотипных объектов и т. д. 
•'то позволит сохранить единство концепций и принципов на всех 
Уровнях проектирования, а также обеспечит совместимость про- 
‘ раммного обеспечения. Состав, функции и выходная информа
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ция систем будет определяться спецификой работ проектного 
института (отдела) и принятым уровнем автоматизации проектных 
работ. Практическая реализация рассмотренной концепции соз
дания САПР осуществляется специально созданными центрами 
САПР при ведущих проектных институтах соответствующих 
министерств (ведомств).

Анализ функций и содержания частей проекта позволяет 
выделить несколько групп проектных работ, обладающих общими 
признаками или сходным характером операций, а именно: техноло
гическое. общеинженерное, строительное и сантехническое, тех
нико-экономическое проектирование (рис. 2.1). Естественно, такое 
деление условно. В зависимости от специфики проектируемого 
объекта возможно перераспределение частей между группами 
или их объединение. Но оно удобно с целью разграничения проект
ных работ по тематике действий и в некотором смысле определяет 
структуру проектного подразделения.

В качестве основных структурных признаков создания САПР 
целесообразно принять декомпозицию процесса проектирования 
на два этапа — технологический и общеинженерный.

Для первого этапа характерно создание индивидуальных 
подсистем, ориентированных на автоматизацию проектирования 
конкретных технологических производств (синтеза аммиака, произ
водства серной кислоты, первичной переработки нефти и т. д.). 
Соответственно для каждого приложения формируется специфи
ческий набор базисных подсистем (функций).

Д ля второго этапа создаются общеипженерные подсистемы, 
являющиеся практически типовыми для любого вида технологи
ческих производств (водоснабжение и канализация, сантехни
ческие задачи, электрообеспечение и т. п.). Подсистемы такого 
рода могут разрабатываться ведущими организациями соответ
ствующего профиля проектных работ с соответствующей адапта
цией их по отраслевым признакам.

Подсистемы и компоненты (см. рис. 2.1) интегрированы на уров
не общих технических средств, общего методологического, про
граммного и организационного обеспечений. Каждая из подсис
тем, в свою очередь, состоит из нескольких частей. Например, 
подсистема «Физикохимия», основной функцией которой является 
выдача требуемых характеристик (свойств, параметров) веществ 
и их смесей, должна содержать базы данных по свойствам, обо
рудованию, комплексы программ для расчета и прогнозирова
ния свойств и т. д. Подсистема «Генплан», основная функция 
которой — анализ вариантов генерального плана химического 
производства, состоит из алгоритмов выбора площадки строи
тельства, разработки объемно-планировочных решений и кон
струирования инжеперпых и транспортных коммуникаций. Ана
логично и для других подсистем установлены строго определенные 
функции.
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2.3. Технологическое проектирование

В основе любого химического (нефтехимического и т. п.) произ
водства лежит определенная технология, которая сочетает в себе 
достижения научно-технического прогресса в производственной 
и социальной областях деятельности человека. Создание произ
водств на уровне мировых образцов требует гармоничного раз
вития всех отраслей промышленности, связанных с реализацией 
технологии, их технической подготовленности. Только в этих 
условиях возможна эффективная реализация идеи.

Целью технологического проектирования является синтез 
оптимальной технологической схемы, расчет материально-тепло
вых балансов объекта, выбор типов и расчет параметров аппаратов 
и машин, разработка систем управления производством. Этот 
этап обычно (при создании новых производств) ведется иа осно
вании данных, полученных от головного НИИ, отвечающего за 
качество технологических решений, соответствие их мировым 
стандартам.

Основу технологического проектирования в САПР составляют 
математические модели (модули), которые позволяют не только 
создавать систему, но и повышают эффективность труда проектиров
щиков. Модульный принцип построения математических моделей 
(подсистем) позволяет использовать типовые решения иа отдель
ных этапах проектирования, строить разветвленные и гибкие 
вычислительные схемы. Однако, несмотря на очевидные преиму
щества, применение типовых модулей многоразового использо
вания может сдерживать творческую инициативу в плане разра
ботки оригинальных проектов. Поэтому необходимо иметь опти
мальное сочетание между типовым и оригинальным проектиро
ванием, что наиболее удобно реализуется в диалоговом режиме 
работы проектировщика с ЭВМ.

Этап технологического проектирования является, пожалуй, 
наиболее динамичным в САПР, поскольку математические модели 
отдельных процессов, методы анализа и синтеза технологических 
схем постоянно совершенствуются по мере развития теоретиче
ских основ химической технологии, методов вычислительной 
математики. Эта динамичность и позволяет оперативно вносить 
изменения в разрабатываемые проекты и действующие произ
водства на этапе реконструкции.

Многомерность и сложность задач проектирования не позво
ляют получить аналитическое решение для однозпачного выбо
ра панлучшего варианта реализации технологической схемы. 
П эту задачу приходится решать как задачу многокритериальной 
оптимизации численными методами путем анализа многих воз
можных вариантов. На этапе технологического проектирования 
решается именно эта задача, и эффективность ее решения зависит
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Анализ устой« 1Восги и 
синтез систем управления

Г  о

1 « -
Размещение
оборудования

Расчет экономических 
показателей проекта

Синтез 
технологи
ческой схемы

Оптимизация значений 
параметров процессов 
и схем

Расчет отдельных 
аппаратов

Расчет технологических 
схем

Рие. 2.2. Структура САПР технологического проектирования
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от точности математических моделей, характеристик вычисли
тельных средств.

Примерная структура САПР технологического проектирования 
приведена на рис. 2.2. Ее основу составляют: банк данных 
(БД) — информационное обеспечение, содержащее данные о свой
ствах перерабатываемых и получаемых веществ, параметрах 
оборудования и схем, экономические и технико-экономиче
ские показатели последних, информационно-справочные данные 
и т. д.; пакеты прикладных пррграмм (ППП) общего и специали
зированного назначения (алгоритмы решения задач оптимизации, 
модели аппаратов и технологических схем); алгоритмы синтеза 
технологических схем; алгоритмы конструкционного расчета и 
выбора оборудования, размещения оборудования; алгоритмы 
синтеза систем управления. Организационно САПР технологи
ческого проектирования состоит из ряда взаимосвязанных под
систем, принципы разработки, структура и состав которой под
робно изложены во второй части книги.

Благодаря динамичности системы математическое обеспече
ние н содержание баз данных постоянно обновляется по мере 
появления новых технологических решений, новых веществ. 
Оперативное ведение баз данных как наиболее важной и ответ
ственной части системы проектирования за качество разработок 
необходимо осуществлять на основе автоматизированного экспе
римента в рамках АСНИ. Вопросы автоматизации сбора и обра
ботки экспериментальных данных рассматриваются в следующей 
главе.

2Л.  Общеинженерное проектирование

Задачи этого этапа отличаются большим разнообразием по трудо
затратам, степени использования творческого труда. В процессе 
проектирования современного производства доля рутинного тру
да достигает 40%. Поэтому при решении задач этого этапа речь 
идет не только об автоматизации, но и механизации проектных 
работ. Конечным результатом процесса проектирования является 
комплект документов, чертежей, смет и спецификаций. При 
традиционном изготовлении этих материалов затрачивается 
труд большого коллектива проектировщиков. Первые разработ
ки САПР были ориентированы именно на механизацию этой 
части разработки проекта, особенно на составление специфика
ций и комплектование оборудования. С внедрением графических 
устройств все в большей степени функции изготовления чертежной 
документации передаются ЭВМ.

Следует отметить, что существующая практика разработки 
проектной документации в основном ориентирована иа неавто
матизированные способы проектирования и нуждается в сущест
венной перестройке. Основными недостатками изготовления про-
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сктп ы х и нормативных документов являются: а) отсутствие еди
ной стратегии и эффективных методов разработки на отдельных 
эта п а х , а также контроля результатов на отсутствие ошибок; 
сводны е документы практически составляются по завершению 
р азр аб о тк и  и контролируются только с точки зрения оформления; 
о) отсутствие единой формы представления данных об объекте 
р а зр а б о т к и , что затрудняет взаимопонимание участников работ 
(з а к а зч и к а , разработчика, строителя) и установление юридичес
ки оправданных правил их взаимодействия; в) устранение оши
бок осуществляется на самом последнем этапе работы, зачастую 
в неблагоприятных условиях (на объекте). Между тем специаль
ными исследованиями установлено, что основная доля ошибок 
при создании крупных промышленных комплексов приходится 
на этап  разработки задания на проектирование и этап проекта, 
причем  устранение их обходится тем дороже, чем позднее они 
обнаружены; г) существующие схемы обеспечения строек доку
м ентацией  и комплектация их оборудованием и материалами 
п ри вод ят  к задержке внесения изменений по обнаруженным 
о ш и бкам .

Упорядочение вопросов документообразования в САШ* поз
воляет существенно сократить сроки их изготовления, повысить 
качество и снизить затраты трудовых ресурсов.

Решение большинства задач общеинженерного проектирова
ния связано с объемным представлением объекта. Это компоновка 
оборудования, архитектурно-строительное проектирование, раз
раб отка генерального плана, трассировка основных и вспомо
гательн ы х  коммуникаций и т. д. При общем росте технического 
у р о вн я  проектных разработок ведутся интенсивно работы и в 
этой части проектирования. В результате на новой технической 
базе совершенствуется метод макетирования, а также развива
ется техника интерактивной графики на базе ЭВМ.

Макетирование. Объемные прототипы при создании тех или 
ины х объектов были, возможно, самыми ранними средствами ин
ж е н ер н ы х  замыслов людей. Зарубежные проектировщики начали 
интенсивно использовать макетирование в конце 40-х  — нача
л е  50-х годов 17). Первые макеты создавались в основном для 
п роверки  разработанных проектов, однако вскоре стало очевид
ным, что они позволяют весьма успешно предотвратить ошибки, 
часто возникающие на ранней стадии проектирования. Одно 
то л ь к о  снижение стоимости строительства за счет исключения 
проектн ы х  ошибок оправдывает применение макетов.

Использование макета в качестве инструмента проектиров
щ ика открыло для проектных организаций новые возможности, 
руководствуясь технологическими схемами, проектировщики 
компонуют модели оборудования и выполняют разводку моделей 
"трубопроводов непосредственно па макете, устанавливают мо
дели  строительных конструкций, оборудования, КИНиА, опор,
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подвесок и т. д. Это позволяет им лучше попять общую идею 
промышленной установки, проанализировать все аспекты про
ектирования и строительства, увязывая их во всем комплексе, 
и тем самым найти наилучшие решения множества вопросов 
доставки материалов, ведения строительства и монтажных работ.

Макетное проектирование целесообразно не во всех случаях. 
Стоимость макетов, которая может быть довольно высокой, 
оправдывает себя, когда сложность проектируемого объекта создает 
определенные трудности в процессе проектирования с исполь
зованием чертежей. Выгоды зависят от количества чертежей, 
которые заменил макет, точности выполнения и сложности 
самого макета.

Применение макета при проектировании может значительно 
сократить стоимость самого процесса проектирования. Опыт 
показывает [7), что при сооружении большинства нефтехимичес
ких и энергетических производств на долю монтажа трубопро
водов приходится около половины объема всех работ, от 13 до 
20% занимает монтаж оборудования, 10—20% падает на основ
ные строительные работы (например, фундаменты) и от 15 до 
20% — па монтаж электросистем и систем автоматизации. 
Фактическая стоимость проектно-конструкторских работ состав
ляет примерно 45% стоимости проекта, половина этих затрат 
приходится иа проектирование трубопроводов. Многие проект
ные фирмы называют различные факторы, влияющие на эконо
мическую целесообразность использования макетов, в том числе: 
а) возможность заставить субподрядчиков согласиться на более 
низкие цены за выполненные ими работы; б) сокращение общего 
времени на проектирование и строительство на 10—20%; 
в) сокращение графической документации на 10—40%; г) эконо
мию средств и материалов за счет сокращения общей длины 
труб, количества деталей трубопроводов и других элементов. 
По данным, получаемым со строительных площадок, при стро
ительстве двух производств примерно одинаковой сложности, 
но спроектированных макетным и графическим методами, 
в первом переделки составили 2,6% общих затрат времени на мон
таж трубопроводов, а во втором — 15,6%. Общая картина соот
ношения трудозатрат па проектирование графическим п макет
ным методами от общей стоимости проектируемого объекта при
ведена на рис. 2.3. Из графика следует, что трудозатраты по семи 
проектам снижаются на 16% при использовании макетного ме
тода проектирования, что составляет 1,2% от общей стоимости 
строительства предприятия.

Итак, основными преимуществами использования макетов 
при проектировании по сравнению с графическим методом явля
ются следующие: а) благодаря наглядности улучшается взаимо
связь и понимание между проектировщиками различных спе
циальностей, заказчиками и исполнителями, что способствует
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I

Рис. 2.3 . Зависимость трудозатрат на проектирование графи
ческим и макетным методами от общей стоимости проектируемого 
объекта
J — графический метод; I I  — макетный метод; 1— 7 — количество проек

тов

повышению качества проектов за счет более полного использо
вания опыта проектирования, а также улучшает координацию 
работ, ускоряет принятие решений и согласования и в конечном 
итоге сокращает продолжительность проектирования и строи
тельства объектов; б) имеется возможность более эффективного 
размещения производства уже на стадии предпроектных про
работок, увязки частей проекта и согласования, внесения изме
нений до начала строительно-монтажных работ; в) имеется воз
можность получения исходной информации для автоматизиро
ванного проектирования; г) благодаря опознавательной окраске 
дает наглядное представление о назначении отдельных узлов, 
что помогает прорабатывать вопросы обслуживания и ремонта;
д) благодаря наглядности макет является учебным средством 
для подготовки операторов и другого персонала; е) оставаясь 
в распоряжении строителей на все время строительно-монтажных 
работ, макет служит эталоном и постоянным справочным матери
алом.

Т и п ы  м а к е т о в .  Макеты паходят самое широкое при
менение в различных приложениях и отличаются масштабом, 
деталировкой, увязкой с окружающим ландшафтом проектиру
емых объектов. При проектировании промышленных объектов 
в химической и смежных отраслях промышленности исполь
зуются макеты, по существу, заменяющие графическое сопро
вождение проекта. Это ситуационные планы, компоновочные 
и проектные макеты.

Макет ситуационного плана используется иа самых ранних 
стадиях разработки проекта. Поскольку здесь не требуется
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Рис. 5.17. Обобщенная схема базы данных «Химия» (сетевые связн не показа
ны, НГ, ВГ — ннжняя и верхняя границы соответственно)

к другим моделям, например иерархическим и сетевым. При реа
лизации схем, которые прямо не поддерживаются конкретной 
СУБД, приходится идти на некоторые издержки.

База «Технологическое оборудование» в терминах СУБД 
КВАНТ-М отображена в один файл с именем STANDAKT (рис. 
5.20). Здесь левая колонка указывает порядковые номера строк 
(10, 20, 30 и т. д.), вторая — тип поля записи (02 обозначает про
стое поле, содержащее данные; 01 BG — начало повторяющейся 
группы, в которую входят все оставшиеся поля). Третья колонка
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•держит имена полей записи, по которым ведется поиск данных 
•'•азе. Четвертая и пятая колонки — форма н длина представле- 

и>| данного поля в базе соответственно (ASS указывает на то, что 
"•те является строкой символов в коде ASCII с длиной, указанной 
пятом столбце). Содержимое четвертой колонки ASN указывает, 

"> данные будут представлены в машинном коде количеством байт, 
"Держащимся в пятой колонке. Шестая колонка отражает факт 

принадлежности данного поля к ключевому. Остальные колонки 
"Держат системные характеристики ключевого поля. В этой
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подробной деталировки, оп может быть выполнен в масштабе
1 :100 и мельче. На нем обычно изображаются находящиеся 
на данной территории мосты, железные дороги, водоемы, реки 
и все основные строения, примыкающие к проектируемому про
изводству. Макет ситуационного плана позволяет получить об
щую оценку промышленной площадки и при проработке вариан
тов увязать проектируемые объекты с природными факторами, 
такими, как водоемы, рельеф местности, коммуникации.

Компоновочные макеты используются для выбора наиболее 
рационального варианта расположения зданий и сооружений 
в соответствии с технологическим процессом. Для его изготов
ления необходимы следующие исходные данные: перечень обору
дования (колонп, теплообменников, насосов и т. д.) с указа
нием их приблизительных габаритных размеров; технологи
ческая схема; технические требования к производственным по
мещениям.

Проектные макеты создаются с использованием предыдущих 
и отличаются более тщательной проработкой элементов схемы. 
На них устанавливаются модели технологического оборудова
ния, емкостей, трубопроводов, электрических коммуникаций, 
контрольно-измерительных приборов, отопления, вентиляции. 
Основное назначение проектного макета состоит в разработке 
оптимальной трассировки трубопроводов при минимальном коли
честве графической документации.

Проектный макет — это миниатюрная копия проектируемо
го производства. Законченный макет (рабочий макет) должен 
содержать все элементы будущего производства (отделения, 
цеха и т. д.), в том числе модели всех единиц оборудования, 
трубопроводов, строительных конструкций и других элементов 
проектируемого производства.

Макетирование промышленных объектов производится в соот
ветствии со стандартами [8, 9], определяющими размеры, марки
ровку, окраску, форму элементов макета. Для проектного макета 
принят масштаб 1 : 50, а для рабочего — 1 : 25.

И с х о д н ы е  д а н н ы е  д л я  р а з р а б о т к и  м а 
к е т а .  Макет создается на всем протяжении разработки проекта, 
и исходными данными для его создания являются результаты 
последовательных этапов проектирования, в первую очередь 
физические характеристики проектируемых объектов. Поэтому 
требуется тщательное планирование и строгое соблюдение оче
редности работ в течение всего процесса проектирования, четкое 
взаимодействие отдельных групп проектировщиков. При этом 
результаты работы групп всегда видны иа макете.

Макетирование не является средством автоматизации проек
тирования, а лишь методом или приемом, позволяющим путец 
организации «натурных экспериментов» на физических аналогах 
упростить процедуру получения документации. Еще более эффек-
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Рис. 2.4. Система трехмерной графики

тпиным этот метод стаповится в сочетании с фото- и киносъем
кой. Но неизменным остается его основное достоинство — на
глядность. Одпако макетный метод в традиционной форме не 
позволяет количественно оцепить качество полученного про
ектно-конструкторского решения, поскольку при этом исполь
зуются, как правило, лишь некоторые экспертные оценки, осно
ванные па опыте проектировщиков.

Д р у ги м  развитием метода макетпого проектирования явля
ется выполнение деталпровочных чертежей проектируемого объ
екта в изометрпи с помощью ЭВМ. Для этого на макете должны 
бы ть проставлены все необходимые типоразмеры, требуемые 
п р и в я зк и  (координаты) узлов как в плаве, так и по высотам. 
Но этой информации ЭВМ генерирует изометрическое изобра
ж ен и е проектируемого объекта. Если теперь изображению со
п о стави ть  программы оценки затрат на стронтельно-моптажные 
работы , материалы (например, трубопроводы), эстакады, допол
нительное оборудование (в зависимости от варианта компоновки), 
то имеется возможность выбора оптимального варианта компо
н овки , например, по критерию приведенных затрат.

Системы машинной графики. В отличие от макетирования 
системы машинной графики (в двух- и трехмерном простран
ствах) позволяют в значительной степени автоматизировать 
процесс изготовления чертежной документации. Их основу сос
тавляют графические дисплеи и графопостроители (подробнее 
см. гл. 6). Соответствующее программное обеспечение позволяет 

только получать изображения проектируемых объектов па 
"фане дисплея или в виде чертежа, но и проводить оптнмизаци-

* В. В. Кафаров, В. Н. Ветохин
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Рис. 2.5. Объем графических работ, выполняемых системой машин
ной графики
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Рис. 2 .6 . Сокращение объема ручного труда за счет машинной гра
фики

оаные расчеты по выбору оптимальных конструкционных и 
компоновочных решений. В САПР системы машинной графики 
обычно реализуются в виде АРМ проектировщика на отдельных 
мини-ЭВМ и работают в режиме диалога. Совместно с основпой 
ЭВМ они образуют, по существу, вычислительную сеть.

Для эффективной работы АРМ пеобходима вся информация 
о проектируемом объекте, которая поступает из баз данных 
САПР. Характер информации и последовательность ее обработ
ки представлены на рис. 2.4. В качестве входной может служить 
также и информация с макетов.

В распоряжении проектировщика обычно имеется набор
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графических элементов, соответствующих отдельным элементам 
технологической схемы, конструкциям аппаратов, фрагментам 
технологических схем. Поэтому проектировщик в диалоговом 
режиме имеет возможность формировать необходимую техно
логическую схему, корректировать ее на основе получаемых 
оценок, выдавать в качестве результатов проектирования.
: Эффективность систем машинной графики по автоматизации 
графических работ на отдельных этапах проектирования иллюс
трируется па рис. 2.5 и 2.6 [10].

Создание систем машинной графики связано с решением 
двух проблем: во-первых, с разработкой алгоритмов размещения 
п компоновки оборудования, и, во-вторых, с разработкой паке
тов программ представления графической информации.

Итак, общеипженерное проектирование как этап разработки 
проекта связан с решением задач пе только технологических 
(обеспечения требуемых условий эксплуатации производства), 
но и архитектурно-планировочных, строительных, монтажных 
(выбора современных архитектурных форм, подбора соответству
ющих строительных материалов и т. д.). Поэтому проект как 
результат интеллектуальных, творческих усилий огромного кол
лектива разработчиков должен вобрать в себя достижения во 
всех областях науки и техники.

ЛИТЕРАТУРА

1. Зайцев И. Д .  Теория и методы автоматизированного проектирования 
химических производств: Структурные основы. Киев: Н аук, думка, 1981. 
308 с.

2. Андрианов А .  Л . ,  Задыгайло И. Б . ,  Мя.илин А .  П., Поздняков Л .  А .  
Тенденции в развитии суперЭВМ: Комплексный подход к проектирова
нию суперЭВМ / /  Прикладная информатика. М.: Финансы и статисти
к а, 1983. Вып. 1. С. 183—197.

3. Общеотраслевые руководящие методические материалы но созданию 
систем автоматизированного проектирования. М.: ГКН'Г СССР, 1978. 
4G с.

4 . JIartrany Y . ,  Newman W. М.,  Sabin N . A .  World survey of computer- 
aided design / /  Comput.-Aided Design. 1977. Vol. 9, N 2. p. 79—107.

5 . Федоров В . В . ,  Телков Ю. К.,  Фалькевин Г. С., Барашков Р. Я .  Основ
ные принципы создания системы автоматизированного оптимального 
проектирования производств нефтехимии и нефтепереработки //  Автома
тизированное проектирование производств. М.: В/О «Нефтехим», 1975. 
Вып. 9. С. 7—21.
Статюха Г. А . ,  Кисиль И. М .,  Браславский П. И. Системное проекти
рование .химико-технологических комплексов. Киев: Техника, 1983. 
120 с.

'■ Леймит Л .  Макетное проектирование. М.: Мир, 1984 . 336 с.
8. ГОСТ 2.803—77. ЕСКД. Макетный метод проектирования. Требования 

к конструкции и размерам макетов и моделей.
ГОСТ 2.801—74. ЕСКД. Макетный метод проектирования. Геометриче
ская форма, размеры изделий.

1(>- Hreen W. С., Bullock В . II.,  Poulter В. S . ,  Terry В. М .  P lant modeling 
and com puter aids reduce engineering co s ts //C h em . Eng. Proc. 1984. 
N 8. P . 3 3 -3 9 .



52 I. Процесс нросктнронании как объект автоматизации

Глава 3 
ПРОЕКТ ПРОПАНИЕ АВТОМАТИЗИРОВАННЫХ СИСТЕМ 

НАУЧНЫХ ИССЛЕДОВАНИЯ

Фундаментальные и прикладные исследования па современном 
этапе развития науки связаны с огромным количеством посту
пающей информации, выполнением большого числа эксперимен
тальных работ. Организация сбора, обработки, хранения и анали
за этого потока данных традиционными способами не может удовле
творить потребности теоретических и прикладных работ ни по 
точности, ни по оперативности получения. Современная фунда
ментальная наука анализирует явления на атомарно-молеку
лярном уровне, и для их идентификации необходима очень высо
кая точность. Что касается прикладных наук, то, помимо точности, 
получаемая информация должна обладать свойствами доступ
ности, полноты и оперативности, с тем чтобы способствовать 
скорейшему внедрению разработок в промышленность.

Любое научное исследование представляет собой последова
тельный процесс, результатом которого является новая информа
ция, необходимая для решения определенной проблемы. Функ
циональная схема, представляющая основные этапы современ
ного научного исследования, непосредственно связанного с про
мышленным производством, приведена на рис. 3.1 [1].

Научное исследование начинается с постановки задачи, 
в которой формально определяется подлежащая решению научная 
проблема, намечаются сроки проведения работ и ресурсы, отво
димые для этой цели.

Следующий этап — поиск, систематизация, обобщение и ана
лиз существующей первичной информации — в основном связан 
с библиографическими исследованиями.

На основе имеющейся информации разрабатываются апри
орные гипотезы, предположительно описывающие исследуемое 
явление и не противоречащие до сих пор известным фактам. 
Выбираются критерии оценки результатов исследования, методы 
и средства его проведения для проверки и уточнения априор
ных гипотез.

Далее развитие идет по двум руслам: теоретическая и экспери
ментальная части научного исследования. Являющееся предметом 
рассмотрения экспериментальное исследование проводится либо 
как наблюдения в естественных условиях, либо как исследования 
методами физического моделирования. При использовании ме
тодов моделирования значительную роль играет планирование 
эксперимента. Задача планирования эксперимента состоит в 
организации изменений условий (активных воздействий на 
исследуемое явление) эксперимента таким образом, чтобы крат
чайшим путем и в достаточном количестве получить информа-
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цию, характеризующую объект исследования с заданной досто
верностью.

Полученная информация должна быть собрана, а в необхо
димых случаях преобразована к требуемому виду. Современные 
средства извлечения данных часто имеют очень высокую инфор
мативность, благодаря чему можно достаточно быстро провести 
всестороннее исследование. Однако при этом наряду с полезной 
информацией накапливается значительное количество малоцен
ных данных, которые должны быть отсеяны. «Обогащенная» 
таким образом информация накапливаемая с целью облегчить 
требуемую полноту описания исследуемого явления. Далее для 
повышения объективности первичной информации ее обобщают. 
На основе математической обработки этой информации опреде
ляют эмпирические зависимости, характеризующие исследуемое 
явление.

В зависимости от поставленной задачи научное исследование 
может быть фундаментальным или прикладным. Фундаменталь
ное исследование ведет к разработке новой теории и в некоторых 
случаях к закладке нового направления науки. Цель приклад
ного исследования (которым является большей частью ис
следование в области химической технологии) — разработка 
практических рекомендаций для промышленного пропзводства. 
С учетом этих рекомендаций выпускаются опытные образцы про
дукции, которые подвергаются промышленным испытаниям. 
На основе анализа их результатов разрабатываются рекомен
дации для промышленного производства. Далее проводится 
исследование для уточнения математического описания и, глав
ное, для того, чтобы убедиться в решении поставленной за
дачи научного исследования.

Даже из упрощенной схемы научного исследования видно 
разнообразие процессов, из которых оно состоит. При этом мно
гие этапы исследования, и часто самые важные, носят творчес
кий характер, т. е. зависят от эрудиции и таланта исследователя. 
Обращает на себя внимание объем получаемой информации и 
сложность ее обработки.

Развитие средств вычислительной техники, математического 
и программного обеспечения, средств контроля и управления 
создали основу для совершенствования экспериментальных ис
следований в смысле сбора, обработки, хранения и анализа полу
чаемых данных. В различных отраслях, и прежде всего в области 
фундаментальных исследований, стали создаваться АСНИ. 
В химической технологии первыми примерами таких систем, по
жалуй, являются системы снятия и расшифровки (идентификации) 
хроматограмм.

Под АСНИ понимается система научных исследований, в ко
торой с целью повышения эффективности операции (получение, 
анализ, передача и хранение информации), непосредственно свя-
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Рис. 3.2. Структура АСНИ

за иные с использованием ЭВМ и метода математического модели
рования, формализованы и выполняются автоматически техни
ческими средствами системы под управлением исследователя.

Если рассмотреть типовую АСНИ (рис. 3.2), то можно вы
делить несколько ее основных частей (2, 3]. Имеется эксперимен
тальная установка, воспроизводящая исследуемый процесс или 
явление. Это может быть также имитационная модель, реализо
ванная на ЭВМ. Процесс должен воспроизводиться при опреде
ленных значениях его параметров. Для задания и стабилизации 
значений этих параметров объект снабжается системой управ
ления.

Следующей по основному потоку движения информации явля
ется измерительная система. Измеряемыми величинами в экспе
риментальных исследованиях обычно являются физико-химические 
данные (концентрация, температура, давление, вязкость и т. д.). 
Первоначальными источниками информации о значениях изме
ряемых величин служат датчики. Они чаще всего выдают сигнал 
и аналоговой форме (непрерывный во времени). Если сигнал от 
Датчика не является электрическим, то его стараются преобра
зовать в электрический (токовый или потенциальный), если он 
слабый, то усиливают.

Сигналы от датчиков поступают в измерительные элементы, 
которые имеют, как правило, цифровую индикацию и цифровое 
представление результатов на выходе. Для этого аналоговые сиг
налы преобразуются в цифровые с помощью аналого-цифрового 
преобразователя (АЦП). Для управления экспериментальной уста
новкой цифровая информации, как правило, преобразуется в ана
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логовую с помощью цифроапалогового преобразователя (ЦАП). 
Иногда при практической реализации системы с целью экономии 
оборудования одни и те же измерительные элементы могут обслу
живать большое число датчиков. Поочередное подключение дат
чиков к усилителю и измерительной части осуществляется комму
таторами.

Следующей частью системы является узел обработки и управ
ления. Он включает в себя ЭВМ (мини- или микроЭВМ) и систему 
математического обеспечения. ЭВМ снабжена устройствами ввода — 
вывода и средствами общения с экспериментатором.

Таким образом, АСНИ представляет собой сложный комплекс 
технических и программных средств, работающий в реальном 
масштабе времени, причем технические средства обеспечивают не 
только обработку информации, но и связь с объектом исследо
вания.

В химической технологии эксперименты могут проводиться 
на нескольких уровнях, а именно: а) лабораторные исследования, 
целью которых является определение фнзнко-химических харак
теристик процесса (явления), свойств веществ и соединений, отра
ботка теоретических предположений; б) исследования на опыт
ных установках с целью выбора типов аппаратов, разработка тех
нологического регламента, изучения динамики объекта (выбора 
каналов управления); в) исследования па промышленных уста
новках с целью оптимизации технологических и конструкцион
ных параметров объекта, совершенствования технологии и обо
рудования; г) исследования на математических моделях с целью 
выбора оптимальных условий эксплуатации процесса, отработки 
алгоритмов управления, выбора связей между отдельными частя
ми системы и т. д.

На каждом из уровней эксперимент имеет свои особенности, свя
занные со структурой и характером информационных потоков, 
математическим и техническим обеспечением и возможной сте
пенью автоматизации. Следует особо подчеркнуть, что выполнение 
натурных экспериментов помимо всего прочего имеет целью раз
работку и л и  уточнение математических моделей соответствующих 
объектов. Во всяком случае, одной из конечных целей исследо
ваний химико-технологических процессов как системы является 
получение данных, необходимых для проектирования промышлен
ной установки (или ее реконструкции): по аппаратурному оформ
лению, по структуре связей между аппаратами (или группами 
аппаратов), по структуре системы управления.

3.1. Экспериментальные исследования в САПР

Проектирование объектов химической технологии нуждается в ог
ромном количестве исходных данных, особенно на стадии научно- 
исследовательских работ (составления регламента). Эти данные
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Рис. 3 .3 . АСНИ в структуре системы проектирования хими
ческого производства

самой^различной природы (каталоги, прейскуранты, ГОСТы и 
т.п .) ,  но среди них можно выделить такие, которые являются 
оригинальными для вновь создаваемого производства и должны 
быть либо рассчитаны, либо определены экспериментально. К ним 
принадлежат данные о физико-химических, термодинамических 
и теплофизических свойствах новых веществ и соединений, дан
ные по фазовому равновесию, гидродинамические и кинетические 
параметры структуры потоков и явлений массопереноса в аппара
тах, кинетические параметры химических реакций. Точность и 
оперативность получения этих данных определяет качество проект
ных разработок и сроки выполнения проекта в целом.

Система обеспечения паучно-техннческого прогресса в хими
ческой промышленности предусматривает научные исследования 
в качестве непременного элемента 141. САШ* в своем развитии 
должна ориентироваться на получение необходимых данных с по
мощью АСНИ, для чего последняя должна входить в структуру 
САПР в качестве подсистемы. В этом случае функции АСНИ 
весьма широкие — от выполнения экспресс-исследований для по
лучения текущих значений параметров и до фундаментальных 
исследований по развитию теоретических основ процессов (рис. 3.3).

С позиций создания АСНИ комплекс задач можно разделить 
на два класса: собственно исследование процессов и ХТС и иссле
дование физико-химических свойств веществ и материалов.

И с с л е д о в а н и е  п р о ц е с с о в  и Х Т С  может про
водиться на всех уровнях экспериментирования (на лабораторной, 
пилотной н промышленной установках, на математической мо
дели) и имеет целью получение более полной информации об объ
екте, а также разработку и коррекцию математических моделей. 
В общем случае задача заключается в определении параметров С  
математической модели Y = Y  (Л', К , С, U)\ У  CZ где 1г —
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вектор выходных переменпых (интенсивность потоков продуктов 
и энергии); X  — вектор входных переменных (количества и соста
вов исходных продуктов, параметров режима работы аппарата 
и т. д.); К  — вектор конструкционных параметров аппаратов (вы
соты, объема, числа контактных ступеней и т.д.); U — вектор 
управляющих переменпых (потоков вещества, параметров режи
ма); М  — множество возможных математических описаний эле
мента или ХТС.

Для определения параметров необходимо выполнить большое 
количество экспериментов при различных значепиях управляю
щих переменных. Эти данные используются для решения задачи 
оптимизации, например поиска минимума критерия эффективно
сти Р  (приведенных затрат, рассогласования экспериментальных 
и расчетных данных и т. д.):

Р  =  min ( Г р, Y 3, С, U).
и, с

Для снижения количества экспериментов при решении задачи 
оптимизации обычно применяются методы планирования экспе
римента [5].

Методологически задача выполнения научных исследований 
для оценки параметров (или выбора) модели процесса или ХТС 
состоит из нескольких этапов, а именно: а) задания некоторого 
множества моделей объекта па основе фундаментальных законов 
(закономерностей) или априорной информации; б) разработка струк
туры, состава, элементов, системы управления и изготовления 
экспериментальной установки; в) планирования и проведения экс
периментов на установке; г) обработка экспериментальных дан
ных для идентификации модели (определения параметров); д) вы
дачи модели процесса или ХТС на стадию проектирования. При 
неудачном выполнении одного из этапов в указанной последо
вательности цикл действий может повторяться с любого из эта
пов, т. е. длительность проведения эксперимента и обработки ре
зультатов зависит от четкости его постановки, корректности ма
тематического обеспечения и уровня автоматизации.

Вряд ли стоит выделять классы объектов, нуждающихся в 
немедленном применении АСНИ. Автоматизация эксперимента необ
ходима там, где проводится эксперимент (или возникает необхо
димость в его проведении). Автоматизация паучиых исследований 
является одной из составляющих научно-технического прогресса, 
повышения технической культуры эксперимента, расширения ин
теллектуальных и технических возможностей экспериментатора. 
Сдерживающими факторами повсеместного внедрепия этой идеологии 
являются отсутствие соответствующих вычислительных и измери
тельных средств (технической базы), программного обеспечения, 
да и неподготовленность самого экспериментатора.
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1‘ис. 3.4 . Декомпозиция процесса исследования каталитического реактора

В общем случае задача построения математической модели 
процесса (ХТС) с активным использованием АСНИ, основанная 
на стратегии системного анализа, заключается прежде всего в вы
делении уровней иерархии строения ХТС, а именно: элементар
ных процессов (кинетики химических превращении, фазовых рав
новесий и т.п .); явлений в аппаратах (реакторах, абсорберах,
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ректификационных колоннах): тепломассопероноса, химического 
превращения, фазовых превращений и т. п.; ХТС в целом.

В соответствии с этим выделяются и уровни эксперименталь
ных исследований, выполняемых интегрированной или распределен
ной АСНИ. Так. при исследовании каталитического реактора 
стратегия выделения уровней исследования (и соответственно про
ведения экспериментов) приведена на рис. 3.4. [BJ. Всего выделя
ется шесть уровней иерархии: элементы ХТС, аппаратов, слоя 
катализатора, зерна катализатора, поверхности зерна катализа
тора и молекулярный уровень. Эта Структура является типичной 
при построении математических' моделей процессов химической 
технологии.

Очевидно, исследования на отдельных уровнях требуют раз
личного инструментального оснащения. Поэтому и АСНИ будут 
подразделяться по основным процессам ХТС.

Важным выводом из анализа последовательности построения 
модели процесса является то, что исходи из ограниченного набора 
элементарных процессов (явлений) создается огромпое количество 
различных технологических процессов (аппаратов) и ХТС. Та
ким образом, с позиций создания АСНИ также можно исходить 
из ограниченного инструментального оснащения (например, при
боров контроля параметров) для построения разнообразных спе
циализированных комплексов АСНИ.

И с с л е д о в а н и е  ф и з и к о - х и м и ч е с к и х  с в о й с т в  
веществ и материалов является самым распростапепным типом 
экспериментов в химической и смежных отраслях промышлен
ности. Существующие расчетные методы редко обладают необхо
димой точностью и в большинстве своем носят полуэмпириче- 
скнй характер, требуя для определения параметров опять же 
экспериментальных данных (см. гл. 5). Ни проектирование, ни 
проведение других исследований (кинетики химических реакций, 
кинетики массопереноса и т. д.) не возможны без достоверных 
данных по физико-химическим свойствам.

Экспериментальные установки по определению свойств ве
ществ II соединений отличаются сложностью, а сам процесс полу
чения необходимых свойств — длительностью во времени (и, сле
довательно, трудоемкостью), необходимостью поддержания задан
ных условий проведения эксперимента (по температуре, давлению 
н т. д.). К тому же во многих случаях анализ полученных резуль
татов представляет собой сложную вычислительную задачу (на
пример, расшифровка хроматограмм, ЯМР-спектров, молекуляр
ных структур и т. д.). Получить достоверные данные традицион
ными методами в таких случаях практически невозможно.

Такие экспериментальные установки представляют собой слож
ные комплексы с развитой программой, выполняемой в автомати
ческом режиме. Так, система автоматизации спектрометра SAS-11, 
управляющая рентгенофлюоресцентными и эмиссионными спект
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рометрами, выполняет следующие основные функции [7]: а) под
готовку анализов путем задания через блок управления номеров 
программ и пробы; б) управление квантометром: выбор стандар
та и условий возбуждений, включения аттеньюаторов, дискрими
наторов, диафрагм и фильтров; в) коррекцию интенсивностей для 
учета смещения линий (соответственно интенсивностей введенной 
пробы), интерференций линий, хода монохроматора и т. д.; г) рас
чет концентраций с помощью полиномов (от первой до третьей 
степени) или полиномов эталонных кривых; д) выдачу концент
раций по отдельным анализам на визуальном индикаторе, конт
роль повторяемости, среднее значение любого числа анализов, 
оформление результатов анализа с указанием календарного вре
мени, померов программ и пробы; е) автоматическую организа
цию хранения данных анализа, расчет параметров функциональ
ных зависимостей.

Наиболее хорошо разработанными системами, в которых орга
нично связаны аспекты моделирования и экспериментальных ис
следований, являются АСНИ для анализа молекулярных струк
тур [8]. Научной основой разработки таких систем являются ра- 
ооты в области квантовой химии и спектроскопии. Стратегия 
исследования молекулярных структур новых веществ в АСНИ 
построена следующим образом. Из первоначального эксперимен
та определяется брутто-формула и наличие характерных групп 
атомов (на основе спектроструктурных корреляций) в исследуе
мом химическом соединении. Затем по этим данным на ЭВМ 
производится автоматический синтез вариантов гипотетических 
молекулярных образований с использованием ряда аксиом о зап
рещенных сочетаниях атомов (правил валентности). Для синтези
рованных вариантов молекул, в которых встречаются обнаружен
ные экспериментально характерные группы, на основе квантово- 
химических моделей производится расчет (моделирование) коле
бательных спектров гипотетических синтезированных молекул. 
Сравнением рассчитанных и измеренных спектров выбираются 
наиболее вероятные структуры. По выбранным структурам после 
более тщательного моделирования спектров с учетом вариантов 
пространственного расположения атомов и дополнительного экспе
риментального исследования уточняется пространственное распо
ложение атомов в молекуле.

Экспериментальные установки для определения свойств ве
ществ обычно отличаются принципом действия, типом выходных 
данных, способами анализа и отбора выходных данных. Вряд ли 
Целесообразно на базе каждой из установок создавать АСНП. 
Система исследования свойств веществ должна строиться как сово
купность отдельных приборов (возможно, различных типов для 
определения одних и тех же свойств). Это направление особенно 
•ффективно в научно-информационных центрах по сбору н анали

зу свойств.
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Создание систем, объединяющих и обеспечивающих проведе
ние экспериментов на приборах различного типа, позволяет су
щественно повысить достоверность получаемых результатов, по
скольку имеется возможность проводить сравнительный анализ 
данных, получеппых различными способами, использовать ком
бинированные методы оценки, многоколонпые и многодетектор
ные перенастраиваемые приборы (хроматографы, масс-спектромет
ры). Использование многоколонной и многодетекторпой системы 
позволяет анализировать па одной и той же аппаратуре как 
входные смеси, так и выходные (например, при исследовании ре
акторов), что обеспечивает максимальную точность измерений 
(влияние ошибок измерений уменьшается за счет применения в 
моделях результатов измерений входов и выходов).

Точность измерений. Ценность результатов исследований за
висит от точности используемой иш{юрмацни. Недостаточная точ
ность может быть причиной получения недостоверных результатов, 
а последнее— причиной неправильных выводов. Поэтому требо
вания к точности АСНИ значительно выше, чем к точности про
мышленных нпформацнонпо-измерительных систем. Для большин
ства промышленных каталитических процессов существенным усо
вершенствованием является повышение избирательности на 2—3% 
и (или) производительности в 1,2—1,5 раза. Это означает, что при 
испытании катализаторов для того, чтобы обеспечить надежность 
его выбора, необходимо экспериментально измерить эти харак
теристики с погрешностью не более 0 ,2—0,5%  и 1—3%  соответ
ственно [9J. С такой же точностью должны быть предсказаны 
технологические показатели работы промышленного реактора. Для 
реакции

протекающей в изотермическом реакторе вытеснения, из анализа 
погрешностей следует, что при степени конверсии х =  0,95 и 
избирательности S =  0,80 и вариациях последних в диапазоне 
rt0,005 константа А*, должна быть определена с точностью не хуже 
3 ,5% , а кг — 6 % . Е сли такая точность не достигнута, то необхо
димо провести дополнительные измерения.

Неопределенность значений параметров модели, найденных на 
основе экспериментальных данных, зависит от методики и точ- 
постных характеристик измерительных средств. Основными источ
никами погрешности являются неполное соответствие реального 
лабораторного прибора принятой его математической модели; по
грешности вычислений выходных параметров по результатам из
мерений; погрешности поддержания режимных параметров (тем
ператур, потоков, состава и т. п.); погрешности измерения кон
центраций, потоков, объемов, интервалов времени, свойств и т. д.;
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погрешности, связанные с представительностью исследуемого об
разца.

Ввиду сложного характера распространения ошибок, необхо
димо при разработке методик определения параметров и матема
тических моделей стремиться к использованию результатов пря
мых измерений. Естественно, что измерительная аппаратура долж
на обладать высокими метрологическими характеристиками.

Полнота информации. Несмотря па значительные различия в 
качественном составе, объеме и условиях получения информации, 
необходимой для решения конкретпой технологической задачи, 
можно отметить основпые требования по полноте проведения экс
периментов: а) исследования должны охватывать по возможности 
широкую область изменения параметров, поскольку модели в 
большинстве случаев обладают плохими прогнозирующими свой
ствами (особепно эмпирические); б) при определении составов про
дуктов химической реакции, ректификационной колонны, экст
ракции и т. д. необходимо по возможности идентифицировать 
каждый компонент смеси, поскольку это имеет принципиальное 
значение при проектировании химического производства и опре
деляет структуру технологической схемы (выбор аппаратов, ор
ганизацию рециклов, рекуперацию энергии и т. д.); объединение 
индивидуальных компонентов в групповые не должно произво
диться в эксперименте; в) для повышения достоверности иденти
фикации моделей необходимо иметь возможность прямого изме
рения промежуточных параметров процесса (папример, концент
рацию адсорбированных на поверхности катализатора веществ). 
Соответственно и методики обработки экспериментов должны учи
тывать эти возможности.

3.2. Принципы построения АСНИ в химической технологии

Развитие АСНИ в значительной степени обязано совершенство
ванию инструментальной и вычислительной техники, разработке 
эффективных средств преобразования информации. Особенно бур
ное развитие этого направления обусловлено проникновением мик
ропроцессорной техники в аналитическое приборостроение, что 
привело к появлению приборов, неотъемлемой частью которых 
стали специализированные ЭВМ на базе микропроцессоров; это 
переложило на них не только задачи обработки данных и анализа, 
но и управление работой самого прибора.

Современные АСНИ как в химической технологии, так и в 
Других отраслях выполняют обширный круг типовых функций 
по организации экспериментальных работ 110, 11]: а) сбор и пре
образование информации: измерение (первичное преобразование 
информации), вторичное преобразование (чаще всего в электри
ческую форму), предварительную обработку информации (обычно 
фильтрацию аналоговых сигналов), преобразование в цифровую
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форму (квантование по уровню и дискретизацию во времени), 
сжатие информации (устранение статистической избыточности), пре
образование для передачи по каналам связи, калибровку изме
рительного тракта; б) обработку информации: первичную допол
нительную фильтрацию, линеаризацию, учет данных калибровки 
измерительного тракта, устранение временпых трендов и т. д.; 
основную обработку, занимающую центральное место в цепи пре
образования исходных данных, характер которой полностью оп
ределяется целями и задачами исследования: дополнительную обра
ботку (с привлечением результатов предыдущих этапов исследо
вания, статистический анализ серий экспериментов и т. д.); в) пред
ставление исходной информации и результатов обработки: опе
ративное (в ритме поступления данных), конечное (по завершении 
исследования или какой-либо его части); г) накопление информа
ции: оперативное (для текущей обработки), для длительного хра
пения; д) интерпретация результатов: сравнение с теоретической 
моделью, выявление некоторых следствий из полученных резуль
татов обработки для последующей экспериментальной проверки, 
сопоставление с полученными ранее известными результатами: 
е) контроль и управление экспериментом: контроль за работой 
экспериментального оборудования н всей AC till, программное 
управление экспериментом (по жесткой заранее составленной прог
рамме), последовательное управление экспериментом (непрерыв^ 
ную коррекцию программы в ходе эксперимента с учетом резуль
татов очередного опыта).

Исходя из перечисленных типовых функций АСИИ и тенденцни 
современного их развития, можно с достаточной степенью обосно
ванности сформулировать три определяющих принципа построе
ния той или иной конкретной системы — иерархичность структу
ры, типизация решения и расширяемость.

П р и н ц и п  н е р а р х и ч и о с т  и структуры АСНИ непо^ 
средственно следует из декомпозиции исследуемого объекта па 
отдельные уровни иерархии. Такое представление объекта (соот
ветственно и АСНИ) позволяет, во-первых, сосредоточить вни
мание на анализе задач каждого уровня, и во-вторых, выявить 
наиболее существенные факторы, характеризующие взаимосвязь 
уровней. Но существу, иерархическая структура является алго
ритмом решения задачи разработки модели или АСНИ.

П р и н ц и п  т и п и з а ц и и  р е ш е  и и й нредполага 
создание АСНИ для некоторого класса процессов (или ХТС1 
обладающих общими признаками, а также использование тип ! 
вых программных н измерительных элементов. Такие АСНИ пред
ставляют собой проблемно-ориентированные комплексы, харак
теризующиеся определенной конфигурацией, методическим, теХ4 
ннческим, программным, информационным и организационно-пра
вовым обеспечением. Главными признаками объединения «типовых 
экспериментов в группы являются функциональная общность, идей
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тичность алгоритмических структур, близкие средине интенсивно
сти информационных потоков, поступающих от объекта в систему.

П р и н ц и п  р а с ш и р я е м о с т и  (открытости) предпола
гает развитие системы путем расширспия функций, совершенство
вания технических и программных средств.

Поскольку АСНИ является программно-техническим комплек
сом, к ней применимы практически все положения, касающиеся 
разработки программного обеспечения, как общесистемные (см. 
гл. 2), так н специализированные (см. гл. 4). Что касается техни
ческих средств, то следует отметить принципы, предполагающие 
сокращение затрат времени на полный цикл исследований.

П р и н ц и п  о б е с п е ч е н и я  м а к с и м а л ь н о й  
у н и в е р с а л ь н о с т и  экспериментальной части АСНИ пред
полагает использование специальных объектов для проверки ин
вариантности элементов модели и инструментальной части.

П р и н ц и п  и с п о л ь з о в а н и я  д и н а м и ч е с к о й  
с т р а т е г и и  и с с л е д о в а н и й  предполагает, что опе
рации натурных и вычислительных экспериментов объединяются 
в итеративную поисковую процедуру (эволюционный процесс ис
следований) таким образом, что первые находятся под управлением 
вторых (по конечной цели исследований).

Опыт создания АСНИ свидетельствует о преемственности раз
работок в области теории систем переработки информации в от
ношении структуры, программного обеспечения, технических 
средств. В смысле технических средств может оказаться полезным 
и опыт, накопленный в области разработки АСУТП в реальном 
масштабе времени. Специфика АСНИ состоит в том, что требуемые 
устройства (датчики, усилители, преобразователи, регуляторы, 
исполнительные механизмы) должны быть более высокой точно
сти и быстродействия. АСНИ ориентирована на получение ис
ходной информации для многих последующих приложений, и 
требования к точности информации должны быть выше требова
ний вторичного использования.

•5.3. Программное обеспечение АСНИ

• 'ффективность применения вычислительных средств в научных 
исследованиях в значительной степени определяется свойствами 
прикладного математического обеспечения, стоимость создания ко
торого для вычислительных комплексов весьма высока и далее 
непрерывно возрастает. Анализ использования типовых (ранее 
разработанных) ППГ1 свидетельствует о довольно низком уровне 
их повторного приложения. Так, для больших ЭВМ повторно 
используются примерно 40% ППП, для средних — 18% и для 
'•алых — 11%. Вызвано это тем. что попытки повторного приме
чании обычно приводят к таким изменениям в программах, при 
>-<>торых стоимость переработки становится сравнимой со сто.

В. В. Кафароа, В. II. Ветохиы
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имостью разработки новых. Кроме того, на уровень использования 
программного обеспечения существенно влияют сроки разработки 
и внедрения системы. Они соизмеримы со сроками морального 
износа технической базы и основных научно-технических решений.

Повышение эффективности использования прикладного прог
раммного обеспечения возможно, во-первых, при сохранении прог
раммной совместимости вновь разрабатываемых элементов вычисли
тельной техники (что особенно актуально для микропроцессоров) j
и, во-вторых, за счет распределения затрат на разработку и реали
зацию программных систем на возможно большее число пользо- j  
вателей благодаря их проблемной ориентации и повышению уров
ня интеллектуальности. Интеллектуальность ППП озпачает воз-| 
можность настройки его на решение конкретной задачи. При 
этом весьма большое значение имеет выбор границ проблемной] 
ориентации программного обеспечения. С одной стороны, жела
тельно, чтобы область применения настраиваемого без дополни
тельного программирования математического обеспечения была 
возможно более широкой, а с другой — такое стремление может| 
чрезвычайно усложнить это обеспечение. Выбор оптимальных гра
ниц проблемной ориентации сводится к нахождению разумного J 
компромисса между э т и м и  противоречивыми требованиями.

Повышение уровня интеллектуальности программного обеспе-i  
чения предъявляет определенные требования к его организации^ 
Прежде всего, оно должно представлять собой единую систем у! 
а не набор автономных программ для решения отдельных задач. 
Это требование приводит к идее модульного программирования,! 
при котором программное обеспечение представляется в виде мне 
жества программных модулей и средств управления ими при ре 
шенпн конкретных задач. Естественно, интеллектуальность па
кета (или ее основные признаки) может быть достигнута при на-] 
личии развитого математического обеспечепня объекта (группь 
объектов).

При создании АСНИ проблемная ориентация должна прово 
диться как по программному обеспечению, так и по технически» 
средствам. Для этого предварительно необходимо принять реше 
ния по выделению группы объектов автоматизации и по функцпс 
нальной структуре системы. Типичный алгоритм проблемной ори-| 
ентации АСНИ приведен на рис. 3.5.

На первой стадии (на основании данных экспертных оценок)] 
выявляется структура научных исследований и формируется сс 
вокупность научных экспериментов, обладающая рядом общи 
признаков. На второй стадии проводится анализ информационных| 
потоков от объекта к системе, алгоритмической структуры, пс-1 
точннков эффективности автоматизации объекта. Исследования 
выделенной части совокупности «типовых» экспериментов ка! 
объектов автоматизации направлено на формирование задач АСНЦ 
и технических требований к пей.
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Her Исключение "типового”

шего анализа

'C lin '5' Последовательность решения задачи проблемной ориентации

3*
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В соответствии с функциями ACHII программное обеспечение 
Р состоит из ряда функционально ориентированных множеств 
алгоритмов, а именно: S — алгоритмов сбора и обработки экспе
риментальных данных (планирования эксперимента, статистиче
ских методов описания объекта и т. д.); М  — проблемно-ориенти
рованных алгоритмов, определяющих последовательность основ
ной обработки информации (разработки модели, уточнения пара
метров и т. п.); С — алгоритмов, обеспечивающих контроль и уп
равление экспериментом. Тогда программно-алгоритмическое обес
печение АСНИ есть совокупность всех множеств, т. е.

Р =  М  и  S и  С.
Практически формирование каждого из множеств производит

ся из двух источников — из фонда алгоритмов и нз специальных 
разработок (например, для проблемно-ориентнрованного множест
ва — М и М' соответственно), т.е.

м  =  (м  п  Я )  и  м \
Подбор н доработка известных алгоритмов, а также разработка 

новых должна производиться в среде системного математического 
обеспечения, применяемого на ЭВМ данного класса. Последнее 
накладывает определенные требования по языкам программирова
ния, средствам отображения, возможностям интерактивного вза
имообмена. Кроме того, функциональная структура самой систе
мы выдвигает ряд требований по внутренней организации, спо
собам обмена информацией между отдельными уровнями, синхро
низации взаимодействия уровней системы во времени. Для АСНИ, 
являющейся элементом (подсистемой) САПР, методология фор
мирования математического обеспечения является общей. Ей до
ступны как ППП, так и информационное обеспечение (бавк дан
ных).

3.4. Технические средства АСНИ

Обилие поступающей информации с экспериментальных устано
вок и многоплановость ее переработки по алгоритмам различной 
сложности во многом определяют выбор структуры техни
ческих средств АСНИ. Современное состояние развития микр* 
процессорной техники позволяет ориентироваться на создание 
многоуровневых многоканальных (децентрализованных) систем на
учных исследований, позволяющих полностью разделить функция 
сбора и обработки информации благодаря рассредоточению вы
числительных средств по местам обработки, сбора и использова
ния данных. Массивы экспериментальных данных, полученные 
и обработанные в режиме реального времени на ЭВМ нижнего
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Рис. 3 .6 . Структура 
технических средств 
АСНИ
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уровень

Микроп|юцессоры нижнего уровня

уровня, передаются для решения более сложных вычислительных 
задач на ЭВМ второго уровня, работающей в режиме разделения 
времени. Результаты обработки выдаются на лабораторные тер
миналы пользователя, с помощью которых осуществляется диа- 
н>1 зкепернментатора с системой. ЭВМ второго уровня также 

осуществляет подготовку и формирование записей для передачи 
на • * IJМ верхнего уровня — в банк данных. Помимо выполнения 
Функций АСНИ, эта ЭВМ может быть ориентирована на решение 
задач автоматизированного проектирования (рис. 3.6).

Реализация принципа децентрализации на основе использо
вания микропроцессорных средств позволяет строить системы, 
обладающие высокой гибкостью, возможностью программной пере
наладки на решение широкого круга задач, простотой модифи
кации и развития, в том числе независимого развития всех со
ставны х частей, включая модули программного обеспечения.

Особое место в создании распределенных систем занимают 
тональные вычислительные сети, объединяющие достижения вы
числительной техники, микроэлектроники и техники связи. Глав
ной причиной появления локальных сетей можно считать стрем
ление к обеспечению следующих качеств 112): создание высоко
производительных систем путем объединения нескольких * микро
процессоров; повышения надежности и живучести системы бла- 
"Даря сетевой организации обработки данных; сокращения зат- 

Рат на линии связи н кабельную продукцию, когда источники 
Данных находятся в одном месте, а средства обработки — в дру
гом: интеграции вычислительных ресурсов и более эффективного 
н пользования ресурсов наиболее дешевых микропроцессоров и 

М и к р о Э В М .
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Техника локальных вычислительных сетей создает условия 
для построения на унифицированной основе наращиваемых мно
гомашинных вычислительных систем с модульной развиваемой 
и адаптивной структурой, подключением функционально-ориен
тированных, специализированных, универсальных н высокопро
изводительных средств сбора, обработки, хранения и ввода-вывода 
информации. Создание распределенных вычислительных сетей 
качественно изменяет процесс переработки информации благо
даря наличию таких возможностей, как создание единого цент
рального или иескольких основпых банков данных; обеспечение 
оперативного обмена информацией с центральным банком данных, 
со всеми ЭВМ сети, обрабатывающими устройствами и подсисте
мами; использование вычислительных ресурсов всех подключен
ных к сети ЭВМ для распределенного решения задачи; дублирова
ние вышедших из строя вычислительных средств; одновременная 
параллельная обработка одной задачи на нескольких ЭВМ и сопос
тавление результатов обработки для обеспечения высокой надеж
ности решения задачи; доступность технических средств, что сни
мает необходимость иметь все ресурсы на каждом вычислительном 
устройстве или в каждой подсистеме; реконфигурация и программ
ная настройка структуры вычислительной сети на тип и класс 
решаемой задачи; автономизация подсистем или отключение их 
от сети при выходе из строя [13].

Миниатюризация микропроцессоров, увеличение объема опе
ративной памяти и быстродействия, совершенствование техники 
программирования, стандартизация интерфейса — все это созда
ет благоприятные условия для создания АСНИ на базе вычисли
тельных сетей со встроенными микропроцессорами в измеритель
ную, регистрирующую аппаратуру. Последнее особенно важно 
потому, что исходная информация для АСНИ поступает именно 
от измерительных устройств и ее достоверность будет определять 
точность получаемых решений на всех последующих этапах.

На уровне управления экспериментальной установкой воз
можно применение распространенных в АСУТП регуляторов и 
систем типа ремиконта — регулятора с микропроцессорной обра
боткой информации, работающего как программируемое устрой
ство; ГРАСмикро — распределенной микропроцессорной систе
мы; распределенной микропроцессорной системы на базе КТСЛИУС 
(комплекса технических средств локальных информационных уп
равляющих систем) и ряда других систем.

Устройства ГРАСмикро реализуют функции контроля и уп
равления отдельными агрегатами или участками технологическо
го процесса п компонуются исходя из технологических особен
ностей объектов управления, их информативной мощности, тер
риториальной рассредоточенности и организационной структуры. 
Они имеют унифицированную структуру и состоят из микропро
цессорной стапции коптроля и управления (СКУ); микропро



Глава 3. Проектирование автоматизированных систем  71

цессорной станции реализации локального человекомашннного ин
терфейса (СЧМИ); системы аппаратных средств (САС) отображения 
инф орм ации и ручного дистанционного управления.

Каждая СКУ устройств ГРАСмикро в распределенной АСУТП 
обеспечивает возможность реализации широкого круга задач кон
тр ол я  н управления, а именно: ввода от 16 до 80 непрерывных сиг
н ал ов  с группы АЦП интегрирующего тина, перевода в физиче
с к у ю  шкалу величин, фильтрации, проверки на достоверность и 
диагностики АЦП; вывода от 4 до 24 непрерывных сигналов с вос
произведением различных функциональных зависимостей выход
н ого  сигнала от входных данных; формирования потенциального 
регулирующего воздействия по I1-, ПИ- и ПИД-закону с безудар
ным включением; ввода от (54 до 384 и вывода от 32 до 324 дискрет
ных сигналов; дискретного регулирования по двухпозиционному 
з а к о н у  и дискретное импульсное управление исполнительными ме- 
ханнзмамп с памятью; программно-логического управления агре- 
гатам и и управления их технологическими взаимодействиями.

Поступающая информация обрабатывается микропроцессор
ным злементом управления по программам, хранящимся в пере
программируемых запоминающих устройствах (ППЗУ). Промежу
точн ы е данные хранятся в оперативном запоминающем устройстве 
(ОЗУ) п знергонезавпеимом ОЗУ. С целью повышения надежно
сти  п производительности в состав СКУ могут входить два микро
процессорных элемента управления. Обмен информацией и взаи
модействие между элементами СКУ производится посредством ин
терфейсной магистрали.

Человекомашинный интерфейс выполняет функции информа
ции о нарушениях технологического режима, отказах технических 
средств и действиях оператора. Эти сообщения передаются по ка
налу связи с помощью соответствующего контроллера в микропро
ц е с со р н у ю  станцию печати и представления информации (СПИ).

САС предназначена для организации избирательного контроля 
текущих значений измеряемых параметров и положений испол
нительных механизмов, ручного дистанционного управления всеми 
«идами исполнительных механизмов с помощью анпаратно-реа- 
•тизованных модулей управления.

Микропроцессорные комплексы ГРАСмикро могут обменн- 
«аться информацией друг с другом и системами более высокого 
ранга, построенными на базе мини-илн микроЭВМ с помощью сете- 
П|*|\ контроллеров и протоколов связи.

Внедрение микропроцессорной техники в измерительную ап
п а р а т у р у  приводит к проблеме разработки первичных измери
тельных преобразователей, специально предназначенных для ра- 
"оты в системе цифрового сбора информации и управления.На- 
р я д у  с использованием традиционных датчиков все большую ак
туальность приобретает разработка и внедрение твердотельных 
первичных преобразователей, предназначенных для непосредст
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венной стыковки с .микроэлектронными средствами обработки ин
формации. Проблема разработки первичных преобразователей во 
всем мире признается весьма актуальной, особенно на базе микро
процессоров. Наличие запоминающего устройства в измеритель
ных и регистрирующих устройствах позволяет накапливать ин
формацию и проводить ее первичную обработку непосредственно 
на месте измерения, учитывать нелинейности первичных преобразо
вателей и тем самым разгружать как каналы связи, так и ЭВМ бо
лее высокого уровня.
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РАЗРАБОТКА СИСТЕМ 
АВТОМАТИЗИРОВАННОГО ПРОЕКТИРОВАНИЯ 

ХИМИЧЕСКИХ ПРОИЗВОДСТВ

Глава 4
ОБЩИЕ ВОПРОСЫ ПОСТРОЕНИЯ СИСТЕМ 

АВТОМАТИЗИРОВАННОГО ПРОЕКТИРОВАНИЯ

Проблема разработки САПР является сложной, многогранной и 
трудноформалнзуемой задачей. И только глубокое понимание 
проблемы, активное использование знаний о проектируемом объ
екте, эрудиция и интуиция проектировщика гарантируют высокие 
качества выходной продукции СА11Р — проекта. В этом смысле 
проектирование есть творческий, эволюционный процесс, связан
ный с  большим разнообразием действий, направленных на изобре
тение новых искусственных объектов для приспособления окру
жающего .мира к некоторым задачам человека, и состоит в прове
д ен и и  комплекса работ, начиная от выявления потребности об
щ ества  или производства в этом объекте и до разработки техноло
гии его получения II]. Ранее было показано, что разработка про
екта является совокупностью задач, различных по характеру, 
размерности и степени взаимосвязанности. Однако они успешно 
решаются в классе специализированного приложения, основыва
я сь  на общих принципах стратегии.

4.1. Системный анализ в решении задач проектирования

Отличительной особенностью химических производств как неп
рерывных процессов является вероятностно-стохастическая при
рода их протекании. Химическое превращение, тепломассообмен 
зависят от внутреннего состояния объекта и внешних условий. 
Поэтому для повышения эффективности производства необходимо 
обеспечить оптимальные режимы протекания отдельных процес
с о в  и благоприятные внешние условия. От того, насколько пра
вильно организовано взаимодействие объекта с внешней средой, 
оудут зависеть потери энергии, массы и в конечном итоге эффек
тивность производства. При интенсивном росте промышленного 
производства, увеличении единичной мощности возрастание таких 
потерь уже приводит к заметным экологическим последствиям.

Одним из основных принципов безотходной технологии явля
ется снижение до минимума (а в пределе — полное исключение)
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взаимодействия химического производства с окружающей средой 
[1—3]. Это приводит к необходимости комплексной переработки 
сырья и утилизации побочных материальных и энергетических 
потоков. Таким образом, химическое производство необходимо 
рассматривать как многоуровневую кибернетическую систему по 
переработке энергетических, материальных и иных потоков, т. е. 
с позиций системного подхода.

Современные вычислительные средства и метод математиче
ского .моделирования позволили перейти от интуитивной систем
ности исследований к количественному системному анализу хими
ческих производств. В соответствии с методологией системного 
анализа выделяются уровни иерархической структуры рассматри
ваемой системы начиная с .молекулярного и до интегральных оце
нок с учетом взаимосвязей между отдельными уровнями. Каждый 
из уровней характеризуется соответствующим математическим 
описанием. С теоретической точки зрения такой подход позволяет 
познать явления, начиная с молекулярного уровня, а с практиче
ской — получать более адекватное представление о производстве 
по математическому описанию, выявлять более рациональные спо
собы ведения процесса и решать задачи оптимизации на уровне 
технологической схемы.

В основе системного анализа лежит декомпозиция сложной си
стемы (явления, химико-технологического процесса и т. д.) на от
дельные подсистемы и установление количественных связей меж
ду ними. Выделение подсистем (уровней) определяется не только 
сложностью рассматриваемого объекта, но и степенью изученно
сти данного уровня и наличием математического описания. Рас
сматривая независимо каждую из подсистем с входными и выход
ными потоками (энергии, массы, импульса и т. д.) и оценивая по
тенциал этих потоков, можно выявить источники и стоки, опреде
лить допустимые по некоторому критерию потери, а также выя
вить резервы повышения эффективности отдельных аппаратов п 
схемы в целом. Например, эксергетический (термодинамический), 
анализ элементов технологической схемы позволяет не только выя
вить возможности вторичного использования энергии, но и опре
делить оптимальный энергетический уровень схемы, обеспечиваю
щий минимальные потери энергии в окружающую среду.

Недостаточная изученность отдельных явлений или процессов 
не позволяет иметь полностью математически формализованное 
описание объекта. Это определяет зачастую и выделение уровней 
иерархии, и установление отношений между явлениями. Поэтому 
до сих пор важным аспектом при реализации системного подхода 
является использование аналитической информации, эксперимен
тальных данных и наблюдений. Наличие эмпирических и полуэм- 
пирических зависимостей диктует необходимость в таких данных. 
Методология системного апалнза при разработке математической 
модели процесса приведена на рис. 4.1.



Глава 4. Общие вопросы построения САПР 75

Разработчик

Реализация
Рис. 4.1. Методология системного анализа при разработке математической
модели

Разработка технологической схемы является многоуровневой 
проблемой и в общем случае может быть сформулирована следую
щим образом.

На основании вектора выходных переменных (состава и свойств 
целевых продуктов) Y  необходимо определить стратегию получе
ния продуктов и топологию технологической схемы G, а также век
тор входных переменных М  (состав и свойства исходного сырья), 
совокупности химических реакций К для получения требуемых 
продуктов и совокупности способов ведения процесса на отдель
ных стадиях Q (химическое превращение, разделение и т. д.) при 
оптимальном значении некоторого критерия эффективности про
изводства:

'Г * =  opt Т ( Г , С ,  (4.1)
С, JT, н , Q

*де G = М \JP\JQ; Л  — М ( Т , Q , В, Р ,  <р); Л =  Р ( Г ,  Q, В, 
"•  ф); Q — Q (У , М , R, В , ф); В  — вектор параметров окружаю
щей среды; (р — предельное значение критерия эффективности про
изводства.

Формально технологическая схема осуществляет функцию 
преобразования вектора входных переменных целенаправленно 
н вектор выходных переменных под действием обобщенного тех
нологического оператора Т, что функционально можно отобразить
11 виде

у  =  т (ЛГ, U), (4.2)
где U =  { / / ,  Q } — вектор управляющих переменных.
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Обобщенный технологический оператор Т является совокуп
ностью простейших операторов, соответствующих различным ти
пам процессов химического производства. К ним следует отнести 
операторы смешения, деления, изменения энтальпии, изменения 
давления, химического превращения. Оператор деления может 
быть двух типов: простой делитель потоков и выделение отдельных 
чистых веществ (или фракций). На основании физико-химических 
и технологических свойств процессов при разработке технологи
ческой схемы необходимо выбрать для каждого из них соответ
ствующий оператор Т. Поскольку основные процессы химической 
технологии базируются на явлениях переноса массы, энергии, ки
нетики реакций в условиях относительного движения фаз, опре
деляющих гидродинамическую обстановку в аппарате, то матема
тическое описание технологического оператора будет основывать
ся на законах сохранения массы, энергии и импульса, законах тер
модинамики многофазных систем, законах тепломассопереноса и 
т. д. На этапе расчета технологической схемы каждому техноло
гическому оператору необходимо сопоставить адекватный в смыс
ле воспроизведения реальных условий оператор математического 
описания процесса, такой, что

Здесь L( является математическим образом реального оператора. 
Поскольку математическая модель описывает объект с некоторой 
неточностью, то и преобразование (4.3) должно обеспечить получе
ние такого Y',  для которого справедливо Y '  (Z  У  • Аналогично и 
для всего производства G d  G.

Отображение пространства входных переменных М  в прост
ранство выходных Y  не является единственным, а составляет мно
жество вариантов G реализации технологической схемы:

Таким образом, задача разработки технологической схемы заклю 
чается в выборе такой схемы

которая отвечала бы экстремальному значению критерия (4.1) при 
выполнении совокупности ограничений типа требований к качест
ву, энергетике, потерям н т. п.

Создание технологической схемы, оптимальной в смысле 
некоторого критерия, должно производиться в несколько этапов 
(рис. 4.2). При известном назначении химического производства, 
т. е. определенном паборе конечных продуктов и требованиям 
к ним, можно выделить следующие этапы: выбор исходных реа
гентов и набора химических реакций, обеспечивающих получение 
заданных продуктов: выбор способа ведения процесса (реактор вы-

1 "  =  Li (М, U). (4.3)

Y' =  {Y  =  T i(M ,U )) ,  i =  1 ,2 ,

gi ЕЕ G, (4.5)
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Рис. 4 .2 . Этапы технологического проектирования химического 
производства

теснения, каталитический реактор, абсорбция, экстракция и т. д.); 
выбор (синтез) технологической схемы; выбор оборудования.

Здесь рассматривается собственно технологическое проекти
рование. Вопросы выбора источников сырья, строительной пло
щадки, размещения оборудования, строительства и т. д. рассмот
рены в гл. 1, 2 и 10.

Каждый из этапов является достаточно емким, поскольку свя
зан с выполнением ряда самостоятельных задач. Тем не менее они 
взаимосвязаны между собой конечной целью. Вероятность получе
ния оптимального варианта схемы зависит от теоретической про
работки каждого из этапов. Подготовленность математического 
обеспечения позволяет на каждом из них выделить ряд подзадач, 
соответствующих отдельным вопросам исследуемого явления.
'<•1.1. Выбор исходных реагентов и набора химических реакций
1‘ешение задач выбора оптимального в некотором смысле маршру
та химического превращения, обеспечивающего получение задап- 
ных продуктов, в основном проводится экспериментально в лабо-
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{•не. 5.19. Обобщенная схема базы данных «Литературные источники»

S  DATA DICTIONARY KtAfT-U 0 1 .0 1 .4 6  1 1 -2 7 -8 5
-оят МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 10.03:37

К P I I
S FIL R N D

LIKE LEVEL NAME ?OaM SIZE Y % Tж U T

10 02 NAM El ASC 50 Y 90 N Y Y

20 02 NAME2 AbJ 50 i 90 N Y Y

30 02 FORMULA J, SC 20 Y 9C N N Y

40 02 CLASS ASC 1 Y 90 N N Y

50 01 RG CONSTANT

60 02 CODE AS» 3
70 02 VALUE ASC 12

80 02 ERROR ASC 1

90 02 VALUEKFR ASC 12

100 02 LITNTJMB ASC 3

110 02 LITVOL ASC 3
120 02 LITPAGE ASC 4

0 ERRORS

' ‘чс. 5.20. Файл базы данных «Физико-химические свойства» (сиоиства-
1 ''истаиты)

M 'te имеется тройпой уровепь вложеппости связей типа «один— 
М1"гне», реализованный путем введения ключевых полей.

Отображение обобщенной схемы «Физико-химические свойства» 
1 тизуется с помощью пяти файлов: три из них содержат свой-

1 «а чистых веществ (первый — свойства-константы; второй —
' "'личные значения свойств, зависящих от температуры; третий— 
'"ффициенты аппроксимирующих зависимостей свойств, завн- 

j "Них от температуры) и два — данпые по равповесию в бинарных 
м,,сях (четвертый — табличные значения равновесных данных;
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раторных условиях. Подходы к автоматизированному синтезу тре
буемых продуктов химического превращения основаны главным 
образом на использовании известных химических реакции или 
аналогий с привлечением методов планирования экспериментов 
для уточнения оценок кинетических параметров моделей. Приме
рами таких алгоритмов являются топологическая модель в виде 
двудольного графа химических превращений [4], отражающего 
ипформационно-логическую структуру связей между реагентами 
и химическими реакциями; алгоритм, основанный на концепции 
изомеризма для простых молекул и совокупностей молекул, что 
позволяет генерировать точное математическое описание химиче
ского превращения 15, 6]; алгоритм, использующий в качестве па
раметров тип составляющих молекулу атомов и топологическую 
структуру их связей с другими атомами в молекуле (7, 8]. Этот 
этап разработки технологической схемы проводится в основном 
экспериментально с последующей обработкой данных в интерак
тивном режиме. Отдельные подходы к созданию системы синтеза 
стадии химического превращения рассмотрены в гл. 8.

4.1.2. Выбор способа ведения процесса

На этом этапе необходимо, по существу, сформулировать задачу 
многокритериальной оптимизации. Исходной предпосылкой яв
ляется необходимость получения продукта (основного или проме
жуточного) с заданными свойствами при условии обеспечения эк
стремального значения критерия оптимальности. В общей задаче 
разработки технологической схемы речь идет о раскрытии функ
ционального соотношения (4.3), т. е. выборе наилучшего процес
са и типа аппарата.

Выбор процесса среди возможных заключается в анализе усло
вий его реализуемости на основе некоторого критерия, например 
минимума приведенных затрат. Прежде всего необходимо решить 
вопрос о принципиальной возможности промышленной реализации 
данного способа. Решение его возможно как экспериментальным, 
так и расчетным путем. Естественно, предпочтение следует отдать 
расчетному методу как наиболее дешевому и быстрому. Это не ис
ключает, однако, проведение экспериментальных исследований, 
но позволяет свести их к минимуму.

Проведение расчетного исследования возможно лишь при на
личии достоверных физико-химических, термодинамических, рав
новесных данных смеси, а также данных о возможности техниче
ской реализации процесса. Уже сами свойства смеси позволяют 
сделать предварительную оценку реализуемости процесса данным 
или группой способов. Так, при разделении продуктов наличие пе- 
конденсирующихся компонентов в смеси предполагает использо
вание абсорбции или какого-либо другого способа разделения га
зовых смесей. Проведение расчетов отдельных единиц оборудова-
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пня позволяет сделать иывод о практической реализуемости кон
кретного способа и определить конкурирующие. Естественно, при 
,гом необходимо учитывать требования на качество продуктов, 
равно как и сведения о предшествующих и последующих стадиях 
производства.

Уже на стадии выбора отдельных способов ведения процесса не
обходимо решать системные вопросы. Это означает, что проектиро- 
нание отдельного аппарата не является самоцелью, а должно про- 
подиться с учетом возможности исключения потерь массы и энер
гии. Чаще всего критерий оптимальности технологической схемы 
не является аддитивной функцией критериев отдельных ее эле
ментов. а представляет собой сложную функцию параметров от
дельных процессов н параметров, характеризующих взаимодей- 
< 1 Нне между ними в пределах технологической схемы и с окру
жающей средой. Это связано прежде всего с утилизацией матери
альных и энергетических потоков.

В соответствии со стратегией системного анализа оптимизи
рующие переменные технологической схемы удобно разделить на 
две группы — локальные и системные (или глобальные). Опти
мальные значения системных параметров будут определять опти
мальные условия эксплуатации всего производства, но не обяза
тельно отдельных элементов. Папрнмер, при вторичном исполь- 
ловании тепла верхнего продукта ректификационной колонны в 
качестве источника энергии для подогрева кубового продукта (при 
наличии необходимой разности температур) флегмовое число мо
жет превышать оптимальное для данной колонны, поскольку по
мимо разности температур поток должен обладать соответству
ющей тепловой мощностью.

К локальным переменным следует отнести параметры, харак
теризующие условия работы отдельного аппарата, например ско
рость парового потока, число тарелок или высоту насадки. Эти па
раметры при фиксированных значениях системных полностью 
характеризуют оптимальный режим работы аппарата, однако при 
изменении последних их значения будут также изменяться.

Системные параметры составляют критерий оптимальности тех
нологической схемы и включают помимо отдельных характери
стик аппаратов обобщенные параметры схемы. При проектирова
нии отдельных аппаратов или установок зпачения этих парамет
ров или их составляющих являются ограничениями типа нера
венств. На основании критерия оптимальиости, включающего 
системные параметры, производится окончательный выбор способа 
выделения отдельных продуктов из группы альтернативных по 
-■окальным характеристикам способов.

Обоснованный выбор способа ведения процесса (группы аль
тернативных процессов) должен проводиться с учетом ряда факто
ров, а именно в результате анализа физико-химических, термо
динамических свойств смеси и отдельных компонентов; исследо-
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Р и с . 4.3. Составляющие 
типовых процессов хи
мической технологии

Фундаменталь
ные законы 
движения. 
Структура 
потоков

Термокинетика

Гидродинами
ческая структура

Диффузионная
кинетика

Термокинетика

Гидродинами
ческая струк
тура потоков

Гидродинами- Теплообменные Массообменные 
ческие процессы процессы процессы

Химическая
кинетика

Диффузионная
кинетика

Термокинетика

Гидродинами
ческая структура 
потоков

Химические
процессы

Биохимическая | 
кинетика

Химическая
кинетика

Диффузионная
кинетика

Термокинетика

Гидродинами
ческая структур

Биохимические
процессы

ваннн условий химического и фазового равновесия; эксергетиче- 
ского (термодинамического) анализа отдельных установок; оценки 
стоимостных характеристик установок.

Химическое производство представляет собой иерархическую 
структуру по горизонтали: подготовка сырья, химическое превра
щение и выделение продуктов. Каждая из стадий может содержать 
произвольное количество разнородных процессов, отличающихся 
природой определяющих явлений, а именно: а) гидродинамиче
ские процессы: перемещение жидкостей и газов в аппаратах и тру
бопроводах; получение и разделение неоднородных систем газ— 
жидкость (туманы), газ—твердое вещество (пыли), жидкость — 
твердое вещество (суспензии), жидкость—жидкость (эмульсии); 
б) тепловые процессы: кипение, испарение и конденсацию, выпа
ривание; в) диффузионные процессы: экстракцию, абсорбцию, ад
сорбцию, кристаллизацию, мембранные, ректификацию и т. д.;
г) химические процессы: химические превращения в реакторах;
д) биохимические процессы: биохимические превращения в реак
торах, аэротеиках и т. д .; е) механические процессы: измельчение 
твердых веществ н их транспортирование, сепарирование сыпучих 
веществ и т. д. [1].

Исходя из блочной структуры модели, типовые процессы хи
мического производства .можно представить в виде отдельных со
ставляющих, как это показано на рис. 4.3. В зависимости рт наз
начения отдельных моделей эти составляющие будут иметь описа
ние различной степени детализации. Например, при описании 
диффузионного процесса гидродинамика перемещения потока в 
трубопроводах подвода сырья и отвода продуктов может на стадии 
оценки явлений массотеплопереноса не учитываться, а выступать 
определяющим фактором при гидравлическом расчете трубопрово
дов.
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Отдельные стадии химического производства содержат обычно 
различные типовые процессы, объединяемые назначением. Напри
мер, стадия химического превращения содержит реакторы различ
ного типа, стадия выделения — различные массообменные (пре
имущественно) процессы, стадия подготовки сырья — обычно наи
более разнородную группу типовых процессов в зависимости от 
агрегатного состояния н степени подготовленности сырья. Это мо
гут быть и массообменпые процессы (абсорбция, адсорбция) для 
очистки от нежелательных сопутствующих газовых примесей, 
гидродинамические процессы для разделения неоднородных гетеро- 
фазных систем, механические процессы и т. д. Поэтому в дальней
шем будет рассматриваться не эта группа процессов отдельно, а 
лишь составляющие ее способы в стадиях химического превраще
ния и выделения продуктов химических реакций.

Химические превращения. При решении задач проектирования 
химических реакторов необходимо рассматривать последние на 
мнкро- и макроуровнях. На макроуровне определяются законо
мерности протекания химических превращений при воздействии 
на них процессов переноса массы, тепла, импульса, т. е. решается 
вопрос о выборе наилучшего типа промышленного реактора и оп
ределения его конструкционных и рабочих условий.

Исследования на микроуровне проводятся для всех типов ре
акторов. Они заключаются в определении механизма протекания 
химических реакций и построении кинетических моделей. Для 
этого необходимо выполнить следующее [9].

A . С использованием принципов стехиометричсского анализа 
по априорной (логической, качественной н количественной) ин
формации .методами общей алгебры осуществить синтез возможных 
механизмов химической реакции. При расчете возможных меха
низмов реакции на ЭВМ учитывается качественный и количест
венный состав реагирующих молекул, а также их геометрическая 
конфигурация и оптические свойства. На основе качественной тео
рии дифференциальных уравнений прогнозируются динамические 
свойства химического процесса и определяются необходимые ус
ловия наличия или отсутствия у химических систем колебатель
ных динамических режимов или множественности стационарных 
состояний.

Б. Для непротиворечивой априорной информации о меха
низмах н кинетических моделях провести построение стандартного 
плана эксперимента. По его результатам оценить константы кон
курирующих кипетических моделей.

B. Обычно стартовые оценки констант получаются с неудов
летворительной точностью, поэтому требуется проведение уточ
няющего эксперимента (последовательно планируемого). В зави
симости от дисперсионпой матрицы оценок выбирается критерий 
оптимальности уточняющего плана. Обычно в качестве критерия 
используют А-, Д-, Е-критерпп или их линейные или нелинейные
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комбинации. Необходимо также осуществить проверку адекват
ности моделей по определенным статистикам и при необходимости 
выполнить направленную их коррекцию (после установления 
причин возможной неадекватности в результате выполнения дис
персионного анализа моделей).

Г. Для многооткликовых ситуаций осуществить последователь
ное планирование дискриминирующих экспериментов и дискри
минацию моделей статистическими методами, не предусматриваю
щими предварительной линеаризации моделей. Основными ме
тодами дискриминации являются энтропийный и последователь
ного отношения вероятностей.

Если исследования на микроуровне являются достаточно об
щим подходом не только при анализе реакторных процессов, то 
задачи, решаемые на макроуровне, различаются в зависимости от 
типа реактора.

Химические реакторы принято классифицировать по фазово
му признаку реагирующих систем на гомогенные и гетерогенпые, 
а по способу организации — на непрерывные, полунепрерывные, 
.периодические и циклические [10].

Гомогенные реакции протекают в одной фазе — жидкой или 
газовой (соответственно реакторы жидкофазные и газофазные), 
и не сопровождаются фазовыми переходами. При их расчете основ
ное внимание уделяется учету неравномерности распределения 
тепла и массы (поперечных и продольных градиентов), конвектив
ного переноса (диффузии) и теплопроводности на селективность и 
производительность реактора (11].

Гетерогенные реакции сопровождаются транспортными явле
ниями внутри фаз и между ними. Это реакции в системах газ— 
жидкость, жидкость—жидкость, газ—твердое тело, жидкость— 
твердое тело, газ—жидкость—твердое тело (катализатор), причем 
•они могут протекать в сплошной, дисперсной фазе или одновре
менное обеих фазах. Совокупность факторов, которые необходимо 
учитывать при проектировании гетерогенных реакторов, весьма 
обширна и разнообразна в зависимости от фазового состояния реа
гентов и продуктов реакции, их аппаратурного оформления. По
скольку химическому превращению предшествует стадия тран
спортирования вещества из фазы в зону реакции и отвод продук
тов реакции, скорость протекания собственно химического 
взаимодействия будет определяться соотношением скоростей хими
ческого превращения и массопереноса, и в зависимости от превали
рования одной из составляющих она будет протекать или в диффу
зионной, или в кинетической области. Отсюда следует важность 
обеспечения пеобходнмых условий массопереноса за счет гидро
динамических факторов, т. е. состояния фаз, а также за счет аг- 
регатпого состояния реагентов (например, распределения частиц 
ло размерам в случае реакций с твердой фазой).

Гомогенные реакторы. Конструктивно гомогенные реакторы
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нмполннютси п виде аппаратов с мешалками или трубчатых (про
точных) аппаратов. При известной кинетике и механизме реак
ций выбор типа реактора определяется условиями обеспечения рав
номерности распределения реагентов в объеме. Наличие градиен
тов концентрации, температуры приводит к изменению физико
химических свойств реагентов (вязкости, плотности и т. д.) и, 
как следствие, к искажению профиля скоростей, неравномерному 
протеканию реакции по объему или сечению реактора. В случае 
изотермических реакций изменение характеристик реагентов в хо
де протекания реакции может привести к неустойчивости системы 
в целом, т. е. к нарушению установившегося состояния по скоро
стям теплоприхода и теплоотвода. Характерными вопросами, ре
шаемыми при проектировании этих реакторов, является оценка 
гидродинамической структуры потоков, обеспечение необходимо
го температурного режима реактора.

Гетерогенные реакторы. Реакторы для проведения двухфазных 
(газ— жидкость, газ—твердое вещество, жидкость—твердое ве
щество) и трехфазных (газ—жидкость—твердое вещество) реак
ций конструктивно отличаются большим многообразием. Это 
реакторы емкостпого типа с перемешивающими и диспергирующи
ми устройствами; трубчатые реакторы полые или с насадкой, с ру
башкой и т. д.; колонные реакторы барботажные полые или с на
садкой, секционированные, полочные, с кипящим слоем (катали
затора) и др.

Исследование реакторов для систем газ—жидкость с целью их 
расчета и проектирования ведется в следующих направлениях 
110]; изучение механизма и скорости процесса массопередачи, ос
ложненного химической реакцией; моделирование структуры по
токов двухфазной системы; оценка влияния продольного переме
шивания па эффективность реакторов; определение межфазной 
поверхности, удерживающей способности, перепада давления. 
Нажным вопросом является выбор типа реактора. Сравнение ко
эффициентов массоотдачи по жидкой фазе для систем газ—жид
кость в различных реакторах приведено в табл. 4.1 [10].

Таблица 4.1

Тип реактора fcflO*.
м/с Тип реактора кг  10*.

м/с

Ячейки перемешивания 0,2—1 Барботажная колонна с 3 - 4
Прямоточный трубчатый 5 -1 5 колпачковыми тарелками
реактор Насадочная противоточная 0 ,5 -2
Циклонный реактор 10-40 колонна
Реактор с мешалкой 1 -4 Насадочная прямоточная 1 -5
Парботажная колонна 1—4 колонна
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При расчете реакторов для систем газ—твердое вещество (час
тицы) основными задачами при моделировании являются оценка 
гидродинамической структуры фаз, определение удельной поверх
ности реакции, оценка изменения состояния твердых частиц в хо
де реакции, определение соотношения скоростей процессов тепло- 
и массопереноса.

Расчет реакторов с твердым катализатором проводится в не
сколько этапов. Во-первых, устанавливаются модели пористой 
структуры зерна катализатора, кинетики адсорбции н модель 
зерна катализатора в целом. Идентификация моделей структуры 
зерна и адсорбции реагентов проводится вариационными метода
ми по кривым отклика на последовательно планируемые возмуще
ния индикатором. Эти методы используют в своей основе статисти
ческие процедуры проверки гипотез. Объединение моделей пори
стой структуры, кинетической и адсорбционной позволяет построить 
модель зерна, по которой на основе конечно-разностных или кол- 
локационных методов вычисляются длительности установления 
стационарных состояний и их возможное число, определяется ха
рактер формирования отдельных стационарных состояний и их 
устойчивость.

Во-вторых, методами непрерывной параметрической иденти
фикации, основанными на алгоритмах оптимальной фильтрации, 
строятся гидродинамическая модель, модели тепло- и массопере
носа по последовательно планируемым непрерывным и дискрет
ным наблюдениям. Указанные модели, дополненные моделью зер
на, позволяют установить общую модель реактора, а также ее сто
хастические свойства и свойства параметров. Эта модель испыты
вается на точность прогнозирования динамических и статических 
режимов работы реактора. Для этой цели моделируются в соот
ветствии со статическими свойствами параметров модели их слу
чайные реализации и рассчитываются случайные реализации кон
центрационных и температурных полей в реакторе. Совокупности 
полученных реализаций позволяют построить гистограммы вели
чин откликов системы, которые характеризуют прогнозирующие 
свойства модели в интервале изменения технологических пара
метров процесса. В заключение выполняется расчет конструкцион
ного оформления реакторного узла и оптимальных режимов его 
эксплуатации.

Итак, при выборе способа реализации реакторного процесса 
необходимы экспериментальные данные как на стадии выявления 
механизма реакции, так и при непосредственном расчете промыш
ленного реактора. Поэтому математические модели реакторов со
держат большое число параметров, определяемых по опытным 
данным.

Выделение целевых продуктов. Основой выбора эффективного 
способа разделения продуктов реакции является физико-химиче
ская природа явлений, определяющих процесс. Благодаря после-'
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[онательному углублению знаний о процессах постоянно вскрыва- 
ются неиспользуемые возможности отдельных способов разделе
ния, появляются более совершенные его модификации.

Альтернативными способами выделения чистых продуктов или 
фракций обычно являются ректификация, экстракция, адсорбция, 
кристаллизация, мембранные процессы, абсорбция, выпаривание. 
I! последнее время стало уделяться значительно больше внимания 
другим, помимо ректификации, способам разделения в силу не
скольких причин. Во-первых, вследствие высокой энергоемкости 
ректификации и роста цен на источники энергии. Так, в США за 
Г.)71> г. на ректификацию было израсходовано 2 .1 Ы 0 14 КДж или 
;;"о всех энергетических затрат страны 112]. Во-вторых, но мере 
( овершенствования технологии эти процессы становятся дешевле.
II значительной степени этому способствует н совершенствование 
систем управления.

Обычно вопрос о замене ректификации другим способом возни
кает в тех случаях, когда применение ее либо вообще невозможно, 
либо сопряжено со значительными дополнительными затратами. 
Например, обычная ректификация не позволяет выделить компо
ненты, входящие в азеотропную смесь. Нужно либо изменить дав
ление в системе и тем самым сдвинуть азеотроп, либо применить 
азеотропную или экстрактивную ректификацию, подобрав соот- 
нетствующий разделяющий агент.

Применение другого способа разделения тогда может быть эко
номически выгодно, когда свойства смеси соответствуют физиче
ск о й  основе данного способа. Так, при наличии расслаивания ес
тественным способом первичного разделения является деканта
ция, способность же вещества кристаллизоваться в определенных 
условиях предполагает применение кристаллизации. Если же фи
зические условия процесса необходимо подбирать искусственно 
(подбор экстрагента, растворителя и т. д .), то помимо затрат на 
проведение непосредственно процесса добавляются затраты на ре- 
генерацию носителя (экстрагента, растворителя и т. д.).

Создание физических условий процесса обычно сопряжено со 
значительными расчетными и экспериментальными исследования- 
'41, так как необходимо выполнить ряд физических и технологи
ческих требований с целью выбора наилучшего варианта техно
логического и аппаратурного оформления. По существу, речь идет
оо искусственном создании смеси с заданными свойствами. Это от
носится к таким процессам, как азеотропная или экстрактивная 
Ректификация, экстракция, кристаллизация.

Мембранные процессы. Все большую роль при разделении сме- 
'» й (особенно газовых) в промышленности приобретают мембран
ные процессы. При разделении газовых смесей по общему объему 
капитальных и эксплуатационных затрат они уже превосходят 
-Фугие способы, правда, при значительно более низкой произво- 
•1нтел ьности.
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Применение мембран особенно удобно для разделения азеотроп- 
ных смесей. В этой связи все больший интерес проявляется к раз-, 
делению испарением жидкости на поверхности мембраны. Труд
ность состоит в обеспечении подвода большого количества тепла к 
поверхности мембраны для испарения жидкости. Альтернативой 
этому методу является разделение предварительно испаренной 
жидкости. Но промышленного значения эти способы в химической 
технологии пока не получили [13].

Разделение смесей (например, газовых) с помощью мембран ос
новано на их способности проникать через материал мембраны 
с различной скоростью вследствие различия подвижностей или 
растворимостей. Для целей промышленного применения мембра
на должна обладать соответствующей эффективностью разделения 
(фактором разделения или эффективности). Типичные смеси, ко
торые могут быть разделены известными мембранами (на основе 
ацетатцеллюлозы или полисульфонных) в настоящее время и в 
ближайшем будущем, приведены в табл. 4.2 [13].

Таблица 4.2

Существующие технологи
ческие процессы Перспективные технологические процессы

н , / с + H .S /C J Н,/СО, N H S/N j

U ilC O с о ^ с * H ,S /C O , SO ./C +

Не/С+ с о * / с о NHj/H j S O ,/C O ,

н . о (п )/ с + C O j/N * NHj/C j N O  x i q

n o x / n 2 0 ,/N , Пары органических 
соединений

N O jc/C O СО,/Воздух C i/C +

Недостаточная изученность явлений переноса через мембрану] 
и трудность подбора .материала мембраны (пока он ведется в боль
шей степени экспериментально) являются основными сдерживаю
щими факторами интенсивного внедрения этого способа разделе
ния. Кроме того, сильная зависимость долговечности мембран от 
механических нагрузок, температуры, примесей в значительной 
степени ограничивает область их применения. Это особенно отно
сится к разделению жидких смесей, где труднее обеспечить одно
родность потока.

Вопрос о механизме переноса газового потока через мембрану 
до сих пор является дискуссионным, и существующие подходы к 
моделированию процесса основываются на явлениях раствори
мости и диффузии. По существу, математическое описание явлений 
переноса основывается на уравнениях диффузии (закон Фика) и 
растворимости (закон Генри). Закон Фика позволяет определить
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Рис. 4.4. Структура потоков в иротивоточвом мембранном 
элементе

диффузионный поток компонента в зависимости от градиента кон
центрации [14]:

g i / A = D t (xl t - x {1)H, (4.6)

где gi — переносимый через мембрану поток компонента i; А — 
п лощадь поверхности мембраны; Dt — коэффициент диффузии 
компонента i; I — толщина мембраны; x tl, x t2 — концентрации 
компонента i у соответствующих поверхностей мембраны. Закон 
Генри устанавливает связь между концентрациями компонентов 
|| фазе полимера и парциальными давлениями компонентов у по
верхности мембраны:

* i  =  S ip i , ( 4 - 7 )

где St — константа растворимости компонента i\ Pi — парциаль- 
иое давление компонента i в газовой фазе. Подставляя уравнение 
(4.7) в (4.6), можно записать

Ki/A =  Pi (Pii — Рц)/1, ( 4 - 8 )

где P t =  D t S i  — проницаемость компонента i; p it  и р ц  — пар
циальные давлепия компонента i со стороны высокого и низкого 
Давлений. Аналогичные уравнения могут быть записаны по каж
дому из компонентов разделяемой смеси. На рис. 4.4 приведены 
"рофили концентраций при разделении двухкомпонентной смеси.
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Фактор разделения или коэффициент относительной прони
цаемости определяется как

п характеризует способность .мембраны разделять компоненты I 
п j, т. е. концентрировать газовую смесь.

По мере прохождения газовой смеси вдоль мембраны более 
подвижный компонент удаляется (проникает через мембрану), 
а менее подвижный концентрируется в остатке. Таким образом, 
парциальное давление уменьшается для более подвижного компо
нента н увеличивается для мепее подвижного и, следовательно, 
уравнение (4.8) справедливо для каждой точки вдоль потока

где Q — общий мольный поток компонента i. Из этого уравнения 
следует, что условия работы мембраны меняются непрерывно вдоль 
поверхности и что степень извлечения компонента зависит от про
ницаемости, разности парциальных давлений и толщины мембра
ны. Проницаемость является прямой характеристикой мембраны, 
в то время как разность парциальных давлений и толщина мембра
ны зависят от свойств мембранного полимера.

Растворимость и диффузия газов зависят от свойств полимеров 
и разделяемых газов. Поскольку проницаемость является функ
цией растворимости и диффузии, то факторы, влияющие на послед
ние, оказывают влияние и на проницаемость. В частности, прони
цаемость является функцией температуры и эта зависимость вы
ражается следующим образом:

где К\ и Еi — параметры, обычно определяемые эксперименталь
но для каждого типа полимера. Из уравнений (4.9) и (4.11) следу
ет, что

т. е. фактор разделения также является функцией температуры.
При моделировании мембранных процессов разделения необ

ходимо также учитывать взаимодействие различных компонентов 
смеси между собой. Это особенно важно для полярных газов, ког
да растворимость одного из них в полимере может влиять на рас
творимость другого. Аналогично накопление отдельных раствори
телей в полимере пластифицирует последний и тем самым может 
оказывать влияние на проницаемость.

Представленные уравнения характеризуют перенос компонен
та через единичную поверхность мембраны. Для расчета мембран
ного элемента опи должны быть'дополнены уравнениями матери

<*ij =  Pi/Pj (4.9)

(4.10)

Pi (Т) =  exp (— Ei/(RT)), (4.11)

onj(T) =  (KJKj) exp ( -  (Ei -  Ej)/(JiT)), (4.12)
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ального баланса вида
W Y i \z - W Y i \„e* =  qi\A;
W\t - W \  i+Дг —

I де qt — мольный поток компонента /; У'* — локальный состав ком
понента i; W — переносимый поток газа.

Парциальное давление компонента связано с составом следую
щим образом:

где Рт — общее давление.
И идеальном случае предполагается равномерное распреде

ление скоростей и давлений вдоль мембраны. Однако на практи
ке в зависимости от расходов и давлений такое предположение чаще 
всего является достаточно грубым приближением, и необходимо 
учитывать реальное распределение параметров. Поэтому полное 
математическое описание мембранного процесса разделения дол
жно учитывать, по крайне мере, кинетику массопереноса через 
мембрану с учетом взаимовлияния отдельных компонентов, гид
родинамику потоков (профиль скоростей и давлений) со стороны 
кысокого и низкого давлений, условия равновесия фаз (соотноше
ние компонентов между полостями высокого и низкого давлений), 
геометрию разделительных элементов (плоские или цилиндриче
ские мембраны.).

Кристаллизация. В последнее время все большее значение в 
химической технологии для разделения компонентов приобрета
ет кристаллизация из-за меньшей энергоемкости по сравнению с 
ректификацией, так как теплота кристаллизации обычно намно- 
го меньше теплоты испарения; многоступенчатые крнсталлнза- 
горы вследствие повышения точности проектирования, степени 
титоматнзации и совершенствования оборудования, обеспечи
вающие получение чистых компонентов разделяемой смеси 1151.

Это привело к интенсификации исследований в области крнс- 
'з.мизации, поскольку без знания условий образования кристал
ен  (их чистоты, выхода), без надлежащего выбора растворите

ли невозможна реализация процесса.
Применение кристаллизации ограничено прежде всего вещест

вами, обладающими кристаллической структурой в твердом виде. 
При проектировании кристаллизатора важно знать, образуется
1 и смесь кристаллов и смешанные кристаллы, а также сведения о 

наличии эвтектики. Разделение становится трудным или вообще 
невозможным, если происходит неограниченное образование сме
шанных кристаллов.

Наличие эвтектической точки в принципе позволяет разделить 
‘■'■ось компонентов в одноступенчатом кристаллизаторе, однако 
“ иход и состав продукта будут ограничены параметрами эвтектиче

Pi  —  Y i P r > (4.15)
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ской смеси. Исследования условий образования эвтектики и свой
ств смеси при изменении давления позволили предложить комбини-J 
рованный метод кристаллизации, основанный на том, что при дав
лении ниже давления в четверной точке равновесные составы 
фаз определяются только равновесием между твердой фазой и 
паром (жидкая фаза отсутствует) [16]. Поэтому различие скоростей 
конденсации компонентов позволяет путем подбора соответствую-] 
щей температуры выделить практически чистый компонент. С этой 
целью смесь эвтектического состава подается в кристаллизатор 
плавления, через который проходит с постоянной скоростью газ- 
носитель. С выхода газ-носитель с парами смеси поступает в кон
денсатор, где происходит конденсация в соответствии с условия
ми фазового равновесия. Для смеси нафталин—дихлорбензол та
ким путем удалось получить дихлорбензол концентрацией 99% 
на лабораторной установке (в эвтектической точке содержание 
дихлорбензола 60,8% ).

Одним из основных вопросов, решаемых при расчете кристал
лизаторов, является описание кинетики кристаллизации, состоя
щей нз стадий создания пересыщения, образований зародышей и 
роста кристаллов. Она также зависит от перекристаллизации осад
ка, коалесценции и дробления кристаллов в результате столкно
вения между собой и со стенками аппарата. На кинетику массо
вой кристаллизации существенно влияют температура, степень 
пересыщения раствора, перемешивание, наличие примесей, физико
химические свойства раствора, конструкция аппарата и т. д. Де
тальное описание явлений и факторов, сопровождающих процес
сы массовой кристаллизации из растворов и газовых смесей, дано 
в монографии [17]. Важное значение имеет также описание усло
вий равновесия между сосуществующими фазами (твердое вещест
во—жидкость, твердое вещество— газ (пар)). На основании уело-; 
вий фазового равновесия в первом приближении возможен выбор 
необходимого растворителя для процессов кристаллизации, 
а также перекристаллизации.

Таким образом, математическое описание процесса кристалли
зации необходимыми элементами должно содержать описание 
явлений кинетики кристаллизации (кинетики массопереноса), гид
родинамики фаз, фазового равновесия.

Комплексы с разделяющими агентами. Эта группа м а сс о о б м е н 
ных процессов относится к специальным способам разделепия и 
обычно апиаратурно состоит из собственно узла разделения и узла 
регейерации разделяющего агента. По сравнению с обычной 
ректификацией эти комплексы целесообразно применять в тех слу
чаях, когда разделяемая смесь близкокипящая или содержит азео- 
тропы (как гомогенные, так и гетерогенные), а также если темпе
ратура верхнего продукта очень мала или температура низа о ч е н ь  
высока для обычной ректификации. Так, например, если коэффи
циенты относительной летучести близки к единице, то целесооб.
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разно применить процесс экстрактивной ректификации, а при низ
кой температуре верхнего продукта — процесс абсорбции.

К комплексам с разделяющими агентами можно отнести:
а) азеотропную ректификацию, когда один или несколько компо
нентов исходной смеси образуют с разделяющим агентом азео- 
] ровные смеси, отбираемые в виде дистиллята; б) экстрактивную 
ректификацию, когда высококипящий разделяющий агент, изме
няя соотношение относительных летучестей компонентов исход
ной смеси, отводится с кубовым продуктом; в) азеотропно-экстрак- 
гнвкую ректификацию, когда высококипящий разделяющий агент 
образует азеотроп и часть его отбирается в виде азеотропной сме
си в качестве дистиллята, а другая часть — в виде кубового про
дукта; г) гетероазеотропную ректификацию, когда разделяющий 

агент образует с одним или несколькими компонентами исходной 
( меси гетероазеотроп, отбираемый в виде дистиллята; после рас- 
(маивания разделяющий агент возвращается в технологический 
цикл; д) экстракцию, когда один или несколько компонентов ис- 
чодной смеси селективно растворяются в частично смешивающем
ся разделяющем агенте, способствуя тем самым выделению по
следних; е) абсорбцию, десорбцию, когда пары одного или несколь
ких компонентов растворяются в разделяющем агенте, тем самым 
способствуя выделению необходимых веществ; ж) адсорбцию, ког
да отдельные компоненты исходной смеси адсорбируются на по
верхности твердого носителя.

Проблема использования комплексов с разделяющими аген
тами состоит не столько в проведении самого процесса разделения, 
сколько в подборе такого носителя, который бы отвечал необхо- 
шмым требованиям. Носитель должен обладать прежде всего сле
дующими свойствами: изменять коэффициенты относительной ле
тучести смеси (отдельных компонентов) в нужном направлении 
'н'мадать достаточно высокой поглотительиой способностью и се

лективностью — в случае абсорбции, обладать необходимой зо
ной расслаивания и селективной растворимостью — в случае эк
стракции); легко регенерироваться из смесей с компонентами раз
деляемой системы; быть безопасным в обращении, доступным и 
Дешевым; быть устойчивым (к разложению, осмолению и т. д .), 
инертным по отношению к компонентам разделяемой смеси, не 
оказывать коррозионного воздействия на аппаратуру.

Отсюда следует, что предъявляемые к носителям требования 
связаны с обеспечением условий фазового равновесия, селективно
сти, с отсутствием побочных эффектов в процессе разделения. Ана
логичные требования предъявляются к процессу адсорбции. Важ
но иметь в виду, что применение этих способов обычно предпо
лагает дополнительную стадию — стадию регенерации носителя. 
** случае ректификации (азеотропно-экстрактнвной, экстрактив
ной, азеотропной) и экстракции это декантация или обычная рек
тификация, а в случае абсорбции и адсорбции — десорбция. По
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этому к затратам на реализацию процесса добавляются расходы! 
иа носитель и его регенерацию.

Совмещенные процессы. Под совмещенными процессами по 
нпмают такие, когда два или более процессов протекают одновре
менно и в одном аппарате с эффективностью на уровне или выше, 
чем раздельно. К такнм|процессам можно отнести, например, совме
щение химической реакции и ректификации (хеморектифнкацию), 
химической реакции и абсорбции (хемосорбцию), т. е. совмещение 
стадий химического превращения и разделения, а также совмеще
ние процессов одного типа, например ректификации и экстракции 
и т. д. Эффективность совмещенных процессов следует рассматри
вать в двух аспектах. Во-первых, снижаются капитальные за
траты за счет уменьшения числа единиц оборудования, во-вторых, 
снижаются эксплуатационные затраты за счет снижения и энер
гетического объединения материальных потоков. Негативная сто
рона такого совмещения заключается в более жестких условиях 
эксплуатации и соответственно в более четком ведении процесса.

Целенаправленное совмещение ректификации и химической 
реакции особенно эффективно в тех случаях, когда реакция про 
гекает с высокой скоростью и большим тепловым эффектом и их 
совместное протекание не противоречиво. В этом случае основная 
цель совмещении состоит в активном использовании тепла хими
ческой реакции непосредственно в одном аппарате без промежу
точных преобразователен и, следовательно, с высокой эффектив
ностью. В отличие от обычно применяемой рекуперации тепла ра 
акции в случае совмещения должна уменьшиться инерционность 
объекта и соответственно возрасти область устойчивых режимов. 
Другой причиной совмещения может служить потребность в из
менении топологии концентрационного симплекса составов при 
разделении азеотропных смесей. I

Совмещение абсорбции и химической реакции, как правило, 
способствует более полному извлечению компонента вследстви 
снижения величины равновесного давления над раствором.

Совмещение ректификации и экстракции (азеотропно-экстрак- 
тивиан ректификация) позволяет снижать энергозатраты на веде
ние процесса разделения за счет перераспределения потоков внут
ри колонны. Правда, как уже отмечалось, при искусственном 
создании расслаивающихся смесей применение метода сопряже
но с подбором разделяющего агента и последующей его регене
рацией.

Итак, .математическое описание комплексов с разделяющими 
агентами и совмещенных процессов помимо традиционных эле
ментов для .массообменных процессов должно содержать соответ
ственно алгоритмы выбора разделяющих агентов и расчета стадии 
химического превращения.

Выпаривание. Этот способ разделения (концентрирования) на
ходит широкое распространение в технологии неорганических
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неществ, пищевой промышленности и состоит ь отделении лету- 
чи х компонентом (чаще всего воды) от высококипя1ЦИХ остатков 
в аппаратах барботажного типа. Выпаривание — достаточно энер
гоемкий процесс. Для снижения энергозатрат обычно организуют
ся многоступенчатые технологические установки, работающие под 
различным давлением с целью использования вторичного парового 
потока. Математическое описание такого процесса должно содер-
з.ать все элементы, свойственные .массообменным процессам: ки
нетику массопереноса, гидродинамику потоков, фазовое равно- 
несие, а также алгоритмы решения системных вопросов, связан
ных с рациональным выбором давлений в отдельных аппаратах 
и перераспределением потоков продукта и вторичного пара.

В табл. 4.3 приведено сравнительное сопоставление способов 
разделения [18).

Таблица 4.3

Процесс Достоинства Недостатки Область применения

Ректификация

Адсорбция

'Жидкостная эк-
тракция

'кстракция 
с верх критически
ми экстрагентами

Мембранные про
цессы

Вынар ивание

Простота органи
зации, надеж
ность. Контроль 
качества. Лег
кость масштабно
го перехода. От
носительно ииз- 
кие капитальные 
затраты
Может быть вы
сок о  энергетичес
ки эффективной. 
Высокая степень 
очистки. Низкие 
температуры 
Может быть энер
гетически эф4ек- 
тивной. Умерен
ные рабочие тем
пературы 
Энергетическая 
эффективность. 
Л егкость регене
рации экстраген
та
Высокая энерге
тическая эффек
тивность. Низкие 
рабочие темпера
туры
Может быть энер
гетически эффек
тивным

Энергоемкость. 
Могут потребо
ваться нысокие 
рабочие темпера
туры

Большие кани
тельные затраты. 
Необходимость 
циклической ре
генерации адсор
бента
Бильшне капи
тальные затраты. 
Необходимость 
регенерации эк
страгента 
Высокие капи
тальные затраты. 
Высокие темпера
тура и давление

Ограниченная 
производитель
ность. Низкая 
прочность мемб
ран
Большие капи
тальные затраты

Химическая, неф
техимическая, га 
зовая промыш
ленность

Очистка углево
дородов, нормаль
ных нарафинов

Разделение блнз- 
кокииищих сме
сей, термически 
нестойких ве
ществ
Ншцеваи промыш
ленность

Разделение газов. 
Очистка воды

Разделение смесей 
с нелетучими ве
ществами
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Несмотря на различную физико-химическую природу рас
смотренных выше процессов, разработка математических мо
делей каждого из пих и методология определения параметров во 
многих аспектах имеет много общего. Прежде всего для каждого 
из процессов характерны такие этапы, как исследование условий 
химического н фазового равновесия, причем для большинства нз 
них по единой методологии и одпим и тем же моделям; оценка гид
родинамической структуры систем с двумя (и более) фазами при
менительно к выбранному типу оборудования; оценка парамет
ров кинетических закономерностей (коэффициентов массопереда- 
чи, площади поверхности раздела фаз, коэффициентов диффузии 
и т. д.) для учета реальных условий массопереноса; установление 
механизма химических реакций и оценка параметров (для процес
сов химического превращения, хеморектификации, хемосорбции), 
выбор разделяющего агента (для комплексов с разделяющими аген
тами).

Получить достоверные данные расчетным путем для каждого 
нз этапов весьма сложно, поэтому при решении задачи моделиро
вания и, в особенности, проектирования отдельные параметры 
определяются по экспериментальным данным на лабораторных 
и промышленных установках.

Взаимодействие основных этапов расчета процессов приведе
но на рис. 4.5.

На первом этапе ставится задача расчета, включающая ха
рактеристики исходного сырья и конечных продуктов, условия 
ведения процесса, режим эксплуатации (непрерывный, периоди
ческий), а также аппаратурное оформление (предварительное).

На втором этапе проводится оценка параметров моделей, опре
деляющих данный процесс. Сюда относятся оценка физико-хими
ческих, термодинамических и кинетических данных; определение 
параметров моделей фазоного равновесия, гидродинамической 
структуры потоков, кинетических моделей. Получение такой ин
формации невозможно чисто расчетным путем, поэтому в той или 
иной степени используется экспериментальный материал (напри
мер, данные по свойствам, бинарному фазовому равновесию и т. д .).

Третий этап состоит собственно в решении задачи расчета на 
микро- и макроуровнях. Моделирование на микроуровне позво
ляет установить количественные отношения между параметрами 
модели, а на макроуровне — получить данные с учетом реальных 
условий протекания процесса. В процессе расчета возможен воз
врат на любой из уровней для уточнения или изменения как от
дельных параметров, так и моделей.

Анализ свойств компонентов и смесей. Уже в первом прибли
жении анализ свойств компонентов позволяет оценить эффектив
ность и даже возможность применения того или иного способа 
ведения процесса, выявить специфические особенности, его аппара
турное оформление. Это прежде всего такие свойства, как терми-
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Этап I

Этап II

Этап Ш

Рис. 4 .5 . Последовательность разработки те\иологичес,кого 
процесса

ческая устойчивость, коррозпонпость,температуры кипения, склон
ность к полимеризации отдельных компонентов при повышенных 
температурах. Часто «неблагоприятное» сочетание свойств отдель
ных компонентов либо вообще снимает вопрос о применимости спо
соба ведении процесса, либо приводит к необходимости обес
печения специальных условий. Например, наличие в разделяемой 
смеси термически нестойкого вещества требует соответствующего 
температурного режима (вакуумной ректификации, пониженного 
давления) или применения другого способа разделения (экстрак
ции адсорбции и т. д .). Аналогично при склонности компонентов 
к полимеризации (или химическому взаимодействию) необходимо 
снизить температуру ведения процесса или предусмотреть добав
ление соответствующего ингибитора, который впоследствии нуж
но выделить. Соответственно это найдет отражение в аппаратурном 
оформлении процесса (полный барботажный реактор вместо трубча
того и т. д.). Коррозпонпость вынуждает при выборе оборудования 
ориентироваться на более стойкие материалы. Ясно, что без соот
ветствующей проработки сделать однозначный выбор способа ре

Постановка задачи расчета (проекти
рования):
производительность; характеристики 
сырья, целевых продуктов; Р\ Т; 
режим эксплуатации

Конструкция аппарата
Парамефы эффективности 
( экономической, термоди
намической)

Гидродинамика потоков

Физико-химические Фазовое и химическое
и термодинамические равновесия
данные

П
Тепло- и массоперенос

Моделирование на 
микроуровне Расчет Опытные данные 

(литературные) 'Эксперимент

Моделирование на 
макроуровне Расчет Опытные данные 

(литературные) Экспери мент
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ализации процесса весьма сложно. Тем не менее анализ свойств 
компонентов позволяет все же если не полностью решить вопрос о 
пригодности того или иного способа ведения и реализации процесса, 
то ограничить область дальнейших исследований. Наряду с пред
варительной оценкой пригодности того или иного способа разде
ления или химического превращения анализ свойств компонентов 
широко применяется в методах синтеза технологических схем 
разделения многокомпонентных смесей (в этом случае отдельные 
свойства выступают в качестве эвристик с соответствующими ве
совыми коэффициентами).

Более полная информация о способах реализации процесса 
может быть получена при анализе свойств смеси и отдельных со
ставляющих ее смесей мепыпей размерности. Рассмотрим качест
венно это применительно к стадии выделения целевых продуктов. 
Обычно смесь, поступающая на разделение, является продук
том химического превращения (это особенно характерно для хи
мических производств) и наряду с целевыми компонентами может 
содержать исходные реагенты и побочные продукты. При невысо
кой степени превращения исходные реагенты желательно выделить 
и возвратить на стадию превращения. Они, таким образом, ста
новятся также целевыми продуктами стадии выделения. Что ка
сается побочных продуктов реакций, то последние, особенно при 
больших мощностях производства, также могут представлять то
варную ценность. Даже не будучи таковыми, они часто должны 
подвергаться последующей обработке исходя из требований охра
ны окружающей среды. Следовательно, смесь, поступающая на 
разделение, может содержать различные по агрегатному состоя
нию (газообразные или жидкие), по важности (целевые или по
бочные) н по требованиям на качество продукты. Одиако все они 
составляют единую смесь, свойства которой определяются как 
свойствами отдельных компонентов, так и степенью их взаимодей
ствия. При наличии неконденсирующихся компонентов (крити
ческая температура которых ниже температуры смеси) возникает 
вопрос о целесообразности изменения условий пли выделения га
зовой и жидкой фаз на первом этапе разделения.

Изменение условий обычно связано с повышением (понижени
ем) температуры (что не всегда желательно) п ростом капитальных 
н энергетических затрат. Поэтому обычно на первой стадии про
водится разделение смеси на газовую и жидкую фазы (что при 
большой разности температур не представляет труда) с последую
щей раздельной их переработкой. Причем газовая фаза в дал ьн ей
шем может быть разделена как ректификацией (при повышенном 
давлении), так и другими способами (абсорбцией, мембранными 
процессами, адсорбцией и т. д .). Выбор того или иного способа 
будет опять определяться в значительной степени свойствами 
смеси.

Среди свойств жидкой фазы, существенно влияющих на выбор
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Р и с. 4.6. Взаимосвязь свойств многокомпонентном смеси

ректификации как метода разделении, следует выделить степень 
отклонения от идеальности (наличие азеотропов — гомогенных 
и гетерогенных) и разных температур кипении (близко- и широко- 
кннищие смеси). В общем случае эти свойства смеси связаны меж
ду  собой по схеме, представленной на рис. 4.6.

Основным источником информации дли проведении анализа 
свойств смеси явлиютсн экспериментальные данные, полученные 
н. 1  лабораторных установках или со стадии химического превра
щении. Проводится он в большей степени качественно, хоти лег
ко формализуется при реализации на ЭВМ. Следует заметить, что 
при (том необходимо также оценить влииние температуры и дав
лении на свойства смеси с целью предупреждения неблагоприят-
II 1 . 1 \ побочных эффектов при конкретной реализации (осмоления, 
разложения целевых продуктов, поивлении других химических 
реакций и т. д.).

Предварительный анализ свойств компонентов и смеси уже 
позволяет выделить группы альтернативных способов получения 
чистых компонентов, однако в большей степени полезен при выпол
нении анализа фазового и химического равновесии, так как су- 
жает область экспериментальных и расчетных исследований. На- 
нример, если смесь относится к гомогенным без азеотропов с боль
шой разностью температур кипении, но содержит компонент (или 
компоненты) с повышенной коррозионной способностью, то ее раз
деление может быть обеспечено обычной ректификацией (возмож- 
1!0. с применением аппаратов однократного испарении). Расчет 
■•тих процессов не представляет труда, однако, очевидно, особое 
•шимание должно быть уделено подбору материала оборудования.

ДРУГОЙ стороны, при наличии азеотропов число возможных спо- 
(-ооов разделении возрастает (азеотропно-экстрактивная ректифи- 
к,|Ция, вакуумная ректификации или под давлением, мембраны, 
1̂’исталлизация и т. д.). Ясно, что выбор оптимального способа

* ■' ,1елрнии должен производиться на основе более полного рас- 
г,|°го и, возможно, экспериментального исследования.

4 ,! В. Кафаров, В. Н. Нгтохин
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Итак, чтобы сделать вывод (в первом приближении) о пригод
ности одного из способов выделения чистого продукта, необходи
мо, по крайней мере, располагать следующими данными о свойст
вах компонентов и смеси. Свойства компонентов: коррозионность, 
сложность к полимеризации, термичнан стойкость, температу
ра кипения. Свойства смеси: многофазность, наличие азеотро- 
пов, склонность к полимеризации, температура кипения.

Исследование условий фазового и химического равновесия. 
Знание условий фазового и химического равновесия позволяет 
не только принципиально решить вопрос о возможности разделения 
смеси методами ректификации, экстракции и т. д. или опре
делить степень превращения в случае обратимых химических реак 
ций, но и найти оптимальную схему разделения или условия про
ведения реакции. Данные по равновесию частично имеются в лнте- 
рат> ре, однако в большинстве случаев их необходимо либо измерять 
непосредственно, либо рассчитывать. Непосредственное из
мерение обычно связано с большими затратами времени и средств. 
Поэтому чаще всего приходится прибегать к расчетным методам 
получения равновесных данных на основе минимального объема 
экспериментальных параметров. Поскольку точность данных оп
ределяет качественные и количественные характеристики резуль
татов расчета, необходимы точные базисные данные, равно как 
надежные методы расчета.

Наиболее точный метод расчета равновесия основан на при
менении некоторого уравнения (уравнения состояния) ко всем 
фазам системы. Это уравнение является математическим соотно
шением между параметрами состояния системы — чистого вещест
ва или смеси. С его помощью можно описать не только свойства 
фаз, такие, как давление, температуру, объем, но и рассчитать 
энтальпию, энтропию, фугитивности или химические потенци
алы и, таким образом, определить равновесие.

Уравнепия состояния либо основаны на теоретических предпо
сылках, либо эмпирические. Примером последних является урав
нение Бенедикта— Вебба—Рубина [19]. Оно широко применяется 
при расчете производств газовой и нефтеперерабатывающей про
мышленности, но достаточно трудоемко из-за того, что необходи
мо большое количество экспериментальных данных для определе
ния параметров. Другим недостатком его является пригодность 
лишь к системам неполярных веществ с аналогичными свойства
ми (например, к природному газу).

В химической технологии уравнепия состояния применяются 
только для паровой фазы (например, вириальное уравнение), 
а жидкая и твердая фазы рассчитываются в терминах отклонения 
от идеального поведения с учетом реальных условий смешения и 
теории растворов (для жидкостей).

При рассмотрении многофазных систем условие фазового рав
новесия термодинамически выражается через равенство химиче-
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(•них потенциалов фаз по каждому компоненту смеси, т. е.
Uji — Hsi — • • • =  Рн* f =  1, 2 , . . . ,  и, (4.16)

где  ̂ — химический потенциал, равный частной производной 
изобарно-изотермического потенциала (свободной энергии Гиббса) 
„о  составу при постоянных давлении и температуре.

Общее условие химического равновесия в многокомпонентной 
системе также выражается через химические потепциалы компо
нентов реакции. Так, для химической реакции, протекающей 
н идеальной газовой фазе, имеем

a,At +  о2Аг опАп — \̂В\ +  ЪгВг +  . . . - } -  ЬтВт\
(4.17)

S  я;Р» =  51 (4-18)i -1 t=i
где сij, b, — стехиометрические коэффициенты исходных веществ 
п конечных продуктов реакции; A h Bt — концентрации исходных 
компонентов и продуктов реакции.

Если в (4.18) подставить выражение для химического потен
циала ц, =  р 0 +  Я Г  In Р, то после соответствующих преобразо
ваний для константы химического равновесия можно записать

b b J) п т
У В  У В  • • • > В  2  а , -  V  ь

“  ■ “ г в »> _  p i = i  i = i

rXrX ■rZ
=  p\-i l-i  K(T). (4.19)

где Yi — концентрация компонентов газовой смеси; Р — давле
ние системы.

Из (4.19) следует, что при изменепин давления равновесный 
состав будет меняться в зависимости от соотношения стехиометри- 
ческих коэффициентов at и Ь,. Если реакция идет без изменения

п т
общего числа молей в системе (т. е. 51 а\=  51 ) * то давление

i I t = l
не влияет на равновесный состав. Температурная зависимость 
равновесного состава определяется характером температурной 
зависимости константы равновесия (возрастающей или убываю
щей функцией температуры). Заметим, что уравнение (4 .19)носит 
название закона действующих масс.

Если некоторые из компонентов реакции (4.17) находятся
11 конденсированном состоянии, то при незначительных измене
ниях внешнего давления концентрации их не указываются в левой 
части уравнения (4.19), одпако при вычислении константы равно
весия через свободную энергию Гиббса учитывается конденсиро
ванное состояние этих компонентов.

Заметим, что фазовое равновесие в замкнутых системах дости-
1 a etc я при наличии в системе химического равновесия. Поэтому
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расчет равновесия в системах, в которых происходит несколько 
одновременно протекающих реакций, представляет определенные 
трудности. Некоторые из подходов к этой задаче можно пайти 
в ['20, 211.

Описание условий фазового и химического равновесия через 
химические потенциалы имеет недостатком то, что эти величины 
не поддаются непосредственному измерению. Поэтому для полу
чения расчетных соотношений необходимо выразить их через пара
метры состояния системы. Такой подход термодинамически обос-] 
нован при рассмотрении идеальных систем, когда имеются урав
нения состояния. Однако для реальных систем до настоящего 
времени отсутствует общепринятое уравнение состояния реально
го газа, в связи с че.м вывод соотношений для термодинамических 
функций и описания условий равновесия крайне затруднен. 
С использованием функции фугитивности условие равновесия 
реальных систем выражается как

/?> « /!* >  =  . . . = / ! * > ,  { = 1 , 2 ............ (4.20)

где /V* — фугитивность, определяемая тем, что: а) термодинамиче
ские соотношения справедливы для идеальных и реальных систем;
б) совпадает с давлением, если последнее настолько мало, что газ 
становится идеальным. Если исходить из определения фугитив
ности идеального раствора как смеси компонентов, молекулы кото-i 
рой ведут себя так же, как и в чистой жидкости, а неидеальность 
поведения выразить введением меры неидеальности в виде коэф
фициентов, то фугитивности отдельных компонентов должны быть 
пропорциональны концентрациям, т. е. можно записать

Mtt)_(i»<V o t _  <s) „  fov /4  o i l
Vi x i 1i  = Y *  J i l i  = •  • • = ? { ! / « /  . '  Я

где и Yi — коэффициенты, характеризующие неидеальность 
паровой и жидкой фаз — коэффициенты летучести и активности 
соответственно; f l ' и f°v — фугитивности компонентов в стандарт-] 
ных условиях.

Е с л и  паровая фаза подчиняется законам идеальных газов, т о  
вместо /°v можно использовать Р, т. е. давление системы. Ана
логично при умеренных давлениях вместо /?L можно использовать 
Pi — давление пара чистого компонента. Таким образом, условие 
равновесия двухфазной системы запишется в виде

W iP i =  q>i!/iP, i — i, 2 ,. . ., п. (4.22)

Это уравнение является основным при расчете фазового равно'1 
вес и я многокомпонентных смесей. Коэффициенты активности и 
фугитивности характеризуют степень отклонения фаз от идеаль
ности. Для идеальных смесей они равны едииице.
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Аналогично уравнение (4.19) можно распространить на реаль
ные системы, если воспользоваться выражением для фугитивно- 
стен фаз из соотношения (4.22).

Итак, для определения равновесии* составов фаз и констант 
химического равновесия необходимо иметь выражения для коэф
фициентов активности и фугитивности.

Широкое распространение для расчета коэффициентов актив
ности получили модели, основанные на концепции локального 
состава [22|. Основная идея этой концепции состоит в том, что для 
молекул с сильной ориентацией принимается во внимание склон
ность к сегрегации, т. е. существование локального порядка. 
Молекулы не смешиваются в произвольном порядке, а проявляют 
тенденцию к выбору ближайших соседей. А поскольку имеется 
локальный порядок, то локальный состав не равен общему составу. 
Локальный состав, определенный относительно центральной моле
кулы, является концептуальным и трудно поддается измерению. 
Чтобы связать его с общим составом смеси, постулируется соот
ношение, предложенное в статистической механике: для каждой 
гипотетической жидкости отношение локальных составов полагает
ся равным отношению общих составов, умноженному на фактор 
Нольцмана. Исходя из этой концепции, Вильсон [221 предложил 
для расчета коэффициентов активности уравнение

1пТ1= 1 - 1 п ( У Xjkij) —  У  -  , (4.23)
\ —'■* ' /I  Г ЛиJ —1 /=1 Г-\ J ‘ 1

;= 1

, V. ( X,. — Aif \ 
где =  -р -р х р ( ------- -fif—  ) — параметры уравнения; V — моль
ный объем компонента. От известных ранее уравнений (типа 
Маргулеса, Ban-Jlaapa, Редлнха— Кистера) это уравнение отли
чается тем, что для определения его параметров необходимы лишь 
"пиарные равновесные данные. Применимость этого уравнения 
Для описания неидеалмюсти жидких фаз многократно доказана 
п общеизвестна.

Наряду с уравнением Вильсона широкое распространение по
лучило уравнение HPTJI, основанное опять же на концепции ло
кального состава, но предполагающее существование в растворе 
молекул двух типов (двухжидкостная модель раствора) [23|:

У\*цАцх) ,  л (  S v V ' A

т‘= +  ■£ 1 ^ v r ( ,u S v T  ) '  < i ' 2 4 )

где Aji =  exp ( -  а»С»/(ЯТ)); Tji =  C ^ R T ); Cj{ =  gjl -  gii.

' Особенность этого уравнения состоит в том, что оно пригодно для 
описания равновесия в частично смешивающихся системах.
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Термодинамическое соотношение для определения коэффициен- ) 
та летучести в общем случае записывается следующим образом 
[21, 24]:

<4 -25)

С использованием вириального уравнения состояния со вторым 
вириальным коэффициентом z =  PV/(RT) =  1 B/v +  . . . урав
нение (4.25) записывается в виде

lnq>i =  - f £  yjBij — 111 z, (4.26)
i »

где z =  1 +  ( S  S  yil/jBy)/v; BtJ — второй вириальный коэффи-
i )

циент смеси компонентов i и у.
Как уже отмечалось, основные соотношения для определения 

равновесного состояния содержат параметры, которые необходи
мо определить по экспериментальным данным. К таким данным 
относятся данные типа Р—Y — Т, бинарные равновесные данные, 
некоторые физико-химические параметры. В статической меха
нике получены общие выражения вириальных коэффициентов 
через функцию потенциальной энергии межмолекулярного взаи
модействия (например, Леннарда—Джонса, Стокмейера). На 
практике эти коэффициенты чаще определяют по Р—Y —Т для 
соответствующих газов [20].

Применительно к изобарическим данным функциональная 
зависимость коэффициентов активности может быть выражена 
в виде

Y =  Y (*п х2, Т, £ „  . . .), (4.27)
где (i =  1, 2, . . .) — определяемые параметры.

Задача нахождения параметров практически сводится к мини
мизации некоторого функционала, характеризующего связь между 
расчетными и экспериментальными данными методами нелинейно
го программирования. В качестве критерия минимизации исполь
зуется функция вида

я №».г, - • ) = \  S ( t r - J r y / * -  (4.28)

Достоинством уравнений Вильсона и HPTJI является то, что для 
определения параметров достаточно иметь только равновесные 
данные по всевозможным парам компонентов смеси.

Математическое описание равновесия многокомпонентных сме
сей позволяет выявить как основные закономерности рассматри
ваемой системы, так и ее особенности. Это исследование наряду
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с анализом физнко-:химических и термодинамических свойств 
имеет целью существенно автоматизировать этап выбора способа 
ведения процесса и разработки технологической схемы. К основ
ным задачам анализа равновесия следует отнести следующие
вопросы.

1. Анализ химического равновесия с целью определения 
оптимальных условий ведения стадии химического превращения.

2. Онределепие областей расслаивапии жидкой фазы и воспро
изведение последних при расчете массообменных процессов (азео- 
тропно-зкетрактивпой ректификации, экстракции, декантации).

3. Выбор разделяющего агента для повышении эффективности 
разделения близкокипящнх или азеотропных смесей.

4. Определение азеотропных (гомогенных или гетерогенных) 
составов и воспронзведепие последних при расчете аппаратов.

5. Определение разделяющих многообразий симплекса соста- 
вов многокомпонентной смеси для выявления областей непрерыв
ной ректификации.

Экссргетический (термодинамический) анализ. В общем слу
чае создание энергосберегающих химических производств ведется 
по следующим направлениям.

1. Оптимизация существующих производств с целью определе
ния наилучших условий процессов как с точки зрения целевых 
продуктов, так и энергосбережения. Это может привести к усо
вершенствованию отдельных стадий производства, изменению его 
топологии и в итоге к более рациональному использованию энер
гии потоков.

2. Поиск новых, более совершенных технологических решений 
при реализации стадий производства, включая введепие подсистем 
рекуперации вторичных энергоресурсов.

3. Применение совмещенных процессов с целью рационального 
объединения источников и стоков энергии внутри технологической 
схемы.

Вряд ли следует искать единственный метод (способ) эффектив
ною решения перечисленных задач. Более глубокое понимание и 
изучение отдельных процессов, совершенствование технологии и 
аппаратурных решений, применение стратегии системного анали
за, автоматизация управления отдельными стадиями и производ
ством в целом — все это способствует созданию более совершен
ных производств.

Высокая эффективность отдельных процессов и стадий еще не 
гарантирует оптимальности всего производства в силу неаддитив
ности критерия оптимальности. Энергетическая эффективность 
производства определяется тем, насколько полно используется 
подаваемая извне и производимая внутри энергия, т. е. насколько 
низки ее непроизводительные потерн. Часто при проектировании 
отдельных элементов схемы не учитывается соотношение энергети
ческих уровней, что исключает эффективное использование вто



104 II. Разработка системы автоматизированного проектирования

ричных энергоресурсов. Идеальным нариантом организации про
изводства является энергообеспечение за счет экзотермических 
процессов.

Энергетические потери принято разделять на две группы 
с  точки зрения их распределения [25]: внутренние, связанные 
с необратимостью процессов, протекающих внутри системы; 
впешнне, связанные с условиями взаимодействия системы с ок
ружающей средой н другими источниками и стоками энергии.

В химическом производстве потерн за счет необратимости про
текания процессов проявляются вследствие конечных разностей 
температур и концентраций при массо- и теплообмене, смешения 
перавновеспых потоков, гидравлического сопротивления и т. д. 
К внешним потерям относятся те, которые связаны с потерями 
через тепловую изоляцию, с продуктами, энергия которых не ис
пользуется внутри системы, например с дистиллятом и кубовым 
остатком ректификационной колонны, охлаждающей водой или 
воздухом и т. д., т. е. в результате неорганизованного теплооб
мена с окружающей средой.

Эксергетический метод анализа, основанный на втором начале 
термодинамики, позволяет оцепить степень использования энер
гии, ее потери, а также получить распределение этих потерь по 
отдельным аппаратам производства, т. е. выявить наименее эф
фективные из них. В основе эксергетического анализа лежит по
нятие эксергии. «Эксергнн системы в данном состоянии опреде
ляется количеством энергии, не характеризуемой энтропией, 
которое может быть получено от системы или передано ей в резуль
тате обратимого перехода системы из данного состояния в состоя
ние полного термодинамического равновесия с окружающей сре
дой» [25].

Согласно закону Гюи—Стодолы потерн эксергин пропорцио
нальны увеличению энтропии системы:

где Т0 — температура окружающей среды; Д5 — сумма прира - 
щений энтропии.

Практическое преимущество эксергнн состоит в том, что ее 
уменьшение дает величину потерь превратимой энергии и поз
воляет оценить ее по сравнению со всей имеющейся превратимой 
энергией. Использование эксергетического анализа оспонано на 
составлении эксергетического баланса потоков аппарата или си 
стемы, куда (для химических производств) включаются физиче
ская составляющая, равная

\Е =  T„AS (4.29)

Е1 =  MI -  T>t\S (4.30)

и химическая, равная
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где Д // — эыталышя; р. — химический потенциал, отсчитывае
мый от состояния равновесия с окружающей средой; ЛГ| — коли
ч е ст в о  молей i-го компонента технологического потока.

Поскольку все реальные процессы необратимые, баланс для 
какого-либо элемента схемы записывается с учетом потерь эксер- 
гпи, т. е. в виде

где Ев* — эксергня входного технологического потока; Еиых — 
эксергия, преобразованная в полезную работу. Для количествен
ного сравнения процессов можно воспользоваться эксергетиче- 
ским КПД:

Последний удобен для сравнения однотипных процессов химиче
ской технологии, так как неравенство КПД свидетельствует
о возможностях усовершенствования одного из них за счет сниже
ния необратимости и ли  более эффективного использования продук
тов. Применение эксергетнческого анализа весьма эффективно при 
исследовании также химнко-технологических систем на основе 
балансов, имеющих большое количество источников и стоков 
энергии. С помощью такого подхода решаются задачи создания 
энергетически замкнутых химических производств, поскольку 
имеется возможность как оценки внутренних и внешних потерь, 
так н потенциалов энергетических потоков. Метод широко исполь
зуется при расчете теплообменных систем [26, 27], сравнительной 
оценке различных способов разделения многокомпонентных 
смесей [28, 29], анализе химико-технологических систем [30, 31].

Экономическая оценка проекта. Хотя в процессе решения про
ектных (как и любых других) задач используются на различных 
стадиях различные критерии, в наиболее общем виде качество 
работы той или иной установки важно выполнитьиспользуяпока
затели экономической эффективности. Так или иначе любая рабо
та но созданию химического производства должна оцениваться 
экономическими показателями, однако на отдельных этапах 
удобпее воспользоваться другими критериями ввиду удобства их 
применения. Например, при решении итерационных задач по моде
лированию отдельных процессов лучше воспользоваться крите
риями, определяющими условия с х о д и м о с т и .  Э т о  выполпение 
материального и теплового баланса, равенство суммы концентра
ций в мольном измерении единице и т. д. Обычно они относительно 
просто выражаются через управляющие параметры в виде функ
ционалов, суммы квадратов отклонении, аддитивных функций и 
содержат параметры, наиболее ярко характеризующие экстре
мальные свойства критерия. Конечные значения таких критериев 
определяют рабочие характеристики соответствующих программ, 
такие, как точность, быстродействие и т. д. Тем не менее затраты

Ев\ — Ених "Ь ДА» (4.32)

Т)экс — Еии%/Ьи\ —  Евих/(Евчх 4“ ДА). (4.33)
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ва выполнение расчетов будут оцениваться по экономическим по
казателям.

Трудность применения критериев на основе экономических 
показателей состоит в неоднозначности определения отдельных 
статей расходов (в зависимости от времепи и места строительства), 
сложности установления связи между характеристиками совершен
ства процессов и их экономической эффективностью. Например, 
термодинамически эффективный процесс может быть (и чаще всего) 
экономически невыгодным, так как, например, для снижения 
необратимости процесса необходимо увеличивать капитальные 
затраты с целью уменьшения движущей силы (разности концен
траций контактирующих фаз, разности температур).

Критерий оптимальности экономической эффективности пред
ставляет собой пекоторую функцию

где В — производительность — количество единиц продукции 
в единицу времени; Ф — объем капитальных вложений; Э — экс
плуатационные расходы на обслуживание производства; К — 
качественные показатели выпускаемого продукта.

Конкретное выражение функции R получается в результате 
тщательного и всестороннего экономического анализа произ
водства. Наиболее часто используемыми экономическими крите
риями оптимальности являются себестоимость, прибыль, норма 
прибыли и приведенные затраты [32].

Себестоимость выпускаемой продукции представляет собой 
полные затраты на производство единицы выпускаемой продукции 
и определяется как

где 3d, Зг — стоимость сырья и текущие расходы па единицу 
продукции; Р — затраты на ремонт оборудования; JI — ликви
дационная стоимость фондов; Зр — расходы на профилактический 
ремонт, реализацию готовой продукции, зарплату ИТР; Т — время 
эксплуатации.

Себестоимость как критерий имеет тот недостаток, что не 
учитывает качество выпускаемой продукции. Роль показателя 
качества становится ясной лишь при ценообразовании. В связи 
с этим находит применение другой критерий — прибыль, равная 
разности между ценой и себестоимостью, умноженная на произ
водительность. Недостатком этого критерия является его неспо
собность учета источпика прибыли (за счет производительности 
или себестоимости).

Норма прибыли определяется как отношение суммы прибыли, 
получаемой от реализации продукции, к полным затратам на 
выпуск этой продукции. Этот показатель уже позволяет учитывать 
составляющие прибыли и выявлять резервы производства.

R =  R (В, Ф, Э, К), (4.34)

3Пр =  Зс +  Зх +  ( Ф +  Р -  Л)/(ВТ) +  Зр/В , (4.35)
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Наиболее часто применяемым критерием экономической эф
фективности является показатель приведенных затрат

где Ем — отраслевой нормативный коэффициент эффективности 
капитальных затрат.

В последнее время получили распространение термоэкопомн- 
ческн е критерии на основе оценки стоимости эксергнн, позволяю
щие учитывать экономическую и термодинамическую эффектив
н ость  производства. В общей форме термоэкономический критерий 
оптимальности имеет вид

где С — стоимость единицы эксерши продукции; Ej — эксергия 
потребляемого производством сырья и продукции; Се( — стои
мость единицы эксергнн потоков сырья п энергии; Ер, — эксер
гнн потоков продукции; К — капитальные и другие сопряженпые 
с производством затраты; {и } — совокупность значений оптими
зирующих параметров, па которых производится поиск оптимума.

Основным вопросом при использовании тсрмоэкономического 
критерия оптимизации является вопрос оценки стоимости едипи- 
цы эксергнн потоков системы [33].

4.1.3. Выбор технологической схемы

Декомпозиция общей задачи синтеза на отдельные подзадачи 
(синтез стадии химического превращения, синтез стадии выделе
ния продуктов, синтез теплообменпой системы) существенно 
упрощает проблему разработки технологической схемы, однако 
снижается и вероятность получения действительно оптимального 
варианта вследствие неадекватного воспроизведения взаимосвязей 
между подзадачами. Поэтому процесс выбора технологической 
схемы является итерационным, с внесением изменений в стратегию 
поиска оптимального решения на каждой нз стадий.

По существу, выбор технологической схемы производится при 
известных значениях (возможно, лишь начальных) вектора вход
ных переменных М , совокупности химических реакций Я (эти 
данные известпы благодаря выполнению первого этапа проектиро
вания технологической схемы), совокупности способов ведения 
отдельных процессов Q (из этапа выбора способа ведения процес
са). Он состоит в выборе таких подмножеств М', Я', Y' и Q' , 
которые бы обеспечивали выполнение критерия (4.1) с заданной 
точностью, т. е. получение технологической схемы

II =  Зщ> +  Е„Ф/В, (4.36)

(4.37)

4'i €Е G {(ЛГ с  М )  U (Я' С  Л) U « ? ' С  <?)> (4.38)
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с учетом требований по энергетике, непроизводительным расходам 
материалов и охране окружающей среды. Примой перебор всех 
вариантов множества G практически невозможен даже па совре
менных ЭВМ. Поэтому необходима определенная стратегия пои
ска, эффективность которой зависит от степени изученности от
дельных явлений.

Любая технологическая схема может рассматриваться как со
вокупность элементов, соедииеппых определенным образом (в об
щем случае не единственным), позволяющая перерабатывать вход
ную информации) в желаемую выходную. После определения со
вокупностей Л/, /?, Q и разработки или подбора соответствующих 
моделей, т. е. при определенной размерности обобщенного техноло
гического оператора

Т =  ( / „  tt------- - tk), (4.39)

где t[ Q, необходимо выполнить этап упорядочения элемептов 
вектора Т таким образом, чтобы выполпялось функциональное 
соотношение (4.2) при условии (4.1).

Таким образом, при решении задачи синтеза необходимо, во- 
первых, определить совокупность элементов технологических 
схем (т. е. выбрать соответствующие типы преобразователей ин
формации) и разработать математические модели для каждого 
нз них и, во-вторых, разработать алгоритмы формировании 
технологических схем, т. е. математических моделей для установ
ления последовательности их соединения для решения задач 
химического производства.

В зависимости от типа элементов схемы (однородные или неод
нородные) задача синтеза технологической схемы может ставиться 
по-разному. При выборе технологической схемы с однородными 
элементами (теплообменной системы, системы разделения много
компонентных идеальных смесей методом ректификации) обычно 
отсутствует исходный вариант схемы и элементы могут соединять
ся между собой самыми различными способами. Задача состоит 
в том, чтобы найти оптимальный вариант их соединения (опти
мальный в смысле критерия). В случае теплообменной системы 
задача синтеза может быть сформулирована следующим образом 
134). Имеется М  горячих потоков Si,j (у =  1 , 2 , . . . ,  М), которые 
необходимо охладить, и N холодных потоков Sej (у 1 , 2 , . . .  
. . ., N), которые необходимо нагреть. Для каждого потока зада
ны начальная Т„, конечная Тк температуры и водяной эквивалент. 
Имеются также вспомогательные нагреватели н холодильники. 
Задача синтеза состоит в том, чтобы создать систему из рекупера
тивных теплообменников, нагревателей и холодильников, которая 
позволила бы достичь заданных конечных температур потоков при 
минимуме полной стоимости системы при заданных стоимостях 
элементов.
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При выборе технологической схемы с разнородными элемен
тами их взаимосвязи в некотором смысле определены, т. е. имеется 
исходный вариант технологической схемы. В этом случае синтез 
,-хемы состоит в выработке стратегии модификации исходного 
варианта таким образом, чтобы за минимальное число шагов 
получить оптимальный вариант. В процессе синтеза, естественно, 
могут частично изменяться и взаимосвязи элементов, т. е. соеди
нении аппаратов. В этом смысле синтез технологической схемы 
с разнородными элементами аналогичен оптимизации действующих 
производств, соответственно могут использоваться аналогичные 
методы. Данные, полученные на этапе выбора способов ведения 
процесса, могут быть использованы в качестве начальных прп 
синтезе.

Следует заметить, что синтез технологической схемы при из
вестном начальном варианте является более общим, поскольку 
в случае соединения однородных элементов при наличии рецикли- 
ческнх потоков (обратных связей) возникает необходимость по
следующей оптимизации схемы. Например, при синтезе схемы 
разделения реальной смеси получаемый вариант схемы может 
служить в дальнейшем для его усовершенствования. Исходный 
вариант в зависимости от метода синтеза является либо простей
шей схемой производства, либо некоторой гипотетической схемой, 
включающей все возможные варианты соединения аппаратов, 
на основе которой получается одна (пли несколько) схем, попадаю
щих в окрестность квазиоптимальных.
-1.1.1. Выбор оборудования

Выбор оборудования производится с учетом физико-химических 
свойств веществ и потоков, технологических параметров отдельных 
аппаратов и нх эффективности. Несмотря на специфику требований 
•того этапа в каждом конкретном случае удается сформулировать 
их в форме, доступной для машипной реализации.

По существу, задача выбора оборудования решается с самого 
начала разработки технологической схемы (см. рис. 4.5), уже при 
выборе способа реализации процесса. Задан конструкцию аппа
рата, тем самым выбрано семейство аппаратов, отличающихся 
лишь геометрическими размерами. Гидродинамика потоков внутри 
аппарата, его эффективность определяются конструкционными 
особенностями. Поэтому этап выбора оборудования не может рас
сматриваться обособленно, без оценки гидродинамической обста
новки, условий тепломассопереноса, гидравлических расчетов. 
Всякий раз при изменении геометрических размеров аппарата 
возникает необходимость повторения указапных расчетов, по
скольку меняются параметры, определяющие его эффективность 
(например, скорость движепия фаз, продольпое перемешивание 
8 т. п.). Основой для выбора оборудования обычно являются
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ГОСТы, ОСТы или ведомственные нормали, определяющие стан
дартные ряды типового оборудования. В последнее время прово
дятся работы и по стандартизации гидродинамической структуры 
потоков в отдельных аппаратах (например, в реакторах с мешал
ками), что существенно сокращает время выбора необходимого 
оборудования. Выбор оптимальной конструкции аппарата и его 
типоразмеров является итерационной задачей и поэтому любая 
информация об эффективности в конкретных условиях эксплуата
ции лишь упростит процедуру расчета.

4.2. Алгоритмизация этапов проектировании 
химических производств

Системный подход к разработке технологических схем имеет 
целью получение оценок функционирования на любом уровне де
композиции общей задачи на основе математических моделей. 
Создавая математическую модель, разработчик формализует рас
сматриваемый процесс пли элемент, представляя его в виде мате
матической связи между входными и выходпыми параметрами:

j  — t (ж, U, «)• (4-40)
Точность воспроизведения сущности рассматриваемого процесса 
на модели будет зависеть от степени его изученности. При этом 
задание аналитической связи между входными, выходными пара
метрами и управляющими переменными не обязательно. Предпола
гается, что всегда найдется алгоритм, позволяющий по известным 
входным и управляющим переменным вычислить значения выход
ных переменных.

Основу математической модели составляет его математическое 
описание, формулируемое на базе фундаментальных исследований 
в области термодинамики, химической кинетики, явлений перено
са, статистических методов обработки экспериментальных данных. 
С точки зрения машинной реализации математическому описанию 
свойственны причинно-следственные отношения между элементами, 
так как отдельные модели по своей структуре содержат большое 
число взаимосвязанных подзадач. В этом смысле к математической 
модели процесса применимы общие принципы системного анализа, 
что находит выражение в использовании блочного принципа ее 
построения.

Модели проектирования типовых процессов, синтеза, выбора 
оборудования и т. д. составляют прикладное математическое обес
печение. Разнородность решаемых задач при разработке техноло
гической схемы приводит к разнообразию и моделей, которыми 
необходимо располагать. Следует заметить, что на каждом из эта
пов возможна различная постановка задачи расчета, как и раз
личное описание одного и того же объекта. Эта многовариантность 
будет выражаться в .многообразии моделей.
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Эффективное применение математического обеспечения иоз- 
можно лишь при наличии стройной организационной структуры и 
максимальной независимости от пользователя при решении кон
к р е тн о й  задачи. Следовательпо, оно должно быть систематизиро
вано и логически объединено в САПР.

Математический образ реального процесса (оператор L в урав
нении (4.3)) представляет собой совокупность модулей или мета- 
алгоритмов Р, реализующих функции САПР. Множество Р есте
ственным образом, исходя из совокупности рассматриваемых 
пилений (см. рис. 4.2) и принципов системного анализа, распадает
ся на ряд подмножеств

Р =  U Рь  (4.41)X
где Pi соответствуют подсистемам САПР.

Таким образом, система проектирования может быть представ
лена в виде отдельных подсистем, которые являются реализацией 
панов разработки технологической схемы и содержат логически 
взаимосвязанные подмножества алгоритмов программно-математи
ческого обеспечения. К ним можно отнести а) подсистему инфор
мационного обеспечения, содержащую алгоритмы расчета свойств 
веществ и смесей, модули поддержапия и ведения функциональной 
среды подсистемы, модули выбора типового оборудования и 
технологических схем; б) подсистему технологического расчета 
единиц оборудования и их комплексов в проектном и проверочпом 
вариантах; в) подсистему синтеза стадий производства и техноло
гической схемы в целом, содержащую модули анализа условий 
рапповесия, расчета балансов, алгоритмы синтеза; г) подсистему 
конструкционного расчета оборудования, содержащую модули 
расчета типоразмеров оборудования, алгоритмы выбора оборудо- 
ванин нз рядов стандартов; д) подсистему оценки (экономической, 
термодинамической и т. д.) варианта схемы, способа реализации 
процесса и т. д.; е) подсистему диалогового взаимодействия, обес
печивающую интерактивное введепие процесса проектирования.

Помимо определенных таким образом подмножеств в рамках 
системы целесообразно выделить подмножество модулей, являю
щихся общими для различных подсистем, которые составляют 
библиотеку специальных и стандартных алгоритмов. К ним можно 
отнести статистические методы обработки данпых, методы опти
мизации, стандартные методы вычислительной математики и т. п. 
выделенные подмножества составляют основу функциональной 
( Реды диалоговой системы. Состав прикладного математического 
обеспечения, необходимого при разработке технологической схе- 
мы в соответствии с рис. 4.2, приведен на рис. 4.7.
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1

Рис. 4.7. Состав прикладного математического о бесп ечен и я  САПР 

4 .2 .1 . Информационное обеспечение

В химической технологии более 50% исходных данных на проек- j 
тироваппе и оптимизацию процессов составляют фнзико-хичиче- i 
ские и теплофизнческие свойства веществ [351. Причем точность 
их имеет решающее значение для определения параметров про-1 
цесса. Другим видом информации, необходимой для работы 
САПР, являются данные о технологическом оборудовании. Дан
ные по оборудованию пеобходимы для работы подсистемы кон
струкционного расчета, а стоимостные характеристики — для 
оценки эффективности реализации процесса. По существу, это
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содержимое ГОСТов на оборудование. Третий вид информации 
, низан с типовыми решениями, составляющими своего рода «па
мять», или «опыт», системы. Эта информация может потребоваться 
при работе любой на подсистем. Ее палпчне может лишь ускорить 
разработку проекта за счет использования готовых решений на 
различных этапах создания новой технологической схемы. При 
решении задач проектирования систем управления, очевидно, 
потребуются данные о средствах автоматики, как и о типовых 
системах управления. Помимо общего характера данных в конк
ретных приложениях может потребоваться информация самого 
различного рода, например данные для выполнения строительной 
части, по источникам сырья, рынкам сбыта и т. д. Эти данпые 
составляют информационную базу системы.

Распространенным способом организации информационного 
обеспечения является концепция банка данных (или «систем с ба
зовым языком» — по терминологии системного комитета КОДА- 
СИЛ [36]). Б а н к  д а п н ы х — это организационно-техниче
ская система, состоящая из комплекса модулей, баз данных, тех
н и ч ески х  средств и обслуживающего персонала, которая обеспе
ч и вает  неизбыточное хранение и оперативное ведение данных 
н б а з а х  данных, а также независимость прикладных программ от 
д а н н ы х . В свою очередь б а з а  д а н н ы х  — это неизбыточная 
совокупность логически взаимосвязанных данных, которые могут 
быть использованы более чем для одного приложения (например, 
данные по оборудованию, по экономике, физико-химические 
с в о й ст в а  веществ и т. д .).

И структуре байка данных выделяются две основные части. Это 
базы данных и система управления базами данных (СУБД). Пос
ледний определяется следующим образом: СУБД — это набор мо
дулей, который не привязан к конкретному набору прикладных 
программ или файлов; способствует обращению к данным по име
ни, а не но их физическим адресам; способствует выполнению таких 
операций над данными, как определение, хранение, ведение и 
ныборка; способствует выражению логических взаимосвязей ме- 
■|;ДУ элементами данных [37]. СУБД обеспечивает все обмены ин
формацией между подсистемами и базами данных, а такж е между 
терминалами и базами данных. Она должна обеспечивать мульти
задачную работу на общих базах данных без нарушения достовер
ности данных, иметь средства защиты данных от несанкциониро
ванного доступа, поддерживать сложные структуры данных.

Основным признаком, по которому данные выделяются в базы, 
является их логическая взаимосвязь. Целью выделения баз дан
ных является разъединение логически не связанной информации,
1 тем чтобы улучшить эксплуатационные характеристики банка за 
| чет исключения ненужных и случайных данных и собрать воеди
но Данные, которые по логике их применения могут исиользовать- 
•н комплексно; ликвидировать дублирование данных, поскольку
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логически связанные данные собраны в одном месте, что позволяет 
экономить память и повысить их достоверность.

Каждой базе данных ставится в соответствие некоторая струк
тура, отражающая логические взаимосвязи между данными и яв
ляющаяся, по существу, их описанием. Описание обычно, кроме 
логических взаимосвязей данных, содержит и описание некоторых 
характеристик (папример, название, систему счисления и т. д .) . 
Таким образом, база данных логически распадается на две части: 
описание данных и собственно данные. Изложенные концепции 
являются общепринятыми и прослеживаются во всех известных 
банках данных. Большее разнообразие наблюдается при отобра
жении логической организации баз данных на физическую память. 
Это разнообразие обусловлено спецификой данных, а также воз
можностями принятого языка программирования. Более подроб
но эти вопросы будут изложены в гл . 5.

Применительно к задачам химической технологии все данные 
обычно подразделяются на несколько баз данных, основными из 
которых являются базы «Физико-химические, термодинамические 
и теплофизические свойства компонентов и смесей», «Оборудование» 
и «Технологические решения». Очевидно, состав данных в базе оп
ределяется уровнем задач, решаемых САПР. По мере расширения 
функций САПР в соответствующие базы могут добавляться и необ
ходимые данные. Формирование баз данных является одной из 
ответственных задач, поскольку необходимо не только определить 
состав базы, но и выработать однозначную терминологию, согла
сованную с пользователями. Помимо этого, к базам предъявляют
ся определенные требования, исходя из которых формируются 
способы представления информации, обеспечивается их достовер
ность.

База данных «Физико-химические свойства» обычно содержит 
свойства чистых компонентов, представляемые константами или 
функциями, которые могут храниться в виде коэффициентов ап
проксимирующих зависимостей или в виде таблиц. Представление 
данных в виде коэффициентов более удобно исходя из объема за
нимаемой памяти и оперативности выборки, но требует предвари
тельной их обработки. Специфическими требованиями к данным 
этой базы являются следующие.

А. Свойства, не зависящие от температуры, давления и состава, 
должны храниться в виде отдельных величин (например, молеку
лярный вес, критические параметры, энергия межмолекулярного 
взаимодействия и т. д .).

Б. Свойства, чьи значения зависят от температуры, давления 
и состава, т. е. у =  / (Т, Р, я), должны представляться в виде 
коэффициентов соответствующих зависимостей. Например, дав
ление пара чистых компонентов описывается уравнением Рейделя

In Р =  Л , +  А,/Т +  A J  +  Ак In Т
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,, хранению подлежат коэффициенты A t (i = 1, 2, 3, 4). В некото
рых случаях желательно иметь различные функциональные зави
симости для одного итого же свойства, что диктуется различными 
сп о со б ам и  описании его в различных прикладных программах.

И. Желательно иметь отдельные свойства для определенных, 
например нормальных, условий (температуру кипения, теплоту 
испарения и т. д .).

Г. Для функциональных зависимостей должен быть указан 
интервал определения параметров (интервал достоверности ап
проксимации), поскольку экстраполяция зависимости за область 
определения параметров приводит к заведомо неверным значени
я м  параметра.

Д. Для каждого данного необходимо иметь ссылку на источ
ник (литературные данные, эксперимент, расчет).

К. Для каждого данного необходимо хранить величину по-
I решности его определения.

Ж. При заполнении базы данные должны проверяться на соот
ветствие единиц измерения, а также на совместимость. Например, 
для критических параметров должно выполняться соотношение

Р  ьр!/кр == ЗкрНТ кр-

3. Вносимые данные должны быть лучшими по точности и об
ласти определения на данный момент, следовательно, они должны 
периодически обновляться.

II. База должна быть заполнена полностью; свойства, кото
рые отсутствуют в литературе, должны определяться экспери
ментально или рассчитываться в процессе заполнения базы.

Помимо перечисленных, база должна обладать специфичес
кими атрибутами. Прежде всего каждый компонент должен одно
значно идентифицироваться. Для этого помимо распространенного 
названия вещества необходимо иметь его синонимы. С учетом этих 
требований структура данных в базе может быть представлена
II виде, приведенном на рис. 4.8.

Одной нз важнейших баз при расчете массообменных процес
сов является база параметров уравнений для описания неидеаль- 
ности фаз в соответствии с уравнениями (4.23), (4.24), (4.26). Это 
параметры: (gtl — gjj), (gjt — git) — для уравнения Вильсона; 
0-ij — Kjj), (Xj, — X/(), а  и — для уравнения HI’T Jl; нириальные 
коэффициенты — для расчета коэффициента летучести.

База данных «Оборудование» характеризуется большим коли
чеством разнородной информации и может иметь, например, струк- 
ТЧ*У, представленную на рис. 4.9. Эта структура демонстрирует 
частный случай описания оборудования, однако дает общее пред-
1 'явление о способах формализации описания. В качестве приме
ра можно взять описание тарельчатой ректификационной колон- 
"м: вид оборудования — колонна; тип — тарельчатая; опреде- 
'нющая характеристика — 2000; название определяющей харак-
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Фиш ко химическое 
взаимодействие (с)

--------------------  Физико-химическое свойство (с}

I
Реакция (с ,1 *  »  Вещество (м к ) «  Е

I
Свойство (м к )

1
Название (к )  измерения Эксперимент (м к )  Аппроксимация (м к )

Таблица

------------------ Данные (м ) Источник (м ) Источник (м ) Интервал оп
ределения (с)

Рис. 4 .8 .  С т р у к т у р а  б а зы  д ан н ы х  «Ф и зи к о -х и м и ч ес к и е  св о й ст в а »  
мк — массив ключевой; к  — ключ; м — массив; с — структура

Рис. 4 .9 . Структура базы данных «Оборудование» 
мк — массив ключевой; к — ключ

теристики — диаметр; название характеристики — высота; еди
ница измерепия — м и так далее.

База данных «Технологические решения» содержит данные об 
известных технологических решениях как  но отдельным стадиям 
производства, так и по целым схемам. Необходимость в таких ба
зах возникает всегда, когда производится сравнение полученного 
варианта схемы с известными на предмет патентной чистоты, ори
гинальности, эффективности. Проблемы, возникающие при созда
нии такой базы, заключаются в формализации хранения графи-
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.„■ч-ких данных,— выработке критериев оценки оригинальности 
.чпических решений.

|{ простейшем случае работа с базой данных «Технологические 
н,тения» .может быть легко организована в режиме диалога, когда 

[и, соответствующим признакам выбирается нужная схема вместе 
описанием ее основных характеристик. Такой режим работы 

нмко организуется с использованием дисплейной техники.
И т а к , создание информационной базы САПР состоит в выборе 

>и и нереальной или разработке специализированной СУБД; 
о п р ед ел ен и и  числа и разработке структуры баз данных; разработ
ке алгоритмов проверки, обработки экспериментальных и расчета 
н едо стаю щ и х данных; заполнении баз данных. Первые два пунк
та б у д у т  рассмотрены подробнее в гл. 5. Определение числа баз 
производится на основе обобщения опыта проектирования в дан
ной отрасли п состоит в установлении количества единиц инфор
мации базы, согласовании терминологии. Проверка достоверности 
.данных производится путем выявления достоверных параметров 
п использования известных закономерностей между отдельными 
п а р а м е т р а м и , либо путем применения методов статистической об
работки данных. Часто при обработке данных проводится и про- 

рка их достоверности.
Обработка экспериментальных данных заключается в выборе 

п о п р едел ен и и  коэффициентов функциональных соотношений ме- 
одами статистической обработки данных или методами оптимиза

ции. 15 общем случае задача ставится следующим образом. Пусть 
имеется набор экспериментальных данных xh yt (i =  1, 2,. . ., п), 
характеризующих, например, зависимость теплоемкости, давле
ния п а р а  компонента и т. д. от температуры. Требуется устано
вить функциональную зависимость

И = (Xj, Xj,. . ., Xjf, fllt ait . . ., вк)

и определить коэффициенты a t . В случае линейной зависимости 
поиск коэффициентов не представляет труда: можно воспользо- 
аться методом наименьших квадратов. Решение задачи станет 

« южнее, если функциональная зависимость нелинейная, как ,
1 'пример, при поиске параметров уравнений (4.23) или (4.24), 
■'писанных для двухкомпонентной смеси. В виду нелинейной 

нкциональной зависимости поиск параметров в общем случае 
[•'•изводится методами нелинейного программирования. Миними- 
Ч'Уемая функция, заданная критерием (4.28), имеет, как пра- 

' "•то, сложный вид и может содержать как  локальные минимумы,
11 криволинейные «овраги». Поэтому поиск глобального опти- 

'‘.'•'ia представляет определенные трудности — только ограничен- 
' ‘ число методов позволяет решить эту задачу. Может оказать- 
! что решение, т. е. набор параметров, соответствующих мини- 

jl МУ функционала (4.28), зависит от начального приближения. 
!'Н незначительном отклоиенни критерия оптимальности^пара
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метры существенно различны. Эта особенность критерия ярко про-- 
является при определении параметров уравнения HPTJI. Однако 
точность описания равновесия лежит в пределах погрешности 
при использовании различных наборов параметров.

Ранее отмечалось, что одним из основных требований к базе! 
является ее полнота. Чаще всего недостающие данные о свойствах 
рассчитываются по соответствующим эмпирическим и полуэмпи- 
рическим зависимостям. К сожалению, расчетные данные не могу* 
конкурировать с экспериментальными по точности. Известные рао 
четные соотношения обычно справедливы для определенных клас-и 
сов веществ и в ограниченных диапазонах изменения параметров. 
Поэтому выбор необходимых расчетных формул и последователь
ности расчета свойств связан со значительной работой по проверг 
ке их пригодности.

Таким образом, накопление данных и их обработка должны 
проводиться с использованием пакета программ. В него входят 
собственно программы аппроксимации табличных данных, про* 
граммы обработки данных по фазовому равновесию. Последние 
соответствуют последовательности подготовки данных, подлежа
щих записи в базу. Этот комплекс программ основан на алгорит
мах проверки термодинамической совместимости равиовеспых дан
ных, выбора уравнений для описания неидеалыюсти фаз, опреде
ления параметров этих уравнений.

Проверка на термодинамическую совместимость обусловлена 
тем, что экспериментальные данные по фазовому равновесию ча
сто содержат погрешности и могут не удовлетворять термодинами
ческим соотношениям равновесных систем. В качестве такого с 
отношения наибольшее применение находит уравнение Гиббса— 
Дюгема

RT У  Xid In vj + dT -  =  0, (4.42)
t

где //см — теплота смешения компонентов; А1’см — изменение 
объема при смешении.

Алгоритм метода проверки основан на интегрировании урав
нения (4.42) при Р =  const (изобарические даппые) во всех приле
жащих парах экспериментальных значений концентрации компо
нента в жидкой фазе, записанном для бинарной смеси. В этом 
случае погрешность в прилежащих равиовеспых точках (/ —1) и 
i выражается как  [38]

li-x, i =  (*, +  X i-iJln I lL  + (2 -  X, -  x,_x) In 3 L _ . (4.43)
< 21 'S. M

По величине отклонения от нуля можно судить о достовер
ности значений концентрации в этих точках, а такж е проводить 
частичную коррекцию этих величин.
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Сложность определения параметров уранпений (4.23) и (4.24) 
остоит не только в высокой нелинейности функционала (4.28), 

,,о и в том, что не всегда имеются однозначные экспериментальные 
1анные по фазовому равновесию. В связи с этим для определения 
параметров используются следующие исходные данные.

1. Зависимость давления системы от состава жидкости при 
/ const (данные х—Р).

2. Зависимость температуры кипения смеси от состава жидко- 
ги при Р =  const (данные х—Т).

3. Равновесные данные х—у—Р —Т (при Р или Т =  const). 
( )чевидно, эти данные являются избыточными, поэтому возникает 
фоблема выбора наилучших значений, по которым производится 
птнмнзация. Если данные х—у термодинамически несовместимы,

id имеется возможность непосредственного определения коэф
фициентов активности и избыточной свободной энергии смешения. 
Тогда в качестве певязок в критерии (4.28) можно использовать 
разность коэффициентов активности по одному из компонентов, 
разность избыточных энергий смешения, разность концентраций, 
разность температур или давлений. Для несовместимых данных 
использование различных невязок будет приводить и к различным 
наборам параметров. Уравнения

где AG =  1hYi/*i +  1пТг̂ х2- удовлетворяют уравнению (4.42), 
поэтому и рассчитанные по ним значения коэффициентов активно
сти также будут совместимыми. Тогда несовместимые данные не 
будут соответствовать рассчитанным значениям.

4. Состав азеотропной смеси.
5. Коэффициенты активности при бесконечном разбавлении.
6. Теплота смешения, которая выражается через избыточную 

свободную энергию Гиббса как

11 hh находятся дифференцированием выражения для &G и, следо
вательно, содержат одни и те же параметры.

7. Профиль концентраций по высоте промышленной или ла
бораторной колонны 139].

В [40] отмечается, что использование различных невязок в 
(4.28) приводит к существенно различным параметрам, тем пе ме

нее воспроизведение равиовесиых данных во всех случаях удовлет
ворительное.

(4.44)

(4.45)

Прнменение этого метода основано иа том, что уравнения для у
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Рассмотренный подход к определению нараметрон уравнении 
применим к системам жидкость—жидкость, жидкость—жид
кость—пар, жидкость—газ, жидкость—твердое вещество. Выбор 
соответствующего уравнения проводится на основе точности опи
сания экспериментальных данных.

4 .2 .2 . Технологический расчет единиц оборудования
Алгоритмизация этого этапа состоит в разработке математических 
моделей типовых процессов химической технологии. Необходимо 
не только качественное, но и количественное описание явлений, оп
ределяющих процесс. К настоящему времени известно большое ко
личество алгоритмов расчета типовых процессов, отличающихся 
степенью детализации отдельных составляющих модели, но, по 
сути, предназначенных для решения систем уравнений .материаль
ного и теплового балансов, нелинейность которых зависит от точ
ности описания равновесия, химической кинетики, кинетики теп
ло- и массопереноса, гидродинамики потоков. Объем входной 
информации зависит от точности модели, однако выходная инфор
мация подавляющего большинства алгоритмов практически оди
накова: профили концентраций, потоков и температур по длине 
(высоте) аппарата, составы конечных продуктов. Правда, соответ
ствие результатов расчета реальным данным будет определяться 
тем, насколько точно в модели воспроизведены реальные условия. 
И все же, несмотря на обилие алгоритмов, нельзя сказать, что про 
блема разработки моделей (и соответственно расчета) решена — 
по мере углубления знаний об объекте модели непрерывно совер
шенствуются. Тем более что до сих пор в определенном классе 
процессов отсутствуют алгоритмы, обеспечивающие получение ре
шения в любой постановке задачи и обладающие абсолютной схо
димостью. Надо учесть еще, что задача в проектной постановке 
часто решается как задача оптимизации с использованием алго
ритмов в проверочной постановке.

В связи с отсутствием «универсальных» алгоритмов расчета ти
повых процессов усилия многих исследователей направлены на 
создание таковых. Здесь можно выделить несколько основных на
правлений, а именно: совершенствование наиболее хорошо заре
комендовавших себя в практике расчетов алгоритмов; создание но
вых алгоритмов на основе объединения положительных качеств 
уже известных алгоритмов; разработку алгоритмов на основе прин
ципиально новых концепций; разработку и совершенствование ал
горитмов приближенного расчета, для которых проблемы сходи
мости и устойчивости обычно не стоят, но вопросы повышения точ
ности остаются доминирующими.

Как уже отмечалось, технологическая схема представляет со
бой организованную совокупность аппаратов, выполняющих 
функции смешения (емкости), изменения энтальпии (тепловые ап
параты), изменения давления (компрессоры, насосы, дроссели),
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химического прекращения (реакторы) и деления (делители потоков 
п аппараты выделения отдельных чистых веществ или фракций). 
||о технической реализации эти группы элементов схемы весьма 
разнообразные, но в основе их математического описания лежат 
одинаковые закономерности (см. рис. 4.3).

Гидродинамическая структура потоков. Исходя из блочного 
представления математической модели элемента технологической 
схемы, описание явлений, характеризующих перенос и распреде
ление субстанции по координатам и по времени и базирующихся 
на фундаментальных законах гидромеханики многокомпонентных 
многофазных систем, составляет основу будущей модели. Учет 
реального распределения температур, концентраций компонентов 
н связанных с ними свойств, например плотности, вязкости и т.д ., 
по пространственным координатам аппарата и во времени позво- 

1 яет оценивать степень достижении равновесности тепломассо- 
переноса, химического превращения, т. е. эффективность конкрет
ного аппарата. Описание гидродинамической структуры потоков 
основано на модельных представлениях о гидродинамической об
становке в аппарате, использующих ряд идеализированных типо
вых моделей. Аппарат такого представления достаточно развит 
для однофазных потоков, разработаны и методы идентификации 
параметров отдельных моделей применительно к реальным усло
виям протекания процесса. Математическое описание типовых мо
делей структуры потоков приведено в табл. 4.4 [41).

При анализе реальной гидродинамической структуры потоков 
часто используются более сложные модели, построенные на основе 
приведенных в табл. 4.4. К таким моделям относятся комбиниро
ванные, образованные путем соединения ячеек полного перемеши
вания, вытеснения, застойных зон, байпасных и рециркуляцион
ных потоков. Определение параметров моделей структуры потоков 
н решения в виде передаточных функций подробно изложено в мо
нографии |41).

Модели табл. 4.4 записаны для нестационарных условий дви
жения потоков. Приравнивая нулю производную по времени, 
можно получить модели для стационарных условий. При этом су
щественно упрощается и соответствующее математическое описа
ние. Так, для ячеечных моделей вместо системы дифференциаль
ных уравнений описанием будет система нелинейных алгебраиче
ских уравнений. В общем случае весьма трудно получить анали
тическое решение системы уравнений модели. Поэтому основными 
подходами к разработке алгоритмов решения являются аппарат 
передаточных функций и .методы вычислительной математики. Эти 
методы по классам уравнений (дифференциальным в частных про
изводных, обыкновенным дифференциальным, системам алгебраи
ческих уравнений) достаточно разработаны и обычно составляют 
■иблиотеку стандартных программ для решения задач вычисли

тельной математики.
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Рис. 5 .21 . Файл базы данных «Физико-химические свойства» (табличные зна 
чишш свойств-заинс11.мостей) Я

питый з на чен ия  н ар ам е тр о в  миде.н-й,  оп и сы ва ю щ и х  п е и д е а л !  
иость жидкой фазы). Кроме того, в каждом файле имеется ссылка 
на базу «Литературные источники». Ключевые поля, имеющиеся 
в нескольких файлах, являются связующими ссылками межд] 
файлами баз данных. С помощью этих ссылок реализуются верхи 
ние уровни вложенных связен типа «один ко многим», а также 
возможные сетевые связи.

База данных «Технологические схемы» также реализована 
в виде трех файлов: первый — файл типовых элементов, содержав
ший информацию о количестве входных и выходных потоков дан
ного элемента, а также об алгоритме его расчета; второй — файл 
технологических схем, содержащий данные о всех типовых эле| 
меитах данной схемы, а также данные, идентифицирующие потоки 
и их связи с элементами; третий — файл потоков, который содер-j 
жит полную информацию о данном потоке схемы. Я

База «Литературные источники» отображена в один файл. 
Физическое отображение рассмотренных баз приведено на 
рис. 5.20—5.2У.

Из сказанного следует, что адекватное отображение обобщен
ных схем произведено с некоторой избыточностью на уровне каЯ  
записей, так и файлов. Если избыточность на уровне записей я Г  
несет потенциальной опасности (поскольку изменения в базе
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О SHROES

’’не. 5 .2 2 . Файл базы данных «Физико-химические свойства» (коэффициенты 
шроксимирующих полиномов свойств-зависимостей)

1 ‘дутся по файлам, то будут скорректированы и все поля впутрп
• ила), то избыточность на уровне файла может привести к нару- 

к'мию адекватности представления данных. В самом деле, если 
"ррекция значений производится только в одном файле, то будет 
"теряна связь с другими файлами при изменении значения внеш- 

" т о  ключа. Поэтому при эксплуатации баз данных необходимо 
пммательно следить за изменением ключевых полей, являющихся 
1 млками на другие файлы.

Если при физическом отображении информационной модели 
"азы разработчик встречается со значительными трудностями, 
" необходимо либо упростить схему (что часто нежелательно), 
'Ибо выбрать СУБД, поддерживающую нужные структуры дан-

11 ых. Процесс проектирования баз является ответственным эта- 
"ом, поскольку именно успех или неуспех в проектировании опре-
и.тнет жизнеспособность БД и, следовательно, самой САПР. Под 
' « (неспособностью понимается возможность расширения БД как
11 количественном, так и в качественном плане, а эта способность 
‘‘‘к.тадывается именно на стадии проектирования.



Таблица 4.4

С труктурная схема модели Ма тематическое описание Начальные и граничные 
условия Область применения

Идеальное вытеснение
х=0 Х Ш1

V V

*0 с

Идеальное перемешивание

с0

Однопараметрическая диффузионная 
x=L

Д вухиарам етрн м еская
диффузионная

■У-О x~L
V 0с_

дс д с
UT + v -d7 = °

д с
V - T  = Q ( c ,~ c )

д с
Dj x * - v - d l -

д с
и г

\

<Рс дс  
х дх* *  v дх  +

u D 1 1 ( Д \
^  г г  дг\ д г  )  dt  ’ 

С =•'(*, г ,  I)

с  (х, 0) =  с„;
с (0, о  =  с0 (/);
О < * < * ; <>0

О, =  свх6 (0 ) ;
Са = c„ (t )  — произволь
ная функция

Длина апп арата 0 <  х <
<  +  ° ° ; длина экснери 
ментальной секции О ^

с (х ,  0) — О 
(— оо <  х <  +  оо);
^о(0, <)=свхй(0)(/>0)
Длина ап п арата 0 «^  

радиус но се
чению ап п арата 0 <
<  г  <  Л ; с ( х ,  г ,  0) =  0; 

с (0, 0, 0  = ejb (0);
ie(0, г, О —

_ Dxdel% b J ) ^ Q.
Ш дх 

д'(Л  г ,I)
дх  ~  

дс(х, г, t )
0:

Трубчатые аппараты  с 
отношением длины к ди
ам етру свыше 20

Цилиндрические аппа
раты интенсивного пе
ремешивании со сфери
ческим дном и с отра
жательными перегород
ками

Т рубчатые ап п араты ; 
аппараты  колонного ти
па с насадкой и без на
садки  при осевом рас
сеянии вещества

Трубчатые аппараты ; 
аппараты  колонного ти
на с небольшим отно
шением длины к диа
метру с большой попе
речной неравномер
ностью скоростей пото
ков

Щ ТпЛлипя 4.4 (продолжение)

Структурная схема модели Математическое описание Начальные и граничные 
условии Область применения

Ячеечная

Диффузионная с застойными 
зонами

dci
dt — -p j- fa-i —«/); 

* = 1,2........n

При ki = kt =  к
д с  i д*с-Q -^ r+ S H xD -^ rdx 

kS (cx ■
„  dcx 

■ ct) — SHi ,
dct

к (ci — c2) — # » - 0j -  ;
при Ф  k2

dct iflct
- Q - S T + S H ,- ^ -

- S ( V i  — kff j )  =  Sff\ 
дс гkici—кjCj = //j

c„ (0) = c«6 (0);
vx=v,= = r„ = r

Определяю тся типом 
апп арата

К аскады  реакторов с 
меш алками ; тарельча
тые колонны; ап п ара
ты с псевдоожнженнымн 
слоями ; насадочные ко
лонны

Потоки в зерпистой сре
де, в н асадке, на тарел
ке ап п ар ата , в которых 
наблю даю тся относи
тельно неподвижные 
объемы ж идкости и газа
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Модели структуры потоков являются основой расчета гидро- 
(ннамических процессов в аппаратах, выполняющих функции сме
си тел ей  потоков различных количеств и составов. Для стационар
ных условий математическое описание смесителя емкостного типа 
со сто и т из уравнений материального и теплового балансов:

G =  ^Gi', Gt =  (4.46)
i i

Gtcp =  îG{t{CPi, (4*47)
1

где G — количество выходного потока; x — состав выходного по- 
ю ка; ср — теплоемкость; t — температура; Git х( — количества 
и состав входных потоков. Для учета теплоты смешения потоков 
необходимо воспользоваться уравнением (4.45). На основании 
уравнений (4.4(5), (4.47) рассчитываются концентрации, количест- 
во и температура выходного потока. Заметим, что температура 
о п ред еляется  итерационно по уравнению теплового баланса.

При переносе потока вещества в химическом аппарате проис
ходит изменение его концентрации, температуры за счет химиче
ских реакций, тепло- и массопереноса. Поэтому при переходе к мо- 
делям расчета соответствующих аппаратов необходимо уравнения, 
описывающие гидродинамическую структуру потоков, дополнить 
членами, учитывающими источники и стоки массы и тепла пото
ком (в зависимости от того, образуется или расходуется масса или 
энергии), т. е. учитывать соответственно диффузионные, химиче
ские, термокинетические составляющие.

Изменение энтрльнин (теплообменные ап п ар аты ). Разработка 
математической модели теплообменного аппарата осложняется спе
цификой конструкционного оформления и назначения, как-то: 
родом теплоносителей, способом интенсификации процесса тепло- 
чбмена, гидродинамическим режимом потоков, характером переда
чи тепла, конфигурацией и компоновкой поверхностей теплообмена, 
количеством ходов и направлением потоков тепло- и хладоагентов, 
материалом аппарата и т. д. В основе методов расчета теплооб
менников лежит использование соответствующей модели структу
ры потока (см. табл. 4.4) с учетом источника тепла, описываемого 
Уравнением теплопередачи

dQ =  К (Т* -  T)dF, (4.48)

где Q — скорость теплопередачи; Т*, Т — температуры обмени
вающихся теплом потоков; К — коэффициент теплопередачи; F— 
поверхность теплообмена. При изменении агрегатного состояния 
""менивающихся потоков необходимо учитывать теплоту фазо- 
Мого перехода, являющуюся функцией состояния потоков.

I идродинамическан структура в аппарате (по каждому из по- 
1(>ков) создается его конфигурацией (наличием перегородок и их
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расстановкой, диаметром аппарата, числом труб и числом ходов), 
скоростью течения потоков. Поэтому модели структуры обмени
вающихся потоков могут различаться (например, для теплообмен
ников типа смешение—смешение, смешение—вытеснение и т. п.). 
Коэффициенты теплоотдачи обычно рассчитываются по критери
альным соотношениям для различных режимов течения потоков 
тепло- и хладоагента. При сложной конфигурации аппарата обыч
но используется представление его в виде ряда зон различной 
структуры (или с комбинированной моделью потоков), а общая по
верхность определяется как сумма поверхностей отдельных зон. 
Математическое описание типовых моделей теплообменников для 
стационарных условий приведено в табл. 4.5 [1, 42].

В более общем случае при расчете теплообменников необходи
мо приведенные уравнения дополнить уравнепиями, характери
зующими изменение объемной скорости потоков по длине аппара
та, изменение теплоемкости в функции температуры, зависимость 
коэффициента теплопередачи от объемных расходов. Аналогично 
необходимо учитывать теплоту фазовых переходов при конден
сации или испарения теплоносителя или хладоагента. Алгоритмы 
расчета теплообменной аппаратуры различных типов изложены 
в монографии [43]. .

Наряду с теплообменной аппаратурой в технологических схе
мах широко используются испарители и конденсаторы многокомпо
нентных смесей. Математическим описанием таких аппаратов яв
ляются уравнения теплового баланса и материального баланса:

FcpLT9 -  LcpiT +  FTK  (Г , -  Т) -  V (X + cpVT) =  0, (4.50)

дополненные уравнениями для расчета фазового равновесия (4.22), 
(4.23) и стехиометрическими соотношениями. Здесь F, х? — коли
чество и состав подаваемого в аппарат сырья; L и V — количества 
образовавшихся жидкой и паровой фаз состава xt и у,\ Тт — тем
пература теплоносителя. Уравнения (4.49) и (4.50) записаны для 
моделей идеального смешения. Обычно расчет испарителя ведется 
при заданном давлении в системе, и необходимо определить соста
вы, количества фаз и температуру. Алгоритм расчета состоит в оп
ределении одного из потоков при некоторой температуре, уточ
няемой в результате итерационного решения уравнения

полученного в результате подстановки уравнений (4.49) в стехио- 
метрическое соотношение. Здесь ki — константа фазового равно
весия, равная рЧ ( Т) yil(P(fi). Решение уравнения (4.51) может

F =  L +  V; Fxf =  Lxi +  V yt (4.49)

(4.51)
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быть выполнено одним из методов решения уравнений с одной неиз
в е стн о й .

.Массообменные процессы. Эта группа процессов отличается 
зн ач и тельн о й  сложностью по сравнению с предыдущими и соот- 
ветственн о  большим числом моделей для их расчета. Массообмен- 
ны й процесс в большинстве случаев (р екти ф и кац и я ,  экстракция, 
а б с о р б ц и я , кристаллизация) является системой, включающей как 
н ео б х о д и м ы е  другие аппараты (например, теплообменники, конден
с а т о р ы . декантаторы и т. п.). Поэтому и математические модели как 
для описания, так и для алгоритмизации являются более сложны
ми. Рассмотренные ранее модели структуры потоков и теплообме
на могут использоваться при описании массообменных процессов 
на ступени разделения (тарельчатые колонны) и в слое насадки (на- 
садочные колонны). При описании массообменного процесса урав
нения гидродинамической структуры потоков фаз (см. табл. 4.4) 
должны быть дополнены членом, учитывающим массоперенос ком
понента через поверхность раздела фаз. например, в матричном 
выражении:

М =  коу(Х * — X), (4.52)
где кпу — матрица коэффициентов массопередачн, отнесенных 
к паровой фазе; -Y* и ЛГ— вектор-столбцы равновесных концент
раций и концентраций компонентов в рассматриваемой фазе. Мас- 
сопередача обычно сопровождается переносом тепла за счет разно
сти скрытых теплот испарения компонентов и тепловых эффектов 
при смешении неравновесных потоков. Последние можно оценить 
через теплоты фазового перехода при испарении и по уравнению
(4.45) соответственно. Эти члены должны быть включены в соответ
ствующие уравнения теплового баланса. Д ля процессов, проте
кающих в изотермических условиях (экстракции, абсорбции, мемб
ранною разделения), или при равенстве мольных теплот испаре
ния компонентов обычно тепловой балапс процесса не рассмат
ривается, и тогда потоки контактирующих фаз принимаются не
изменными по высоте секций.

В случае тарельчатых (полочных) аппаратов принимаются мо
дели структуры потоков для каждой ступени и для межтарельча- 
того пространства, а для насадочных аппаратов модель прини
мается по всей его длине (высоте). Рассмотрим в качестве примера 
связь между гидродинамической структурой потоков и эффек- 
тивностью в тарельчатых ректификационных колоннах. Для рек
тификационной колонны с произвольным количеством вводов пи- 
гания и боковых отборов, имеющей N тарелок и снабженной ки
пятильником и дефлегматором, можно записать следующую систе
му уравнений (рис. 4.10).

Уравнение общего материального баланса:

S  f 4 -  П ~  W -  S  SLi -  S  Sv, =  о, (4.53)

5 В В Кафаров, В. II. Ветохин
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где F — поток питания; D — поток дистиллята; W — поток ку
бового продукта; S l — жидкостной поток бокового отбора; Sy  — 
паровой поток бокового отбора; индексы т ,  к — количества 
потоков питания и боковых отборов соответственно.

Уравнение материального баланса тарелки:

F) +  Lj. l +  V}- l - ( L ,  +  S Lj) - ( V J + S Vj) =  0, / = 1 , 2 , . . .  ЛГ.
(4.54)

Уравнение покомпонентного материального баланса тарелки: 
F jxf ,j ~  Ai+Iх». 1+1 +  — (Lj  +  Si , j )xi j  —

- ( V j  +  S Vj)yij =  0, (4.55)
где х — состав жидкости; у — состав пара.

Уравнение теплового баланса колонны:

2  Lfihfi +  VFillFi — Dill) — Whw — —

— S  SviH i + Qw — Qi> =  0, (4.56)1

где H — энтальпия пара; h — энтальпия жидкости; Qw — на
грузка (тепловая) на кипятильник; QD — тепловая нагрузка на 
конденсатор.

Уравнение общего покомпонентного материального баланса:

2  F iX r..— DxD} — W xw j — ^ S u X i j  — % S v .y ij =  0- ( /‘ -57)
i * i i

Уравнение теплового баланса тарелки:
L>F)hFj +  VfjHf] +  Lj+jAj+1 — + Sij)h j —

-  (Vj + SVj) Hj =  0. (4.581
Концентрации компонентов в паровой и жидкой фазах на каж 

дой тарелке связаны равновесным соотношением (4.22) и стехио- 
метрическими соотношениями

I i
Если принять, что степень достижения равновесия на тарелке' 

характеризуется в терминах КПД Мерфри, то для состава пара, 
покидающего тарелку, можно записать

Уо =  (1 — j+  Ei/ijij, 
или 144]

i зyl} = 2 y*lEil П  (1 - E it), 
i 1-<+1

где Ejj — КПД Мерфри.

(4.Г)9>

(4.(>oj
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4 .10 . Схема потоков в ректнфи-
I.анионной колонне

Для кипятильника уравнение 
баланса запишется в виде

Лхц — W x w i  — V tjw i —  0,
(4.61)

для полного. , конденсатора — в
виде

\'yoi  — ( L - \ - D ) x d  i =  0 .  (4.62)

!} конкретном алгоритме рас
чета колонны отдельные уравне
ния могут не использоваться или 
объединяться, так же как и для 
секц и й  колонн, экстракторов или 
абсорберов без обратных потоков 
(без флегмирования) отпадает не- 
обходимость в конденсаторах и ис
парителях.

Гидродинамическая обстанов
ка на тарелке (или слое насадки) 
существенно влияет на эффектив
ность массопереноса, на степень 
достижения равновесных значе
нии концентраций фаз. Чем ниже 
эффективность тарелки, тем, оче- 
видно, необходимо большее вре
мя пребывания фаз в контакте или большая поверхность контак
та. При движении жидкости вдоль контактного элемента наблю
дается неравномерность массопереноса, обусловленная различ
ными градиентами концентраций (движущей силы), различной вы
сотой слоя жидкости, обратным забросом фаз, различной гидро
динамической обстановкой и т. д. Поэтому целесообразно восполь
зоваться для оценки эффективности массопереноса характеристи
ками локальных объемов массообменного пространства, в пределах 
которых может быть принята однородная гидродинамическая 

'Руктура потоков, и определять эффективность контактной сту
пени интегрально. Такой характеристикой эффективности массо
переноса является локальный КПД в форме уравнения (4.59),  
‘■•писанный для многокомпонентной смеси в матричном виде как 

'*5, 46]
Ы1 =  „ 1 -1 +  Е ) (f/*j ■_ f/i- 1), (4 .63 )

! ' u‘ — матрица локальной эффективности контакта фаз размер-
ст,| (А — 1) X (А- —J )  (к — число компонентов смеси), опреде

5*
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ляемая пыраженном
f i HS_ ] ,

EJ =  I — ехр|— K iv——  j ,  ( i .<>41.

где Я  — высота слоя барботажа; S T — площадь, для которой оп
ределяется матрица локальной эффективности; v — количество 
пара, барботирующего через эту площадь; А'0!/ — матрица к о э Я  
фициентов массопередачи, определяемая через матрицы частный 
коэффициентов массоотдачи при допущении линейной равновес
ной зависимости в пределах массообменного пространства следую
щим образом:

К „  =  К ?  +  МК~\ (4.С5)|

где

т ч =  ~ -  @и — уО +  y t ~~~; (4.обм
i * Я

Я - I  *• 1 =  1:1 0, I ф ) .
Матрица локальной эффективности позволяет учесть специфи 

ческие особенности .многокомпонентного массопереноса. Вместо 
с тем элементы матрицы подвержены значительно меньшим изме
нениям в пределах тарелки. В табл. 4.6 приведены соотношения 
для расчета эффективности тарелки в зависимости от модели 
структуры потоков с помощью матрицы локальной эффективности.

Выражения для матриц эффективности более сложных моделей 
можно найти в 145, 46].

Для насадочных аппаратов более правомерно применение 
моделей идеального вытеснения и диффузионной. В случае приня
тия моделей вытеснения по обеим фазам для секции насадки мож
но записать уравнения

V ^ -  =  SK ov(y * ~  у); (4.67)

L -Щ- =  SK 0„ (у* — у), (4.68)

которые должны интегрироваться при граничных условиях
у  (0) -  у0; х  (0) -  Xе ; 0 <  / <  Я . (',.691

При наличии продольного перемешивания, например, по п а р о 
вой фазе однопараметрическое уравнение диффузионной модели 
запишется в виде

V t t  +  t - t * »  < * • - * »  <4ТО>Ре
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с граничными условиями вида

х(Н*) = х(Н-) + - ^ - ^ Р - ;  ^ р -  = 0, (4 . 71)
где D — диаметр насадки.

Основная трудность расчета массообменных процессов заклю
чается в обеспечении решения систем уравнений материального и 
теплового балансов, причем сложности в обеспечении сходимости 
решения обычно возрастают при разделении смесей с сильно не
идеальными свойствами.

По способу организации вычислений все методы можно разде
лить на две группы: потарелочные (от ступени к ступени) и матрич
ные. В методах первой группы расчет выполняется последователь
но, начиная от одного из концов колонны к другому с последую
щей проверкой выполнения уравнений материального и теплового 
балансов. В качестве критерия обычно выбирается выполнение 
уравнений баланса, равенство суммы концентраций компонентов 
по высоте аппарата единице в мольном измерении или равенство 
концентраций, температур или потоков по высоте аппарата (с за
данной точностью) в двух последующих приближениях. После 
очередного расчета уточняется начальное приближение и вычис
ления повторяются. В методах второй группы по каждому из ком
понентов смеси (или по всем компонентам) записывается система 
уравнений и решение осуществляется матричными методами. По
скольку начальное приближение в общем случае произвольно, то 
после выполнения очередной итерации производится коррекция 
значения искомых переменных.

По мере совершенствования средств вычислительной техники 
и снижения ограничений по занимаемой памяти методы второй 
группы находят все более широкое распространение. Основной 
причиной этого является меньшая склонность методов второй 
группы к накоплению ошибок округления и соответственно боль
шая устойчивость вычислительных схем при расчете колонн с не
сколькими вводами и боковыми отборами. К тому же при расчете 
комплексов аппаратов, по существу, снимается проблема задания 
топологии системы — все связи между колоинами отражены со
ответствующими коэффициентами в матрице системы уравнений 
баланса. Следует заметить, что матрицы коэффициентов систем 
уравнений баланса многостадийных процессов являются неплот
ными. Поэтому применение специальных методов хранения данных 
позволяет свести к минимуму объем занимаемой памяти.

Матричные методы решения систем нелинейных уравнений мож
но разделить на две группы по способу линеаризации. К п е р в ы м  
относятся методы, в которых линейность достигается за счет ис
пользования численных значений параметров, о п р е д е л я ю щ и х  
нелинейность, с предыдущих итераций. Я вляясь методами нуле
вого порядка, они в ряде случаев обладают слишком м е д л е н н о й  
сходимостью или вообще не обеспечивают решения.
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Ч исло и н т гр а ц и й

Рис. 4 .11 . Х арактер  сходимости решения для алгоритмов первого п второго 
порядков (а) и их объединения (б)

Другим способом линеаризации является разложение функции 
(уравнения баланса) в ряд Тейлора до членов первого или второго 
порядка. Полученная система уравнений решается методом Нью- 
т о н а — Рафсона, обладающим квадратичной сходимостью. Методам 
;>той группы свойственна высокая чувствительность к начальному 
приближению.

Особое место среди других занимает метод релаксации, заклю
чаю щ и й ся в том, что стационарное решение получается в резуль- 
та те  решения системы обыкновенных дифференциальных уравне
ний материального и теплового балансов. Метод обладает устой
чивой сходимостью независимо от сложности задачи, однако по 
мере приближения к решению скорость сходимости очень низкая. 
I! конкретных случаях иногда удается, исходя из специфики ре
ш аемой задачи, все-таки ускорить сходимость [47].

Ускорение и обеспечение сходимости решения систем уравне
ний баланса производится часто путем введения форсирующих 
процедур, основанных на особенностях решаемых задач или путем 
объединения положительных сторон методов различных групп. 
‘ <чк, объединение методов линеаризации и релаксации для получе
ни я «хорошего» начального приближения позволяет решать более 
"•ироний класс задач при высокой скорости сходимости. На 
1'нс. 4.11 приведено характерное изменение невязки (например, 
по материальному балансу) для методов со скоростью сходимости 
п ер во го  н второго порядков в зависимости от числа итераций и из
менение последней при объединении этих методов 148].

Химическое превращение. В общем случае при разработке ма
г м а т и ч е с к о г о  описания химического реактора необходимо учи
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тывать тсрмокииетичсскис, диффузионные и химические эффекты. 
Соответственно в уравнение гидродинамической модели структуры 
потоков включаются выражения, характеризующие источники 
вещества и тепла. Собственно источником вещества является хи
мическое превращение, и его интенсивность будет пропорциональ
на скорости образования продуктов реакции 1421:

где А — матрица стехиометрических коэффициентов элементарный 
стадий сложной химической реакции; г  — вектор-столбец скором 
тей элементарных стадий. Источником тепла является тепловой 
эффект элементарных реакций, протекающих в системе, и его ин
тенсивность пропорциональна сумме этих эффектов:

где Q] — удельный тепловой эффект элементарной стадии реакции; 
at j — стехиометрический коэффициент образующегося на этой ста-» 
дин продукта реакции.

При наличии теплового эффекта реакции, очевидно, необходи
мо обеспечить подвод (съем) тепла за счет внешнего теплоносителя 
(хладоагента). Соответственно математическое описание должно 
включать и выражение (4.48) в уравнении теплового баланса.! 
И, наконец, для реакций, протекающих в системе из двух (и более) 
фаз, необходимо учитывать массоперенос через границу раздела 
фаз в форме выражения (4.52). Таким образом, в зависимости от 
физико-химической природы реагентов, их характерного состоя-s 
ния, типа реакции (эндо- или экзотермическая) одной и той же мо
дели структуры потоков будут соответствовать различные матема
тические описания конкретных реакторов.

В качестве примера рассмотрим формирование математического 
описания гомогенного трубчатого реактора для стационарных ус
ловий протекания реакций. Реакции протекают с тепловым эф
фектом, следовательно, необходим теплоотвод. Описание будет 
содержать уравнения покомпонентного баланса в форме

R  =  А г, ('*.72)

а

Qr =  S a i/7/>

(1.74)

с граничными условиями
х (0) — 1 °;

уравнение теплового баланса реагирующей смеси

(4.75)

с граничными условиями:
Т (0) =  Т°;
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vравнение теплового баланса теплоносителя

(4.76)

З десь  (> — плотность потока; индекс т относится к теплоносителю.
Аналогичным образом .можно записать для реактора соответ

с т в у ю щ е й  конструкции математическое описание на оспове гидро
динамической модели смешения, ячеечной, диффузионной н т. д.
111,49]. В табл. 4.7 приведены математические описания катали
тических нсевдогомогенных (квазигомогенных) и гетерогенных реак
торов [421. Как и ранее, описание включает уравнения материаль
ного и теплового баланса с учетом источников (стоков) вещества 
и энергии в форме соотношений (4.48), (4.52), (4.72) и (4.73).

1 и1 охимнческис процессы. Эта группа процессов представляет 
собой наиболее сложную стохастико-детерминированную систему, 
осложненную биологической кинетикой, т. е. описанием явлений 
развития популяций живых клеток. Поэтому математическое опи
сание должно быть дополнено соотношениями, определяющими 
кинетику их роста. Поскольку в настоящее время отсутствует дос
товерное описание внутриклеточных явлений, то при моделирова
нии биохимических процессов чаще всего используются обобщен
ные кинетические модели роста популяции микроорганизмов, фор
мируемые на основе приближенных моделей роста единичной клет
ки. транспортирования и превращения субстрата в клетке, физио- 
нно-биохимической или возрастной модели клеток [1 ,50 ).

Кинетическая модель характеризует скорость развития общей 
численности популяций l i t как функции комплекса параметров внеш
ней среды» (концентрации субстрата и продуктов метаболизма, сос
тава минерального питания, температуры, pH и др.) и вектора па
раметров модели в:

С позиций системного анализа глубина разработки кинетнче- 
ск<>й модели может быть определена рассмотрением кинетики роста 
популяций с учетом обобщенных ферментативных реакций, воз
растной неоднородности клеточной популяции и физиолого-бнохн- 

"ческой структуры популяции на нижнем уровне с переходом на 
"азе этого к моделям роста клеток и образования продукта, утили
зации субстрата. Рост и развитие микробных клеток в процессе их 
‘ >-1ьтивирования происходит под воздействием большого числа 

кторов и прежде всего факторов, определяющих условия жизне-

П
(4.77)



Таблица 4.7

Модель реактора Гомогепный реактор

Пытес некие

Однопараметрпче- 
с к а я  днффузнон- 
п ая модель

Вытеснение «о  подвижной ф азе. М атериальный 
баланс по /-му компоненту:

v  —i  =  Tfj (с , Т) ,  1 =  1 ,2 , . . . , / 1
dl

Гетерогенный реактор

Межфазовые градиенты по теплу и вещ еству. 
Покомпонентный материальный балан с :

* 41  = Кв(с* ~ c‘*}l К« (f«“  f<*> = Л (£ *• r )•
< = 1 ,2 ........n

Тепловой балан с :
AT a

v i*P W = 2 r  +  A d ( T ~  Гст) 'Р 'р ЗГ = *). а и (7 '-Г * )= £ г

Начальные усло ви я :
С (0) =  С», Г (0) =  Г» | С (О) =  Г », Г (0) =  Г»

Покомпонентный материальный баланс:
„  d*c. d c ,  

r 1 Lab-jp — v j f  — Я = 0, 4 = 1, 2 , . . . ,  n
d*c, dc .

DlS F + V 5T+A>  (ci“  '**> -  0 ,1 -  1. 2 , . . . .  .

Тепловой баланс:
,  d*T d r  a

»* d F  -  v ? c p  +  <?r “  4 d  V  ~  Гст) =  0
dT <PT dT

~ Xi. dP + v dT +  aa (r  ~  T *) = o.cp d l
cw (7 ’ - 7 ’ *) +  <?r =  0

Граничные усло ви я:
d e

I — 0 , v  (cf — с^) — — e D L зф 

i =  L , v p c A T » - T )  =  - \ La t)£

d c  dT
1 =  0 , -  Dl.-т , = *> (c® -<■«)• ‘ =  1 • 2-~ . »• Ч 57 =

=  V(x „ ( f -  T);  t  =  L , p = 0 , l f ~ 0 , i = i , 2,......  n

5P
-w

I
ОHXa>
а

Таблица 4.7 (продолжение)

Модель реактора

Д вухнара метри
ч еская диффузион
ная модель

Гомогенный реактор Гетерогенный реактор

/Л* I ЯгЛ dr, 

-  Д, = 0 , 1 = 1, 2 , . . . ,  и

Покомпонентный материальный баланс:
д*с : д с

(Р Т  1 дТ\ дТ Л
Хгаф(дг* + 7дг j "  Г̂ рд/ _ ( , г - °

- D^ + p -dT + A> ( ci - f*) = °-

^(iS' + Fir) г*)* 1 = ‘ ’2..п
Тепловой баланс:

d*T dT
-  к  7 р  +  рРер 5 Г  +  a 'e (Г  -  г  • )  -  о ,

/а*Т 2дТ\
М ^  + 7 5 г )  + <М£*’ т - 0

Граничные услови я:
1 =  0 , е { =  г®, < =  1, 2 , . . . .  п, Г =  Г»;

г  =  0 ,  —1 =  0 ,  < =  1 , 2 ........... л ,  ^  =  0 ;
d r  d r

г =  /?, —  =  0 , i  =  1 , 2 , . . . ,  п ,  
dr

дТ  
д г  ' Гаф ( Т ~  Т С Г )

dT
-  х rfT = " V  (Г° ~ Г):

I = i , ^1 = 0, 1 = 1 ,2 ........ « . £  = <>;

— ^ ♦ ^ ;1|ф -gp- —Kg(ci fj#)» * —  ̂* 2 , . . . ,  я, 

Хэф?г = « ' ( Г * - Г )

S
I
а0 а
1  
Е

=sа
п>Щ■е
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„нчпечения (равномерности распределения в объеме и подвода 
лсментов питательной среды, углеродосодержащего субстрата 
„ кислорода). Поэтому развитие клеточной популяции связано 

транспортированием питательных веществ из массы жидкости 
к поверхности клетки и отводом продуктов метаболизма от нее, т. е. 
, гидродинамической обстановкой в аппарате и кинетикой массо- 
переноса.

биохимические процессы в основе осуществляют превращение 
одной субстанции в другую с помощью живых клеток, однако бо- 
лее рационально и экономично, чем химическое превращение. И в 
основе их описания широко используется математический аппарат 
описания многофазных химических реакторов. Ферментационная 
с рода представляет собой мпогофазную систему, содержащую пу
зырьки газа (аэрирующий газ — источник кислорода), питатель
н у ю  жидкость и квазитвердую фазу (клетки — продуценты биомас
сы). Гидродинамика такой системы чрезвычайно сложна, поэтому 
чаще всего анализ структуры потоков сводится к псевдогомоген- 
ной системе (водная фаза — клетки). Но даже и в общем случае мо
дели структуры потоков и массопереноса, полученные для процес
сов химического превращения, с учетом характерных особенностей 
могут быть использованы при исследовании биохимических реак
торов [1 ,5 0 ,5 1 ].

Итак, алгоритмизация этапа технологического расчета единиц 
оборудования состоит в разработке соответствующего математиче
ского описания, выборе метода решения системы уравнений этого 
описания, определении параметров, установлении адекватности 
модели реальному объекту, т. е. в разработке математической моде
ли объекта. Независимо от функционального назначения элемен
та схемы математическая модель должна строиться по модульному 
припципу, причем таким образом, чтобы можно было иметь возмож
ность при необходимости достаточно легко внести нужные изме
нения (дополнения или расширения функций) в модель без ее зна
чительной переработки. Основная функция модели состоит в све
дении материального и теплового балансов — получении выходпых 
данных потока по входным. В зависимости от назначения матема
тического описания отдельных явлений процесса (фазовое и хи
мическое равновесие, кинетика массопередачи, гидродинамика по
токов и т. д.) общее математическое описание может быть сущест
венно разлнчпым. Важно при создании модели не нарушать общей 
<?е структуры, т. е. иметь возможность использования единых ал
горитмов решения.

4.2 .3. Выбор технологической схемы производства

1‘апее отмечалось, что возможны два подхода к синтезу технологи
ческой схемы производства: при отсутствии или наличии нсходно-
10 варианта. Первый подход свойствен синтезу схем с однородны
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ми элементами (например, разделение многокомпонентных смесей 
методом ректификации). Однако и в этом случае получаемый ва
риант схемы производства часто является л и ть  исходным и нужда
ется в дальнейшей оптимизации (уточнение количества и характе
ристик рециркулируемых потоков по теплу и массе). Поэтому 
синтез схемы чаще сводится к оптимизации некоторого известного 
варианта (конкретного или гипотетического) путем внесения из
менений по определенным правилам. В любом случае необходимо 
обладать методом расчета технологической схемы произвольной 
структуры. Эта задача весьма многомерная и трудоемкая, поэтому 
часто для ускорения ее решения принимаются упрощенные мате
матические модели единиц оборудования на уровне балансовых 
соотношений с коэффициентами деления потоков. Имея основным 
недостатком неточность воспроизведения действительной обстанов
ки в аппаратах технологической схемы, такой подход позволяет 
«просматривать» ХТС в целом и решать задачи общей увязки мате
риальных и энергетических потоков.

Алгоритмически задача выбора технологической схемы состоит 
в разработке или выборе методов ее анализа, оценки, оптимизации 
и синтеза. На этапе анализа составляются уравнения математиче
ского описания, задаются переменные процесса и схемы, и в ре
зультате решения получается информация о потоках, температу
рах, давлении, составах, размерах и т. д. Оценка состоит в совмест
ном использовании информации с предыдущего этапа и экономи
ческих данных для определения целевой функции. Оптимизация 
состоит в попске наилучшего набора переменных процессов. Тра
диционно разработка технологических схем проводится на ос
новании итерационного выполнения указанных этапов, и лишь 
в последнее время стало уделяться внимание этапу синтеза, кото
рый призван объединить в себе все предыдущие этапы на основе 
некоторого метода. Известно большое число методов синтеза 14, 52], 
основанных на различных подходах, н многим из них присуща 
необходимость использования некоторого метода решения систем 
нелинейных уравнений или метода оптимизации. Последние ис
пользуются для сведения материального и теплового баланса схем. 
Задачи решения систем уравнений и минимизации некоторого 
функционала взаимосвязаны и могут быть сведены одна к другой. 
Например, условием минимума функции F (х) является равенство 
нулю частных производных dFldxt =  0, i — 1, 2, . . ., п, а система 
уравнений /, (х) =  0, < =  1 ,2 , . . . , п ,  может быть решена путем 
минимизации соответствующим образом подобранного функциона-

П
ла, в частности S / i ( x)2 =  ^- Поэтому трудности, возникающие 

<=1
в задачах оптимизации, характерны и для решения систем нели
нейных уравнений.

Существуют различные классификации итерационных методов.
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1 5 частности, методы разделяются по количеству иерархических 
х ровн ей  (одноуровневые и многоуровневые), по порядку производ- 
нЫх , используемых в процессе поиска решения и т. д. Наиболее 
ш ирокое распространение в задачах анализа и синтеза ХТС нахо
дят методы нулевого (без вычисления производных) и первого 
порядков. Наряду с ними все более широкое применение получают 
н многоуровневые методы (в частности, двухуровневые), в основе 
ко то р ы х  лежит идея декомпозиции исходной задачи на ряд под
з а д ач  меньшей размерности. Использование линеаризации урав
нений математического описания на первом уровне позволяет 
:,ффективно применять хорошо разработанный аппарат линейной 
а л ге б р ы . На первом уровне подсистемы рассчитываются независи
мо д р у г  от друга, а второй уровень служит для координации опти
м ал ьн ы х  решений с целью достижения общего оптимума системы. 
С т р ате ги я  координации решений в целом может осуществляться 
с использованием алгоритмов явной или неявной декомпозиции. 
Одно из важных преимуществ метода многоуровневой оптимизации 
заключается в том, что с его помощью можно существенно сокра
ти ть  время решения общей задачи и требуемый объем оперативной 
памяти. Сокращение времени расчета может быть достигнуто за 
счет одновременной оптимизации подсистем с помощью параллель
но работающих процессов ЭВМ. Однако следует отметить, что мно
гоуровневые методы обеспечивают сходимость итерационного про
цесса только при определенных условиях, налагаемых как на целе
вую  функцию и математическое описание, так и на декомпозицию 
исходной ХТС на подсистемы [4, 531. К тому же доказательств 
условной сходимости многоуровневых методов практически нет.

Алгоритм оптимизации ХТС с помощью методов первого поряд
к а  сводится к выполнению следующих шагов (541: задается началь
ное приближение по варьируемым переменным; рассчитывается 
с х е м а  (решаются уравнения основного процесса); определяются 
ч астн ы е  производные (или решаются уравнения сопряженного 
процесса); с помощью некоторого метода спуска вычисляется но
вое приближение, проверяются критерии сходимости, а в случае 
их невыполнения осуществляется возврат ко второму шагу.

Наиболее трудоемким является вычисление производных. Если 
они рассчитываются численно (а это для сложных схем часто 
единственный способ), то необходимо многократно пересчитывать 
с х е м у . Помимо больших затрат времени численное определение 
производных имеет недостатком низкую точность и вследствие 
этого ошибки аппроксимации, особенно в окрестности экстремума. 
Применение же уравнений сопряженного процесса, по-видимому, 
эффективно в случае явной функциональной зависимости между 
выходными и входными переменными. В реальных условиях эта 
зависимость обычно неявная. Что касается метода спуска для вы
числения нового приближения, то здесь имеются достаточно эф
фективные методы [55, 561.
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Исходя из сложности задачи и общей стратегии декомпозиции 
проблема синтеза технологической схемы обычно подразделяется 
на ряд подпроблем, а имеппо: синтез стадий химического превра
щения и выделения продуктов реакций. Помимо этого возникает 
задача рациональпого объединения источников и стоков энергии 
внутри схемы для снижения внешнего энергопотребления. Каж
дая из стадий достаточно специфична в силу различной природы 
решаемых вопросов (например, нельзя говорить о технологической 
схеме, пока не определен набор исходных реагентов, не установлен 
механизм химических реакций и не определены условия их проте
кания, обеспечивающие получение требуемых продуктов), поэтому 
после определения совокупности элементов технологической схе
мы (4.39), возможно, в рамках отдельных подсистем необходимо: 
1) на основании расходных коэффициентов и режимных парамет
ров эксплуатации отдельных аппаратов сформировать ограниче
ния по материальному и тепловому балансу схемы и определить 
исходный вариант производства; 2) выработать предельно опти
мальную технологическую схему, отвечающую всем поставленным 
задачам производства; 3) выполнить оптимизацию технологической 
схемы в целом и на уровне отдельных аппаратов.

Ограничения по материальным и энергетическим потокам вы
являются в некоторой степени па этапе анализа свойств реагентов, 
продуктов реакции и разделения, тепло- и хладоагентов, исследо
вания фазового и химического равновесия. Предварительный же 
расчет отдельных аппаратов на этапе выбора способа (или альтер
нативных способов) ведения процесса позволяет иайти реальные 
(в рамках принятых допущений) нагрузки с учетом эффективности. 
При наличии этих данных схема может анализироваться без де
тального проектирования отдельных элементов для получения оп
тимальной технологической схемы.

Стратегия получения оптимального варианта схемы может быть 
различной в зависимости от метода сиптеза, например на основе 
эвристических правил или эволюционной стратегии (см. гл. 8). 
Однако в любом случае возникает необходимость в анализе множе
ства вариантов схем, рассматриваемых либо последовательно, либо 
в рамках одной обобщенной гипотетической схемы. Этот процесс 
является итерационным с использованием соответствующих мето
дов оптимизации.

В качестве примера на рис. 4.12 приведена последовательность 
усовершенствования исходного варианта схемы получения моно- 
хлордекана на основе эволюционной стратегии синтеза 157]. В ос
нове процесса получения монохлордекапа лежат реакции фото- 
хлорироваппя декана

Cl* + С10Н22 —* Ci0H21Cl + HCI;

С12 + С10Н41С1 —> С10Н20С12 + HCI.
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При известных ценах на реагенты и продукты реакции, стои
мости оборудования и эксплуатационных затратах в качестве на
чального варианта была рассчитана схема на рис. 4.12, а. Эта с 
ма не содержит рециклов и предназначена только для получение 
монохлордекана. В дальнейшем была проанализирована возмож
ность организации рецикла по декану (см. рис. 4.12, б). Крите
рием эффективности схемы являлась функция потоков следующего 
вида:

GS +  |
Общая масса
перерабатываемого
материала

I общ «я масса | 
полеаных -U 

1 продуктов

Общая масса
рециркулируемых
потоков)

+

Общая масса 
н агрузкн  на
реакторы_____

Общая масса
полезных
продуктов

Здесь GS относится к процессу разделения и определяется в в:

GS =
Общее чис 
схем разде. 
них ■  1

Число аппаратов 
в схеме разделе
ния IHl*3J

число выход
ных потоков 
в i —1-м а п п а 
рате

М ассовая 
н агрузка  

на i -и 
аппарат

При введении рецикла величина критерия оказалась лучше, 
чем для первоначального варианта. Следующим шагом было вве
дение рецикла по хлору, что обеспечило лучшее решение по срав
нению с предыдущими вариантами (см. рис. 4.12, в). Дальней 
анализ показал, что степень конверсии по хлору не должна быть 
ниже 0,3. При степени конверсии от 0,3 до 0,6 предпочтительнее 
схема на рис. 4.12, в, а более 0,6 — схема на рис. 4.12, б.

Представляет интерес использование матриц Кирхгофа для 
анализа и расчета материальных и энергетических балансов техно
логических схем [58]. Для системы, представленной на рис. 4.13

Рис. 4 .13 . Взаимосвязь элемен
тов системы потоков субстанция

закон сохранения некоторой субстанции (массы, тепла, эксерг^В  
энтропии и т. д.) можно записать в виде

Поток субстанции, 
Покидающий элемент

. I Источник или I __ п
"Г | сток субстанции | —  >

или в матричном виде 
(Т — Т*) I  +  Д/ =  0,

где
/0 а к  0 \

Г =  о ; Т* =
\а31 0 /

(*•

(4.

78)

78а)

а,1 \ '/\
0 ; Г =  / ,
аи 0 / \//
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Тогда, раскрывая матричное выражение, можно записать систему 
,,шейных уравнений

a in — аи  — °3 i  =

<121 —  a l i  Н" ° * 3  а 32 =

лЯ 1  — азг — °*з =  Д/»-
З а д а в а я ,  например, мощность источников (стоков) и величины пря
мых  потоков, можно определить величины рециклического и об
р атн ы х  потоков. Более того, при всех фиксированных потоках 
н источниках легко вычислить количество субстанции, которым си
стема должна обмениваться с внешней средой.

,')тот же подход может быть использован и для анализа системы 
и соответствии со вторым законом термодинамики

(J -  W  = D l  +  A j, (4 .79)

I до Q — вектор внешних тепловых потоков системы (входных 
или выходных); W  — вектор, элементами которого является за
траченная системой работа; D — матрица, элементами которой яв
л я ю т с я  внутренние потоки энергии между объектами системы; 
\ / — вектор, элементами которого являются источники (стоки) 
анергии. Для циклических систем, очевидно, разность векторов 
(Q — IF) должна быть равна нулю.

Функциональная структура системы автоматизированного 
проектирования

Газвитие и внедрение системного анализа как современного подхо
да к решению задач химической технологии, большое число мате
матических моделей и совершенствование средств вычислительной 
техники обусловили становление качественно нового направления 
" использовании вычислительных средств и метода математнческо- 
" моделирования. Это направление заключается в создании при

кладных операционных систем (систем моделирования и оптимиза
ции, систем управления, САПР и т. д.) «как совокупности взаимо
действующих элементов, объединенных единством цели или общи* 

Целенаправленными правилами взаимоотношений» [35]. 
Система, в частности САПР, как реализация системного под

хода к исследованию технологических процессов является про- 
1'аммно-маишнным комплексом, состоящим из технических 

' И'Дств, системного и прикладного математического обеспечения 
1 'Редств диалогового взаимодействия.

Целью создания систем является прежде всего концентрация 
"1’икладного математического обеспечения в форме, обеспечпваю- 
и''и Доступ широкого круга пользователей и расширение возмож-

" тей по море углубления знаний по отдельным процессам. А это
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1 Постановка задачи
1

\
I Ввод исходных
1 ланных

>4 Выполнение расчетов о

1 и ?
\ Вывод результатов

а  5
1

Оценка результатов Решение

действий

1
j  Ввод дополнительных
| данных
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ческих свойств ]

Подсистема
вывода

Структурный анализ J
Подсистема оптими
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J
Подсистема изменения 
топологии производств)

Рис. 4 .14 . Этапы работы че
ловекомашинной системы

Рис. 4 .15 . Обобщенная структур а 
моделирующей системы

значит, что система должна обладать совершенными алгоритмам- 
и доступными широкому пользователю средствами взаимообмен 
Она должна на любом этапе разработки находить польаовател[ 
ибо опыт эксплуатации поможет конкретнее определить направл 
ния совершенствования и дальнейшей разработки.

Для каждой области применения системы характерны свои ма-i 
тематические модели, способы организации вычислений, спецналг 
ные информационные базы. Однако всем системам присущи общи<| 
черты и, в частности, чрезвычайное разнообразие информаций 
а также сложность и многоступенчатость алгоритмов переработ» 
этой информации. При этом решение большинства задач в рамка 
такой системы невозможно без непосредственного участия польаш 
вателя, роль которого можно свести к следующим действиям: ЩР 
становке задачи; активной переработке информации, представлеш 
ной системой в иптерактивном режиме; выбору дальнейших дейсн 
внй в вычислительном процессе. Общая схема функционировав» 
подобных человекомашииных систем приведена на рис. 4.14.

В настоящее время как  у  нас в стране, так и зарубежом разра
ботаны комплексы программ для решения задач химической т в  
нологии [53, 59—61]. К сожалению, публикации по подобным сш 
стемам носят общий характер, скорее информационный или рек 
ламный, и не дают полного представления о структуре, эффектяг 
ности и т. п. Системы являются итогом многолетних работ цел' 
коллективов, и поэтому имеются трудности подробного изложена 
информации о них в коротких сообщениях. К тому же больш 
частью при разработке таких систем решается задача применен*
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„„ч-.тных методов с точки зрения «стыковки» отдельных программ 
р,.дствами развитых языков программирования. Теоретические 

п о п р о с и  организации систем публикуются обычно независимо 
ч асто  не находят практического приложения.
Общепринятым подходом к разработке систем, в рамки которо- 

,, укладываются разработки практически всех известных систем, 
я в л я е т с я  выделение отдельных подсистем с жестким функциональ
ным подчинением. Обобщенная структура такой системы приведена 
,,, рис. 4.15. Анализ систем показывает, что основными фазами 
я в л я ю т с я  ввод, предпроцессорная обработка, вычислительная фа- 

’ .4 ,1 . вывод.
Фаза ввода. Она обеспечивает связь пользователя с системой 

„ -остеит из стадий ввода, контроля и хранения данных. На этой 
,ut> обычно поступает следующая информация: топология ХТС, 

данные о свойствах потоков, параметры блоков ХТС, последова- 
т, и.иость вычислений в виде наименований модулей, стоимостные 
параметры. Большинство систем работает с информационной
б ! ж-схемой ХТС, которая должна быть подготовлена пользовате
лем. Но блок-схеме либо строится матрица пнциденций, либо со
ставляется программа на языке программирования или проблемно- 
ориентированном языке для передачи топологии ХТС вычислитель- 
И"И машине. Следовательно, на стадии ввода пользователь сталки- 

аетея с необходимостью изучения либо формальных правил опи-
г.шия топологии, либо одного из языков описания схем на уровне 
х 1Ыков программирования.

Ф у н к ц и и  п р е д п р о ц е с с о р н о й  и в ы ч и с л и 
т е л ь н о й  ф а з  существенно зависят от внутренней организа- 

чи управляющей программы. В связи с этим различают системы 
f Фиксированной и переменной структурой.

Системы с фиксированной структурой имеют управляющую 
рограмму, инвариантную по отношению ко всем задачам. Нереда- 

4 ' информации и вычислительная последовательность определя
тся данными, которые вводятся пользователем. Системы с такой 

структурой имеют то преимущество, что решение относительно не- 
Г' ч.пшх задач производится сравнительно быстро. Недостатком 

их является необходимость загрузки всех модулей в память 
,и ‘нвиснмо от сложности задачи.

В системах с переменной структурой происходит генерация 
*фавляющей программы в зависимости от типа решаемой задачи.

■ >ычно в таких системах используется проблемно-ориентировап- 
,Ыи язык, который либо интерпретируется непосредственно в то

мительный код, либо процедурно-ориентированный язык, ко- 
'"•'й далее транслируется, редактируется и выполняется. В та- 

системах в оперативную память загружаются только те части 
[ 'вляющей программы, которые нужны для решения данной 
;" ,и. 1 акие системы обладают очевидными преимуществами, од- 
" "х разработка требует больших затрат.
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Прсдпроцессорная фаза. В основном выполняет следующие 
функции: предкомпиляцию входного текста, последующую компи
ляцию исполнительной программы и редактирование, обращение 
к базам данных и структурный анализ системы с целью построе» 
ния вычислительной схемы.

Вычисли-к-лышя фаза. Непосредственно связана с получением 
результаты и выполняется программными модулями системы, 
мен информацией между модулями производится через стандарт 
ный список параметров заголовка подпрограммы или с помощью 
специальных операторов. Наиболее трудоемким при. расчете ХТС 
является вычисление рециклов и выполнение заданных ограниче
ний. Эффективность вычислительной фазы в значительной степени 
зависит от правильности реализации в ней процедуры декомпози
ции схемы, процедуры построения вычислительной последова
тельности определения разрывов, а также от критериев сходимости/ 
При наличии развитых средств диалога чаще всего эти вопросы 
решаются в интерактивном режиме (особенно в системах общего 
назначения).

Общей чертой информационного обеспечения всех систем яв
ляется то, что они, как правило, содержат библиотеки подпрг 
грамм расчета свойств веществ и различные наборы данпых для 
расчета параметров оборудования, стоимости и т. д. В качестве 
средства интерактивного взаимодействия в основном используют^ 
ся проблемно-ориентированные языки или языки директив.

Язык директив представляет собой фиксированный набор лек-i 
сем естественного языка, жестко связанных с последовательностью 
вызываемых модулей. Языки директив предполагают знание ноль! 
зователем некоторого набора команд управления системой. Они 
обладают такими преимуществами, как информативностью, вы ран 
жаемой в совпадении мнемоники с названиями выполняемых дей
ствий; лаконичностью, достигаемой за счет мнемоники директив
ных предписаний; коммутативностью, подразумевающей подро 
ную диагностику и выдачу подсказок. Среди недостатков этих 
языков следует отметить отсутствие достаточной гибкости при 
описании многофункциональной системы с большим числом раз
личных программных модулей, а также сложность изучения при 
большом числе директив. Однако простота реализации позволила 
завоевать им широкую популярность. ■

Слова (директивы), имеющие определенную смысловую нагруэ* 
ку , хранятся в системных словарях и являются ключевыми, а все 
остальные слова предложения при обращении к системе выполня
ют роль комментариев и могут использоваться по усмотрению польН 
зователя. Обычно применяются многоуровневые директивные 
языки, когда одной директиве высшего уровпя приписываются 
в качестве параметров несколько различных по функциям дирек
тив нижнего уровня. Например, директиве «Рассчитать» можЛ 
поставить в качестве параметров директивы «Реактор», «Абсорбер»
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Входное предложение

Ключевое слово Синоним Синоним

Ключевое слово Синоним Синоним

Ключевое слово Синоним Синоним

Ключевое Ключевое Ключевое
слово слово слово Имя фазы

1 2 3

Номер оператора вызова Вызов фазы

Г Г .
J

Вызов модуля

Словари

Словарь третьего 
уровня

Словарь второго 
уровня

Словарь первого 
уровня

Словарь фаз

Ршс. 4 .16 . Формирова
ние исполнительной ди
рективы

Рис. 4 .17. Схема обоб
щенной диалоговой оис-
темы

«Теплообменник» и т. д. Ключевые слова могут иметь сипопимы, 
которые позволяют строить предложения в некотором смысле про
извольно. Выявление ключевых слов и собственно расшифровка 
задания производится синтаксическим анализом входного предло
жения, в результате чего формируется исполнительная директива, 
связанная с определенным модулем системы. Пример формирова
л и  такой директивы приведен на рис. 4.16.

Интерактивный режим взаимодействия в совокупности с язы
ком директив положили начало диалоговым системам. Для сов
ременных систем наличие средств ведения диалога уже воспри
нимается как само собой разумеющееся. Вопрос лишь в том, на 
'акой основе построен язык диалога. Тип диалоговой системы 
'фежде всего зависит от типа входного языка. Необходимо знания 
человека о предметной области, выражаемые на естественном язы- 
Ке- адекватно преобразовать в знания системы (математические 
м°Дели), выражаемые на языке системы. Следовательно, проблема 
( "Стоит в установлении однозначного соответствия между естест- 
"е1,ным языком и языком системы (рис. 4.17). По мере усложнения

I
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математического описания объектов окружающего мира разра
ботке диалоговых средств или средств взаимообмена уделяется 
все большее внимание не только при решении проблемы «искусст
венного интеллекта», но и в прикладных системах переработки ин
формации.

4 .3 .1 . Построение модели предметной области

Современная тенденция разработки теории и практики систем со
стоит в придании им способности принятия решений. Это находит 
выражение в разработке некоторых моделей принятия решений 
человеческим интеллектом. В непосредственной связи с этой проб
лемой (проблемой «искусственного интеллекта») в середине 60-х 
годов начало развиваться направление, получившее название 
«Представление знаний» и связанное с разработкой моделей пред
метной области, адекватно отображающих понимание человеком 
реального мира [62]. Правильно выбранный способ представления 
знаний обеспечивает не только эффективность системы, но и часто 
саму возможность создания такой системы.

Все модели представления знаний можно разделить на три клас
са: декларативное, процедурное п семантическое [63). В декла
ративных представлениях описание состояний — это мпожест ~ 
утверждений, в значительной степени независимых от того, где 
их использовать [641. При процедурном представлении знаний ин
формация дается в виде процедур, программ, задающих алгоритм 
преобразования между единицами знаний для данной предметной 
области. Семантическое представление предметной области явля
ется аналогом способа представления знаний у  человека. Его оп
ределяющими характеристиками являются описание объектов ми
ра на уровне естественного языка, накопление знаний, включая 
вновь поступившие факты, в относительно однородной памяти, 
определение ряда унифицированных семантических отношений 
между объектами, которым соответствуют унифицированные ме
тоды вывода.

Существует несколько способов семантического представления. 
К ним относятся модели, основанные на математической логике 
и реализуемые аппаратом исчислений предикатов первого поряд
ка [651; реляционные модели, в основе которых лежит задание 
информации в виде таблиц [66J; ситуационные модели, в которых 
выделяются множества объектов и набор многоместных отношений 
между пими [67]; семантические сети [4]. Сеть можно представить 
в виде графа, вершинам которого соответствуют абстрактные си
туации, конкретные события, объекты, а дуги указывают связи 
и тип отношения между этими «сущностями». Другой способ за
дания семантической сети основан па теоретической разработке 
структуры нейронных сетей центральной нервной системы челове
ка [68].



Глав» 4. Общие вопросы построения САПР 153

Для построения семантической модели было предложено ис
п о л ь з о в а т ь  теорию фреймов (69). Исходным моментом теории слу- 
киг тот факт, что человек, идентифицируя определенную ситуа
цию реальной действительности, выбирает из своей памяти неко
то рую  структуру данных (образ), наиболее отвечающую признакам 
данной ситуации, называемую ф р е й м о м  (от английского Гга- 
nie — каркас). При этом он приспосабливает фрейм изменением 
его  отдельных частей для понимапия более широкого класса явле
ний, в частности данной ситуации. Но определению фрейм являет
ся структурой данных для представления стереотипной информа
ции-

С каждым фреймом связана информация разных видов. Одна 
со часть указывает, каким образом следует использовать данный 
фрейм, д р у г а я — что предположительно может повлечь за собой 
ого иыиолнение, третья — что следует предпринять, если окажет
ся, что ожидания не подтвердились.

Структуру фрейма можно представить в виде сети, состоящей 
h i узлов и связей между ними. Верхние уровни вершин фрейма 
определены, так как образованы понятиями, которые всегда спра- 
ведливы по отношению к предполагаемой ситуации. На более низ
ких уровнях имеется много особых вершин, называемых т е р м и 
н а л а м  и, которые заполняются в процессе активизации фрей
ма характерными примерами или данными. Каждая терминальная 
вершина может быть связана с определенным условием задания 
•той вершины. Простые условия задаются маркерами, например, 
н ниде требования на определенный тип дапных или на объект 
подходящего размера, маркер может также указывать на другой 
)фейм, который определяет терминал. Более сложные условия оп
ределяют тип отношений между п о н я т и я м и ,  которыми будут за
даваться терминальные вершины фрейма.

В памяти ЭВМ фрейм можно представить с помощью скобоч
ной записи или в виде дерева графов. Например, фрейм «Ректифи
кационная колонна» можно записать следующим образом [70|:

Ректификационная колонна
((тип =  тарельчатая)
(имя =  Qt)
(потоки (питание ((номер =  £22) (состав =  £>3)))

( д и с т и л л я т  ((номер =  S24) (состав =  £2§)))
(кубовый продукт ((номер =  ilt) (состав =  Q7))))

(тарелки (количество =  £2„)
(тарелка питания =  Q,)
(тарелка бокового отбора =  й ц ))
(флегмовое число =  £2и ))

П
т«кой записи знак равенства ставится между именем терминала 

" областью его задания или экземпляром. В данпом примере
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Рис. 4 .18. С труктурн ая схема фрейма «Расчет ректификационной колонны*^ 
методой трех диагональной матрицы»

терминал «тип» (ректификационной колонны) заполнен экземпля
ром «тарельчатая», остальные терминалы задаются областью опрг 
деления. Для получения экземпляра фрейма необходимо задать 
экземпляры (значения) всех терминалов.

Пример фрейма программного модуля «Расчет ректификацион
ной колонны методом трехдиагональной матрицы» в виде дерещ  
приведен на рис. 4.18. В этом случае имени фрейма соответствует! 
корень дерева, именам субфреймов (подструктур фрейма или фрей4 
мов второго уровня) — узлы дерева, а именам терминалов 
листья дерева.

Важное свойство фрейма с точки зрения построения диалог 
вых систем заключается в возможности определения его как  мн 
жества вопросов, необходимых для задания определенной ситуа^ 
ции. На основе этих вопросов происходит уточнение тем, свя - 1  
занных с идентификацией ситуации, и определяются методы 
требуемые для этих целей. Теория фреймов в целом еще не сформин 
ровалась. Например, отсутствует формальное определение фрейма,! 
не установлены правила его трансформации. Тем не менее и дей  
положенные в ее основу, являются перспективными и широко 
развиваются [62, 71, 72).

Итак, основная цель разработки моделей представления зна
ний и л и  описания предметной области состоит в выработке согла
шений о том, как  описывать реальный мир, т. е. строить такие 
математические модели объектов реального мира, для которых 
соответствие с проблемпымн знаниями может быть установлено на
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о с н о в е  совпадения имен переменных модели и имеп понятий б ез 
,аких-либо дополнительных пояснений и установления дополни
тельн ы х  неформальных соответствий [62, 73). Традиционный спо- 
, «б представления знаний заключается в том, что па естественном 
я з ы к е  вводятся основные понятия и отношения между ними и 
у с т а н а в л и в а е т с я  соответствие между характеристиками этих поня
тий и параметрами соответствующей математической модели. Модели 
п р е д с т а в л е н и я  знаний имеют целью выработки аппарата формали
зации процесса построения математической модели по неформаль
ному знанию. Это весьма трудоемкий процесс, поскольку он 
„иполняется вручную и состоит в переходе от содержательных 
неформальных понятий к их формальным моделям, к тому же 
научные и профессиональные знания даже в рамках ограниченной 
проблемной области чрезвычайно обширпы. В качестве основных 
задач описания предметной области можпо отметить разработку 
методологии построения проблемно-ориентированных математи
ческих моделей, формализмов представления нроблемно-ориенти- 

: рованных математических моделей, теории и методов вычислепий 
it проблемпо-ориентнроваппых математических моделях и разра- 

’ потку программной поддержки представления знаний [62J.

2. Обеспечение взаимодействия пользователя с системой

Я з ы к и  диалогового взаимодействия можно разделить на три клас
са: языки, построенные на основе языков программирования; 
я з ы к и  ключевых слов; языки, близкие к естественным.

Диалоговые языки первого класса строятся либо расширением 
я з ы к о в  программирования высокого уровня (ПЛ-1, фортран), либо 
адаптацией к конкретной предметной области и имеющимся вы
числительным средствам. Синтаксически такие языки не отлича
ю тся от соответствующих языков программирования и легко до- 

гупны для изучения специалистам в области программирования. 
Чх достоинством является гибкость, универсальность. Основной 
же недостаток — необходимость изучения языков программиро
вания.

Языки второго класса получили наибольшее распространение 
в силу их кажущейся близости к естественным и простоты реали- 
ачии. Среди методов построения этих языков можно выделить 

' "'дующие направления: использование фиксироваиного контек- 
1 предоставляемого пользователю системой; использование языка 

1,|Ректив с жесткой фиксацией формы предложения; использова- 
1,1(1 Н3|чка ключевых слов с применением различных формальных 

1Рамматик.
Hi) ^ ',ык Фиксированных контекстов наиболее прост для изучения, 
oG ' НЛЬН0 о г Ра н и ч ен , так как привязан к конкретной предметной 

ласти вычислительными возможностями системы.
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Языки ключевых слов с использованием формальных грам
матик [74] среди языков второго класса наиболее приспособлены 
к ведению сложных вычислительных процессов. Опи достаточна 
близки по синтаксису к естественным языкам и в значительной 
степени могут обладать свойствами языков программирования, за 
исключением (в силу линейности) возможности построения pe-j 
курсивных форм. Грамматика этих языков выражается с помощью, 
нормальной Бэкусовой формы. К недостаткам нх относятся ж е с я  
кая привязка к предметной области, а также необходимость ос
новательного изучения пользователем.

Кардинальное решение проблемы взаимодействия лежит на 
пути создания систем, понимающих естественный язык. Под тег 
мином «естественный язык» понимается язык научной и технич 
ской информации. Однако использование естественного языка в ка
честве языка взаимодействия ставит перед разработчиками целый 
ряд проблем, что объясняется отсутствием теории естественны 
языков [75]. Среди главных трудностей, связанных с построен: 
ем теории естественного язы ка, можно выделить следующие: сл 
вам не соответствует фиксированный смысл, например, широко из
вестны такие понятия, как  синонимы, омонимы, к тому жеконкрег 
ное значение слова зависит от его интерп ретац ии  индивидуумом- 
непрерывное развитие языка (стабилизация словарного соста 
н грамматических форм естественного языка приводит к постепв 
ному его отмиранию); смысл предложения и отдельных его чан 
стей связан с предыдущим контекстом, отсюда и многочисленна* 
сокращения грамматических форм (эллипсы) в тексте [76, 77]

Однако, используя такие особенности автоматизированных си 
стем, как конкретная область применения, ограниченные функф 
ционалыше возможности, заданные цели функционирования, г 
также вводя пекоторые ограничения на словарный состав, грам
матику и максимально используя человеческие факторы взаим ' 
действия [78, 79], удается реализовать естественный язык в 1Ш 
честве языка человекомашинных систем. В этой связи важнА 
уточнить, что подразумевается под процессом «понимания» ш  
шиной текста на естественном языке. Наибольшую известное" 
в системах «искуственного интеллекта» приобрел принцип В а в  
сенбаума [80], согласно которому считается, что предложений 
понято, если обращающийся, преследуя некоторую цель, обратил^ 
ся к человеку или матине и добился своей цели. При этом, каК 
показали исследования [76, 81], процесс выявления смысла преД*ч 
ложения на естественном языке невозможен без привлечения спе
циально организованных «знаний» системы о предметной области» 
например, в форме семантических моделей.

Одной из развитых математических моделей естественного язы
ка являются расширенные транзитивные сети Вудса [82, 83], осно
ванные на использовании синтаксиса во всей его нолпоте и слож
ности. По своей сути расширенная транзитивная сеть я в л я е т с я
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.ночным автоматом разбора предложения естественного языка 
зависимости от синтаксических признаков слов [84). Сети Вуд-

в отличие от конечных автоматов обладают рекурсией, обес
печивающей возможность вызова из одной сети другую подсеть, 
I такж е! выполняют проверку регистров условия перехода и изме
нение их содержания.

1’аботы Хомского [85] послужили началом развитию транс
формационных грамматик. Согласно этой теории для адекватного 
перевода необходимо к синтаксической структуре исходного пред- 
южевия применить формальные правила трансформаций для по

лучения синтаксической структуры другого языка. Важным ре
зультатом  такого подхода было создание теории формальпых язы- 

' 1,'ОН [86].
Анализируя различные математические модели языка, можно 

1 с д е л а т ь  вывод о том, что теория достаточно отработана, приспо
со блен а для машинной реализации, однако главный акцент де- 

I лается на синтаксическую структуру предложения и не дается 
рекомендаций по построению смысла текста.

Другой подход основан на разработке психологических мо- 
| делен естественного языка, основанных на предположении о второ
степенное™ роли синтаксического анализа и ограниченности кон- 

! текста в рамках реального диалога. Т ак, в работе [87] предложена 
концепция системной грамматики, в которой выделяются три ба- 
твых ранга единиц: Предложение, Группа слова, Слово. Имеется 
несколько типов групп: Группа существительного, Группа при
лагательного, Глагольная группа, Предложная группа. Каждое 
слово считается интегральной единицей: оно не расщепляется на 
I ипотетические атомы, а предполагается, что все формы слова — 
■'ТО одно слово, но с разным набором признаков. Полная модель 
языка имеет форму программы его разбора, а грамматика рассмат
ривается как набор инструкций для разбора предложения языка.

Представляют интерес работы, выполненные группой Шен- 
ка 188]. Ею разработана теория концептуальных зависимостей, 

соответствии с которой целью анализа предложения является 
ие разбор до синтаксических структур, а обнаружение значения 
предложения в том контексте, в котором оно появилось. Синтак-
1,1 как инструмент играет при этом незначительную роль. Ос- 

хопную часть информации для процесса разбора представляют 
■' 'ьтернативные значения слов предложения. При этом не дела- 
1 гся явного различия между лингвистической и нелингвнстиче- 
' к,,й информацией о частях предложения. Базовым механизмом 
"°нимания» предложения является анализ ситуации, наиболее 
' Р о и т н о й  в ближайшем будущем. С каждой ситуацией связыва- 

' Т( я определенный набор действий, требующих выполнения в дан- 
п°и ситуации.

Психологические модели, по-видимому, являются перспектив- 
" м инструментом для разработки подсистем взаимодействия па



естественном языке. Однако с практической точки зрения их peaJ 
лизацпя весьма трудоемка, поскольку требуется высокая лингви
стическая подготовка (используется значительное число специал! 
ных понятий и досконально прорабатываются слова языка) 
структура анализаторов сложна, а объем программ прямо про-' 
порционален числу используемых слов.

Итак, несмотря на всю привлекательность, использование есте
ственного языка в качестве языка диалога сопряжено с огромны-! 
ми трудностями, и эта проблема на данном этапе развития теории1 
«искусственного интеллекта» практически неразрешима. Однако 
реализация диалога на естественном языке, ограниченном npoJ 
фессиональной лексикой,— вполне реальная задача. В таком язы-j 
ке ограничения накладываются в основном па лексический со<Я 
став словаря и синтаксический тип предложения. Взаимоотно-1 
шение между искусственными и естественными языками в п лан е! 
развития вычислительной техники и средств программ ирование 
представлено на рис. 4.19 [64).

----- •------------ •------------ •------------ •------------ •------------ •------------ • '- Я
МЛ АС Я77 Мт Я ЯПЗ ОЕЯ ЕЯ

Рис. 4 .19 . Взаимоотношение искусственных и естественного язы ков
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Слева располагается машинный язык (МЯ), а справа — осте-1 
ственный язык (ЕЯ). Промежуток между ними заполнен язы кам Я  
разной степени сложности и формализмов: языком ассемблер (А С ),! 
языками программирования (ЯП), метаязыками (МТЯ), язы кам и ! 
представления знаний (ЯПЗ) и ограниченными естественными язы-1 
ками (ОЕЯ). В зависимости от квалификации в области программиЯ 
рования и вычислительной техники пользователь в той или пной| 
мере удален от машинных языков. При разработке же систВ ^ 
нужно исходить из того, что он (пользователь) находится справа.] 
Это лишь обеспечит системе широкое применение в практике 
повседневных расчетов пользователей—неспециалистов в области 
вычислительной техники.

Диалоговое взаимодействие предполагает наличие двух эта4 
пов диалога — передачу информации от пользователя к системе я  4 
передачу информации от системы к пользователю. В соответствии 1 
с этими этапами язык взаимодействия можпо разделить на две 1 
части — язык ввода информации в систему (Е-язык) и язык вы-1 
вода информации из системы (Е,-язык) (рис. 4.20).

Основная задача относительно Е-языка состоит в а н а л и з е  
Е-предложения, а  относительно Е8-языка — в синтезе Е-предло-1 
женпя. Известно [89), что анализ естественного языка ал го р и тм Я -д  
ческимн методами проводить проще, чем синтез. Поэтому, х о тя ! 
теоретически Е-язык и Е,-язык могут совпадать, ц е л е со о б р а зн о  J
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к а ч е с т в е  Е-языка использовать профессиональный язык поль- 
ователя (например, химика-технолога), а в качестве Е*-языка — 

р м ал ьн ы й  язык шаблонов-таблиц фреймов.
1 ’ассмотрим один из способов определения Е- и Е,-языков [90). 

Будем считать, что ввод информации на Е-языке осуществляется 
уорциями не более чем из одного синтаксически простого (одно 
, ь а з у е м о е )  предложения. После каждой порции пользователь по
учает ответ на Е,-языке. Кроме того, для любого предложения 
принципиально возможно нахож
дение адекватного фрейма (про 
цедуры), причем не более одно
го. Лексический состав словаря 
полностью определяется набором 
фреймов (или подпрограмм), не- 
ннакомое слово система может ин
терпретировать как  неинформа
тивное и ставит в известность 
пользователя об его отсутствии в 
словаре.

Указанные условия относитель
но Е-языка являются исчерпыва
ющими для его определения и изучения пользователем. Транс
лятор Е-языка строится таким образом, что пользователю для 
взаимодействия с системой необходимы знания только общих функ
ций системы. Пользователь должен четко формулировать за
дание.

Словарной единицей Е-языка является Е-лексема, определя
ем а я  с ледующим образом. Это либо лексема естественного языка, 
ограниченного профессиональной лексикой, либо установившееся 
сочетание нескольких таких лексем (идиома), лпбо установившее
ся сокращение (аббревиатура). К Е-лексемам относятся такж е 
зн ак и  препинания. Примерами Е-лексем являются: «поток», «ХТС», 
«кг, см», «вычислить», «метод Гаусса».

li множестве Е-лексем в соответствии с грамматическими прин
ципами частей речи следует выделить подмножества, достаточные 
для целей построения диалоговых систем. Это подмножества С-, 
'I ') Н-, М- и П-лексем. Каждое из этих подмножеств определяет
ся на интуитивном уровне исходя из общепринятых представлений 
" членении предложения.

Подмножество С-лексем состоит из Е-лексем, играющих, как 
правило, роль сказуе.мого в предложении, а имепно Е-лексем, 
‘ Сражающих некоторое действие, указание или вопрос. Напри- 
■u р: «рассчитать», «выдать», «сколько», «почему». Эти лексемы вы
полняют главную роль в предложении, как  это следует из струк- 
■>ры фрейма (см. рис. 4.18).

Подмножество Д-лексем состоит из Е-лексем, соответству- 
"Щих объектам предметной области и их характеристикам. Д-лек-

Рис. 4 .20 . С труктура языкового- 
взаимодействия в САПР
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сомы в предложении играют роль подлежащих, дополнений, о п р Л  
делений. Например: «колонна», «в смеси», «направленными

Подмножество М-лексем состоит из Е-лексем, являющихся хаЯ 
рактеристнками С-лексем. К таким характеристикам относятся 
используемые методы, особенности действия, признаки дойствщИ 
13 предложении М-лексемы могут играть роль как  обстоятельств 
так и дополнений. Например: «метод Ньютона —Рафсона», «npg! 
ближенно», «на печать».

Подмножество Н-лексем является множеством неинформатщВ 
ных лексем. It этому подмножеству можно отнести Е-лексем^И] 
отсутствующие в словаре системы.

Подмножество П-лексем состоит из Е-лексем, имеющих вспо» 
могательное значение. Например: знаки препинания, сочинитеДвд 
вые союзы, подчинительные союзы.

Следует заметить, что задача определения класса некоторое 
Е-лексемы является недостаточно формализованной и зависит г а  
способа описания фреймов и алгоритмов анализа Е-предложена^И

Формальное определение Е-предложения, выражающее суть! 
Е-языка, можно описать следующим образом:
<Е-предложение>::^последовательность лексем)(сказуемое) ] 

(последовательность лексем)
(сказуем ое)::= (С -лексем а)
(последовательность лексем):: =  (лексема)(лексема> _ (после-!

довательность лексем)
(лексем а):: =(объект)|(метод>
(объект)::=(последовательность Д-лексем)
(последовательность Д-лексем>::=[(П-лексема>] — (Д-лексема) _

— [(уточняющее нмя)]|[(П-лексема>] — (Д -лексема) _  [<чяо| 
ловая константа) ̂ последовательность Д-лексем)

(метод): := (М-лексема >
О сновой  определения Еч-языка является понятие шаблонов* 

таблиц фреймов системы. Шаблоны-таблицы фреймов состоят И* 
стандартных наборов последовательностей Е-лексем и свободны^ 
позиций в некотором формате для выводимых данных. П редлИ  
женпе Е,-языка формируется в результате обработки структу!И | 
фреймов (выполнения некоторых действий).

При определении Е ,-языка все множество фреймов систем*§ 
подразделяется на две группы, соответственно выделяются ша&ЯН 
ни-таблнцы функциональной среды системы (ФС-таблицы). По* 
следпие относятся к алгоритмической части системы. ФормаЛЬЗД 
Е,-я.зык |можно определить следующим образом:

(Е-предложение):: =(последовательпость ФС-таблиц)|(нос^И 
довательность БД-таблнц)

<последовательность ФС-таблиц):: =  (ФС-таблпца>|(ФС-таб-1й1*а?1 
(последовательность ФС-таблиц)
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|(,едовательность БД-таблнц>::=<БД-таблица>|<БД-таблица> 
(последовательность БД-таблиц>

I ,< . таблица> ::= (последовательность ФС-строк> 
последовательность ФС-строк>::=<ФС-строка>|<ФС-строка> ф 

(последовательность ФС-строк>
(1 >( .-строка)::=<Е-лексема> «последовательность Е-лексем> _

__ <;ФС-формат><тип Е-лексемы>
I;Д таблица>:: ̂ последовательность БД-строк> 
последовательность БД-строк>::=<БД-строка> | <БД-строка> О 

(последовательность БД-строк>
I , [ ( трока>::=<последовательпость БД-лексем> — <БД-фор- 

мат><еднницы измерений)
1 , 1  ||)()рмат>::=<позицниХпозицип>

д,'1 1 , символ О означает пропуск строки, а — — пропуск нози- 
IIM на экране дисплея; знакн в записи формул: | — «или», : : =  —

«ГК. определению есть».

Формальное онределеш.е диалоговой системы 
автоматизированного проектирования

■ кность математического описания как на уровне отдельных 
аппаратов, так и схемы в целом диктует необходимость разра- 

кн диалоговых систем анализа и синтеза химических произ- 
Ипдств, способных служить своеобразным мостиком между при

людным математическим обеспечением и потребностями практики 
проектных и исследовательских расчетов. Основная практиче
ский цель разработки диалоговых систем — это обеспечение ши
рокого доступа к современным методам расчета неспециалистам 
и области вычислительной техники. Ниже излагается подход к 
Разработке интерактивной диалоговой системы для решения за- 
Дач химической технологии, обеспечивающей эффективную орга
низацию вычислительного процесса и ведепие диалога на языке, 
близком по синтаксису к профессиональному языку химика-тех- 
«олога [70, 91].

Диалоговой системой синтеза и анализа ХТС будем называть 
систему

Г =  (Г, Р, С, S, /, Т). (4 .80)
{каждый из элементов системы определяется следующим образом. 
|,анк Данных F состоит из совокупности наборов данных {F,}, 
Ка>кдын из которых имеет только ему присущие структуру и со- 
( т,,в- Такой набор называется файлом и содержит пронумерован
ною последовательность элементов df GE F , называемых записями

111 ла. Записи файла являются элементами Декартова промзве- 
’ ‘ "ия некоторых непересекающихся подмножеств однородных 

"иных множества количественных и качественных характери-

6 '■ 11 Ьафаров, В. H. Ветохнн
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стик химико-технологического процесса:

('*•81
Например, файлы физико-химических и термодинамических свойст 
веществ, технологических и конструкционных параметров о( 
рудования.

Программный модуль р Е= Р  — это отображение вида

множества входных файлов модуля в множество выходных фай
лов модуля. Например, программный модуль расчета констан 
химических реакций, модуль расчета абсорбера и т. д. 

Оператор условия g 6Е С  имеет вид

где r :D F -*■ {0,1} — диалоговый предикат, такой, что его вычисле
ние осуществляется пользователем системы. Суть диалогового пре
диката сводится к определению истинности информации, пред
ставленной программным модулем. Например, «Если «точность 
результата достаточна», то (вывод результата) . . . ,  иначе (итера
ция)...»

Для объединения различных по сути, но направленных на 
совместное решение задач анализа или синтеза ХТС таких эле
ментов диалоговой системы, как  алгоритмы, алгоритмические пред
писания н эвристические правила, вводится понятие метаалго- 
ритма. Метаалгоритм S (Е S  состоит из конечной последователь
ности программных модулей Р  d  Р и таких операторов условия 
G (= С, что если pi используется в G, то pt Р • Примерами мета
алгоритмов могут служить установившиеся совокупности алго
ритмов расчета типовых комплексов, алгоритмы определения оп
тимальной последовательности расчета аппаратов ХТС и т. Д.

Система G, S') ЕЕ С составляет функциональную среду 
(программные ресурсы) системы С. По существу, это прикладное 
математическое обеспечение (см. рис. 4.7).

Аппарат управления элементами F , Р, G, S посредством пере
вода внутреннего языка системы в операторы машинного языка 
составляет интерпретатор /. Входной информацией для интерпре
татора являются номера метаалгоритмов i, номера файлов /, но
мера записей файлов к и значения диалогового предиката т  =* 
=  {0,1}. Интерпретатор 1 выполняет следующие функции: /'(») =* 
=  S t — вызывает требуемый метаалгоритм; Г1 (/, к) =  — вы
зывает требуемую запись файла, Р  (т) =  т  — осуществляет вы
числение диалогового предиката.

Транслятор Т осуществляет отображение предложения L вход
ного языка системы (Е-языка) в совокупность интерпретирующих 
функций и их аргумептов: Т: L -*■ {(/*, i), (Л , к), (/3, т )} .

PiD*->Dl (4.82

«Если г (DF), то />,, иначе Р 2», (4.83)|
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Рис. 4 .21 . С труктурн ая схема диалоговой системы автомати
зированного проектирования

15 соответствии с введенным определением структурная схема 
in темы приведена на рис. 4.21. Она состоит из подсистемы проек- 
.фонания (анализа и синтеза ХТС), включающей функциональ

ную среду (ФС) и банк данных (БД), и подсистемы диалогового 
аимодействия, включающей семантические модели БД и ФС, 
юкн лингвистического и логического анализа. Связь между под- 

in темами осуществляется на уровне интерпретатора /, ввод-вы- 
"Д происходит посредством дисплея. Блок лингвистического ана- 
наа выполняет обработку входного Е-предложепия, а блок ло- 
пческого анализа предназначен для управления семантически

ми моделями БД и ФС.
Важнейшая задача обеспечения диалогового взаимодейст-

11,1 И в рамках системы С состоит в реализации функций трапеля- 
°ра Т. Основная идея подхода к решению этой задачи заключа

ется в использовании семантических моделей БД и ФС, постро
енных па основе использования теории фреймов.

Семантические модели БД и ФС представляют собой совокуп
ности соответствующих фреймов. В данном случае фрейм подси- 
' и'мы взаимодействия отражает свойства и функции объектов 
подсистемы проектирования элементарными средствами Е-языка
11 служит посредником между Е-предложением и семантически 
'к,,ивалеитной ему входной информацией интерпретатора.

6»
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Рассмотрим формальные определения фреймов различных э л я  
ментов системы. Фреймом БД называется структура типа

Ф — I (П ,....... Пп), (4.84)
где Е-лексема, I — имя объекта БД; П — терминал либо фрейм 
Терминал определяется как t =  {/, £2}, где I — имя элементам 
ного объекта БД; Q — область возможных значений объ екД  
Экземпляром фрейма БД является структура /ф =  {Ф, /„}
в которой каждому терминалу задан экземпляр (значение)] 
Примером фрейма ФС, оформленным с помощью скобочной з» 
пнеп, для понятия БД «Аппарат» может быть запись вида

Аппарат 
((номер = JI,)
(тип = JI2)
(потоки (входные (количество =  JI,) (номера =  JI,))

(выходные (количество =  JI,) (номера =  JIi))) 
(параметры (технологические (список =  JI3) (значение =  JI4) 

(единицы измерений =  Л 5)) И
(конструкционные (список =  Л„) (значения = Л4))| 
(единицы измерения =  Л 5)))

Областям значений терминалов этого фрейма соответствуют! 
Л ! — натуральные числа; Л2 — список лексем («реактор», «колоннам 
и т. д .); Л 3 — список лексем («температура», «состав», «давлением 
и т. д .); Л4 — соответствующее значение параметра; Л 5 — список 
символов («моль/ч», «моль/моль», «°С» и т. д .); Л„ — список лексе)^ 
(«высота», объем» и т. д .).

Фреймом ФС называется структура типа
Ф = д (Ф1, Ф*, 5 ,) , (4.851

где q — идентификатор метаалгоритма; Ф 1 — совокупность фрей-| 
мов БД, соответствующих входным данным метаалгорнтма; Ф4 
совокупность фреймов БД соответствующих выходным данным 
метаалгоритма; Si — подструктура синтаксического оформленння 
вызова ФС. Подструктура S t определяется как

5 i =  /c (£ , М),
где 1е — элемент множества предикативных Е-лексем; М  — со
вокупность Е-лексем, являющихся характеристиками объектов  
подсистемы проектирования; Е — совокупность вида (LD, Я), где

— множество Е-лексем, соответствующих именам вершин струн-1 
тур фреймов БД; А, — признак синтаксической роли лексем ы  
1° €Е LD во входном предложении пользователя. Схема фрейма 
метаалгоритма «Расчет аппарата» приведена на рис. 4.22. Основ
ное назначение фрейма ФС сводится к обеспечению необходимой 
информацией функций логического анализа, связанных с нденти-
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Рис. 4.22. Схема фрейма функциональном среды

Фикацией метаалгорнтма ФС, семантически эквивалентного зада
нию пользователя, с формированием набора входных дапных, 
пересылкой результатов вычислений в БД. На рисунке отражена 
информация фрейма для каждой нз этих функций (в прямоуголь
никах), указаны имена фреймов БД, требующих обработки дан- 
ной функцией блока логического анализа (в эллипсах) и Е-лек- 
"  мы, присутствие которых необходимо во входном предложении 
пол ь ’ователя.

Общая схема диалогового взаимодействия и роль фреймов 
БД и ФС в этом взаимодействии приведена на рис. 4.23. Как 
"НДНО из рисунка, инициатива ведения диалога принадлежит 
пользователю и сводится к формированию задания в виде Е-пред- 
■"•жения. Анализ входного предложения в соответствии со струк-
1 >Рой семантической модели ФС, начинающийся с выделения 
предиката, позволяет получить список конкретных фреймов 
'и‘таалгоритмов, семантически подобных заданию пользователя. 
Идентификация одного из них системой невозможна ввиду отсут-
1 Г|,ин необходимой информации во входном предложении и про
ст ав л я етс я  пользователю. Анализ подструктуры входных дан- 
|||,1Х выделенного фрейма матаалгоритма приводит к серии запро- 
' "а ввод недостающих в БД входных данных метаалгоритма, 

"лностью сформированный экземпляр фрейма ФС дает возмож-
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Рис. 4 .23 . Общая схема диалогового взаимодействия

ность выполнить программные модули найденного метаалгорит
ма. Результаты расчета передаются в БД в соответствии со струк
турой выходных данных фрейма метаалгорнтма.

4.4 . Принципы построения систем автоматизированного 
проектирования

Разработка САПР является сложной организационно-математи
ческой проблемой, решение которой под силу только коллективу 
специалистов из различных областей науки и техники. Р а зл и ч н ы е  
элементы (подсистемы) настолько специфичны, что необходима 
постоянная координация усилий как в области идеологии постро
ения системы, так н в вопросах согласования терминологии, 
средств и способов программирования,' выбора технических 
средств и т. д. Очевидно, речь должна идти не о механизации 
трудоемких операций по изготовлению документации, подбору 
спецификаций и т. п., а  об автоматизации проектирования на 
базе современных методов вычислительной математики, теорети-
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ческой  проработке отдельных вопросов проектирования с нсноль- 
ованием развитого прикладного математического обеспечения.

целью централизации и объединения усилий отдельных раз
работчиков САПР целесообразно исходить из определенных 
принципов, отражающих области приложения, эффективность 

АИР и ускоряющих процесс их разработки.
САПР является многофункциональным программно-техннче- 

ким комплексом (рис. 4.24), однако центральное место в класси
фикации функции занимает непосредственно проектирование. 
Все остальные функции порождены алгоритмами расчета конкрет-
11 их процессов и служат для повышения их эффективности и унрав- 
"ния. Например, функции управления БД представляют пользо
вателю такие возможности, как оперативное изменение параметров, 
получение справок, накопление альтернативных вариантов 
Решений и т. п. Сервисные функции позволяют быстро и пра- 
"нльно вводить информацию, получать результаты требуемой 
Формы. Функции расширения позволяют в интерактивном режиме 
"водить новые программные модули и форматы данных, адап- 
Г1Фовать их к уже имеющимся структурам, создавая семантиче
ские модели. Диалоговые функции позволяют реализовать взаи- 
МоДействие па естественном языке, расширить вычислительные 
возможности системы за счет активного участия пользователя
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в процессе проектирования, автоматизировать процесс ностро©-' 
ния метаалгоритмов.

Принципы структурного программирования. Д ля сокращения 
трудозатрат и сроков реализации, а также применения в м а м  
симальпо широкой области в основу разработки САПР иео(^В  
димо закладывать принципы структурпоп» программирован» 
[92, 93]. К их числу относятся прнпципы м о д у л ь н о с т и ,  
о т к р ы т о с т и  и у н и в е р с а л ь н о с т и .  В соответствии 
с первым из них системное н прикладное обеспечение строится 
в виде отдельных независимых модулей, разработка который 
возможна различными группами специалистов. Группа м о дул е» 
относительно независимых, но связанных единым критериев 
функционирования, составляет подсистему (подсистемы информа
ционного обеспечения, технологического расчета единиц оборш 
дования и т. д .). Реализация этого принципа предполагает н ала 
чне в системе централизованного БД и обмен информацией междщ 
подсистемами с помощью соответствующей СУБД.

Среди модулей, соответствующих моделям аппаратов, выдели! 
ются четыре типа иерархии общности: узкоспециализированные;] 
специализированные; широкоспецнализнрованные и общим 
Использование общих модулей аппаратов и независимых модулёР 
Структурного анализа ХТС позволяет реализовать принцив 
универсальности системы. Птот принцип также подтверждаете! 
ориентацией САПР на решение задач группы родственных по 
характеру работы технологических объектов.

При проектировании системы практически невозможно учесть 
все особенности конкретных ХТС. В связи с этим принцип откры 
тости системы позволяет приспособить «универсальную» САПР 
для решения конкретной задачи путем введения дополнительных 
узкоспециализированных модулей.

Ориентация на массового пользователя. Этот принцип озна
чает, что средства системы организованы таким образом, чтобы 
максимально облегчить процесс взаимодействия с системой поль
зователи-непрофессионала в области вычислительной техники. 
При этом имеется в виду, что процесс взаимодействия включает 
этапы изучения пользователем системы и решение поставленной 
задачи.

Основным критерием эффективности системы с точки зрений 
процесса изучения является минимум затраченного времени. 
Это может быть достигнуто за счет отсутствия формального опи
сания средств системы и максимального совмещения процессов 
решения задачи и обучения.

В свою очередь критерием эффективности процесса решепия 
является минимальный объем знаний о структуре и составе сис
темы, необходимый для постановки и решения задачи в рам ках  
интерактивного взаимодействия. Дополнительным критерием яв
ляется минимальный объем информации, вводимой в систему
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полностью определяющей поставлеппую задачу. Последппе 
, к р и тер и я , как правило, противоречивы. Поэтому для обеспе- 

п ня эффективности процесса решения и выполнения обоих 
,,перцев приходится допускать некоторые компромиссы.

Критерий минимума знаний обеспечивается следующими сред
ними: автоматическим построением алгоритмов решения задачи, 

пользователя требуется лишь постановка задачи; отсутствием 
определенностей при обработке заданий; контролем за полно- 
,, и правильностью представленной информации со стороны 

fiic темы и способностью рассчитывать недостающие данные; 
IpiHKоепостью системы автоматически вносить изменения в ал
горитм решения частных подзадач.

Критерий минимума вводимых данных может достигаться 
к мочением их дублирования и использованием базы данных 

ь к источника информации для подсистем.
Функциональная полнота системы. Этот принцип означает, 

Ч1 И п рамках конкретной предметной области система обеспечи- 
aei выполнение требований пользователя, связанных с вычисле- 
ними, а также накоплением и обработкой информации, 

обеспечение принципа функциональной полноты достигается 
счет совершенства математического обеспечения. Последпее 

Должно базироваться па развитых и проверенных алгоритмах 
и программах расчета как отдельных аппаратов, так и всего про- 
I! подства. Адаптация существующих программных модулей к 
средствам системы должна производиться без существенной 
реконструкции. Желательно, чтобы пользователь имел возмож- 

п. расширения функциональных возможностей системы. 
Реализация минимальными средствами. Этот принцип озпа- 

Ч'ет, что, во-первых, построение САПР возможно в рамках 
' 'ндартного математического обеспечения ЭВМ серии ЕС, СМ
11 1 Д. с учетом наличия трансляторов с языков программирова- 
В"Я. средств связи программных модулей и терминальных уст
ройств. Ho-вторых, средства системы, обеспечивающие принципы 

■>>чкщюпальной полноты и ориентации на массового пользова- 
Р 1' 1 !|, должны базироваться на теории, позволяющей достаточно 
J простым способом реализовать необходимый минимум этих средств. 
V 'o  требование обусловлено второстепенной ролью интерактив-
... ......  “заимодействня по отношению к моделирующим алгорит-

и предполагаемой достаточностью минимального объема
I -"‘Жовых средств системы в рамках процесса проектирования.

* Оперативность взаимодействия пользователя с системой. Этот 
ррипцин предполагает наличие простого для освоения и развитого 
Р 11,1 ка взаимодействия.
п 1! <аимосвязь принципов разработки системы и средств, обес- 

'""ающих их выполнение, приведена на рис. 4.25.
^  аким образом, исходя из указанпых принципов, разработка 
'‘•■оговой системы проектирования химических производств
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Средства обеспечения выполнения принципов построения САПР

Рис. 4 .25 . Принципы построения САПР
1 — совмещение процессов решения задачи и изучения системы; 2 — отсутствие Ф"|<мальЯ 
кого описании; 3 — системные «знания» функциональных возможностей; * — антомм 
тизация построения алгоритма; S — контроль информации взаимообмена; 6 — минимум 
времени обучения; 7 — минимум сведения о системе; I — преемственность матсматичЯ 
сного обеспечения; 9 — открытость системы; Ю —стандартный состав ОС ЭВМ; 11 — пра*-1 
тически приемлемая теория

должна проводиться на основе триединого подхода, а именно: 
выбора технических средств реализации системы, разработки 
структуры организации прикладного математического обеспече
ния, обеспечения диалогового взаимодействия пользователя с; 
системой.

Решение двух первых проблем является содержанием гл. 6 и 7.

4.5 . Экономическая эффективность систем автоматизированного 
проектирования

К системам проектирования' предъявляется ряд требований, 
обеспечивающих их эффективность. Это удобство и простом 
эксплуатации, высокий уровень решения проектных задач, доен 
товерность получаемых результатов и т. д. В большинстве своем 
эффективность САПР оценивается качественно по целому рядУ 
весьма специфических критериев. В целом же она зависит от веля-! 
чины капитальных и текущих затрат, а также экономии, образукИ 
щейся в результате использования системы. Если первые дв* 
фактора оценки эффективности (затраты) вполне определяемы 
по соответствующим методикам, то последний (экономия) сущёст* 
венпо зависит от специфических условий эксплуатации.
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|{ качестве других критериев эффективности САПР исполь- 
,\ ю тся  параметры, характеризующие непосредственно техниче- 
кие, структурные и потребительские показатели. Это физическая 

П1, lp/кность самой системы и надежность результатов расчета, 
1,н тродоистние в получении решепия, частота использования 
1Итемы и ее универсальность.

|{ соответствии с общеотраслевыми методическими материалами 
i'i| предложено оценивать эффективность использования САПР 
,, трем аспектам, а именно: в сфере проектирования — сокра- 
,ннем сроков, снижением трудоемкости проектирования и, 

,,п; следствие, повышением эффективности деятельности Проект
ных и изыскательских организаций; в сфере изготовления объ- 
ктов, спроектированных средствами САПР,— повышением 

к а ч е с т в а  проектной документации и лучших проектных решений, 
к ращением сроков строительства, экономией трудозатрат, ма

ршалов, энергии и других ресурсов; в сфере эксплуатации объ- 
, 1, т а ,  спроектированных средствами САШ’, — повышением их 

мшко-экономнческих характеристик (снижением эксплуата- 
[иишых расходов, повышением эффективности использования).

('((ответственно экономическая эффективность САПР выра- 
лотси совокупностью показателей, позволяющих количественно 
факторизовать составляющие эффективности, а именно: пока- 
пшями экономической эффективности собственно САПР как  
того из видов новой техники; показателями влияния САПР 

па деятельность проектной и технологической организаций; 
показателями влияния САПР на качество проектных решений. При 
•том методической основой анализа эффективности является 
равнение экономических результатов использования оценивае

мой САПР и лучшего из имеющихся или заменяемого способа 
проектирования.

Поскольку оценка экономической эффективности САПР про- 
изводится на основе сравнения, то выбор базового способа проек- 
1 "рования является ключевой задачей, определяющей в конечном
I чете достоверность получаемых результатов. В качестве такового 
"а первом этапе (предпроектные исследования и разработка тех
нического задания) выбирается наиболее передовая организация
II ли прогнозируемые показатели конкретной организации, па 
"юром этапе (разработка технического и рабочего проектов) 
"ыГщрается лучший существующий способ выполнения каждой
III рассматриваемых процедур проектирования или плановые 
показатели заменяемого способа выполнения задач нроектиро- 
"вния, на третьем этапе (ввод в действие и промышленное функци- 
"Чнровапие САПР) принимаются плаповые или отчетные показа- 
'ели организации при выполнении каждой из рассматриваемых 
процедур проектирования.

I одовой экономический эффект представляет собой суммарную 
экономию всех производственных ресурсов (живого труда,
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материалов, энергии, капитальных вложений), которую получает 
народное хозяйство в результате использования САПР, строитель
ства и эксплуатации объектов, спроектированных с помощью 
САПР.
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Глава 5
ИНФОРМАЦИОННОЕ ОБЕСП ЕЧЕН И Е СИСТЕМ

АВТОМ АТИ ЗИ РОВАН Н ОГО П РО ЕКТИ РО ВАН И Я

Одним из условий успешного функционирования САПР являете^ 
наличие необходимой информации, в частности данных, харак 
теризующих сырье, целевые продукты, оборудование, энергетику, 
экономику и т. д. Причем точность этих данных имеет решающа! 
значение для определения параметров процесса нахождения] 
оптимального решения проектпой задачи. Совокупность данньпС 
характеризующих проектируемый объект и его место в сферВ 
производства и потребления (физико-химические, термодипамп 
ческие, свойства веществ, параметры оборудования и технол 
гнчеекпх схем, показатели эффективности производства и т. д.), 
составляют и н ф о р м а ц и о н н у ю  б а з у  С А П Р .  Н ан ! 
пейшей особенностью информационной базы системы проекти
рования является ее полнота, так как  отсутствие данных прив 
дит к ситуациям, которые не может разрешить ни система, нн 
проектировщик.

5 .1 .  Состав и источники данных информационной б’’зы 
САПР

Д ля нормальной эксплуатации САПР необходима информации 
самого различного рода, причем максимально достоверная. II 
отношению к системе она может быть подразделена па две груш  
пы — и с х о д н у ю  (в н е ш н ю  ю), характеризующую коли 
чественно свойства веществ, используемых материалов, источник^ 
сырья, целевые продукты, энергетические ресурсы, взаимосвязи 
производства со смежными отраслями народного хозяйства и 
т. д . ,  н в н у  т р с п н ю ю , получаемую как  продукт функцно4 
нированнн САПР. Очевидно, исходные данпые полностью опре-; 
деляют все возможности системы, поскольку при наличии нена
дежных данных САПР работает, по образному выражению, 
встречающемуся в американской литературе, по принципу 
GIGO, что означает «мусор на входе, мусор на выходе». Все это 
обусловливает то, что вопросам рационального сбора н обработки 
информации, обеспечения ее достоверности уделяется самое серь
езное внимание.

Состав п количество наборов данных (по существу, баз данных) 
для информационно-справочных систем практически неогранн- 
чено, поскольку постоянно появляются новые задачи и вместе 
с ними потребности в новых данных. Д ля  конкретных САПР эти 
наборы (базы) обычно фиксированы возможностями прикладно
го математического обеспечения. Функциональная структура 
САПР (см. гл. 4) определяет и число баз, и количество элементов
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данных в базах для подсистем. Д ля  систем технологического 
проектирования исходная информации достаточно однородная 
„ связана с различного рода данными, характеризующими свой
ства перерабатываемых продуктов, оборудование, параметры 
м о д елей . Другого рода информация связана с функционированием 
промышленных организации и предназначена для принятия ре
шений на различных уровнях руководства. Сюда относятся 
данные, связанные с динамикой текущего и перспективного пла
нирования: тенденции развития рынков сбыта, распределение 
сырья, изменение цен, сведения от поставщиков, выбор панрав- 
1 , пнii исследовании, финансирование основных изделий и т. д. 
Источниками получения информации при этом являются докумен- 
U.I различного рода, в том числе управленческая документация 
i i одни, наряды, учетные ведомости, плановые установки и т. д .) .

Сбор информации тесно переплетается с проблемой ее класси
фикации. Поступающие данные могут охватывать очень широкий 
круг понятий. Система обработки может функционировать лишь 

рп условии, что все эти понятия однозначно классифицированы,
I а к что данные, относящиеся к одному и тому же явлению, будут 
г вязаны именно с этим явлением. Значит, на этапе предваритель
ной проработки необходимо четко определить однозначность 
понятий для каждого из свойств согласованием между различ
ными пользователями системы и определить объем необходимых 
данных для конкретного приложения.

Основными данными при решении задач технологического 
проектирования и оптимизации являются физико-химические 
и теплофизические данные. Они обычно представляются в трех 
Формах — в Риде таблиц, диаграмм и уравнений. Наиболее 
распространенным способом все-таки является аналитическое 
представление, допускающее непосредственный расчет соответ
ствующих параметров прн заданных входных условиях. В хими
ческой технологии, особенно для целей проектирования, к наибо
лее распространенным данным обычно относятся: давление пара, 
теплота испарения, удельная теплоемкость, плотность, тепло
проводность, вязкость, теплота реакций, данные по пожаробезо
пасности, поверхностное натяжение, фазовое равновесие (жид
кость—пар, жидкость—жидкость, жидкость—жидкость—пар, жид
кость—твердое вещество, твердое вещество—нар, растворимость), 
кинетика реакций химического превращения, полимеризации, 
Растворимости и т. д.

Ясно, что эти данные необходимы в требуемом диапазоне по 
температуре и давлению.

Имеется два источника для заполнения информационной 
"азы САПР. Это экспериментальные и расчетные данные. По 
<тепени достоверности предпочтение обычно отдается экспери
ментальным данным, особенно если эксперимент проводится 
Целенаправленно, т. е. с учетом области применения результата.
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Использование литературных данных по свойствам не всегда 
представляется возможным из-за специфических условий прове
дения эксперимента и ограниченности иптервала по температуре, 
давлению, составу и другим параметрам. К тому ж е часто отсут
ствует достоверная информация о точности публикуемых данных. 
Поэтому не лишена оснований оценка таких данных, выраженная 
в работе [II: «Более половины данных по свойствам, опублико
ванных в ж урн алах , непригодны, поскольку нет свидетельства 
того, что исследователь точно измерил то, что он намерен был 
измерить, а такж е что возможный источник ошибок был исклю
чен или учтен при измерениях».

Расчет не всегда обеспечивает требуемую точность, но часто 
является единственным способом пополнения данных. В настоя
щее время имеется большое число методов для определения 
отдельных свойств веществ, однако выбор соответствующего 
метода сопряжен с рядом трудностей, поскольку большинству 
из них свойственны следующие недостатки: а) низкая точность; 
б) ориентация на традиционный расчет и использование номо
грамм, таблиц и графиков для определения свойств веществ. 
Номограммы и таблицы не только снижают точность методов, 
но и затрудняют машинную реализацию; в) узость области при
менения по классу веществ и диапазону изменения параметров. 
Это приводит к тому, что одно и то же свойство нужно рассчиты
вать по различным формулам в зависимости от вещества и интер
вала изменения параметров. Такие методы не только сложны в 
применении, но и не обеспечивают непрерывности зависимости 
свойств от параметров; г) невозможность экстраполирования 
функциональной зависимости за область определения парамет
ров: д) термодинамическая несовместимость методов.

Помимо точности, обеспечение непрерывности и дпфференци- 
руемостп зависимости, представляющей свойство, а такж е воз
можность экстраполирования (даже в гипотетические состояния) 
являются основными требованиями, предъявляемыми к машин
ным методам расчета. Эти требования позволяют исключить 
опасность «зацикливания» в точках разрыва функций (точках 
перехода к другим расчетным формулам) и прерывания итера
ционных расчетов при выходе значений за диапазон определения 
функции. В этом смысле (при необходимости экстраполирова
ния) наилучшей зависимостью является линейная зависимость.

Поэтому определение физико-химических, теплофнзических 
и других свойств веществ должно проводиться на единой методо
логической основе, включая экспериментальные и расчетные 
методы с учетом области применения данных. Следует иметь 
в виду, что для реализации технологических процессов будущего 
потребуются вещества, свойства которых в литературных источ
никах практически отсутствуют. Это относится к альтернативным 
сырьевым источникам, синтетическим топливам, продуктам био-
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Nнологин и т. д . ,  представляющим собой сложные гомогенные 
гетерогенные системы. В методологическом аспекте определение 

иоиств веществ и соединений должно базироваться на интегра
ц и и  лабораторных измерений свойств тщательно отобраппых 
пстем, критической оценки получаемых данных и теоретических 
ч ледований для получения расчетных методов, обладающих 
рогнозирующимн характеристиками. Хоти прогнозирующие ал- 
,,ритмы, оформленные в виде комплексов программ, становятся 
,е  более предпочтительным методом получения данных о свой- 
шах, интенсивное развитие получают экспериментальные методы, 
обенно в рамках АСНИ. По существу, ACH1I должна выполнять 

ункции сбора, накопления и обработки экспериментальных 
анных для САПР. Тем более, что большинство зависимостей 
и) определения свойств можно применять лишь нри наличии 
пределенного набора экспериментальных данных. Это, например, 
азовое равновесие, транспортные свойства неныотоновских 
.пакостей при высоких температурах, полидпсперсные системы 

межфазный перенос и т. д.
Организационно получение и накопление данных целесообраз

но оформить в виде группы или лаборатории, в функции которой 
ходит следующее: литературный поиск данных, разработка 

рачетных методов получения данных, разработка экспернмеп- 
.альных методов получения данных, оценка даппых [2].

Применительно к проблеме проектирования конкретного про
цесса необходимо установить: а) какие данные по рассматрива
емой проблеме имеются в литературе; б) какие данные необходимо 
оценить или рассчитать; в) являются ли эти данные достоверными;
1) какие экспериментальные данные необходимо определить 
дополнительно. Очевидно, решение всех задач, связанных с полу
чением необходимой совокупности данных по рассматриваемой 
проблеме, следует проводить в совокупности в рамках одного 
подразделения или АСНИ.

Литературным поиск данных. Он основан прежде всего на зна
нии библиографии и источников данных по рассматриваемой 
проблеме. При этом основным источником данных является 
первичная научная литература, поиск и обработку которой 
может качественно осуществить высококвалифицированный спе
циалист. Может оказаться, что литературный поиск требуемых 
данных займет больше времени и усилий, чем непосредственное 
'Ксперпменталыюе определение свойств, особенно если это

* вязано с поиском специфических свойств в узкой области, на
пример плотности или теплоемкости отдельного вещества при 
определенной температуре. Более обоспован поиск многпх свойств 
вещества и л и  одного свойства многих веществ. Результаты такого 
поиска составляют базу данных, на основе чего можно сделать 
вывод о необходимости расчета или измерения недостающих 
Данных.
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Литературный поиск существенно облегчается благодари на 
лнчню вторичных источников данных н виде справочников, спра
вочных систем, библиографических ссылок на другие источники 
Это могут быть табличные данные всех свойств, табличные данные 
вместе с параметрами широко известных уравнепнй, таблицы 
выборочных значений, критически отобранные и обработанные 
компиляции. Важно, чтобы пользователь правильно сориентн 
ровался в атом многообразии вторичных источников и не сделал 
ошибки относительно их достоверности. Может оказаться, что 
данные во вторичном источнике являются лишь копией первич 
ного, в то время как  пользователь будет к ним относиться к ак  
к критически отобранным и проверенным.

Разработка расчетных методов получении данных. Она при
обретает все большее значение по мере развития фундаменталь
ных исследований в области теории растворов и молекулярной 
термодинамики. Более широко расчетные методы применяются 
в дополнение к экспериментальным данным. Д аж е  хорошие 
экспериментальные данные часто нуждаются в аналитической 
форме представления для их интерполирования или экстрапо
лирования пли в качестве исходных данных различного рода 
систем. В других случаях потребность в расчетных методах 
появляется при расчете одних свойств по известным термодина
мическим соотношениям для других, например энтальпии через 
теплоемкость, теплоты испарения через давление пара и т. д. 
Н аряду с точными расчетными методиками часто возникает необ
ходимость в оперативной оценке свойств, экспериментальное 
измерение которых достаточно трудоемко. В этом случае могут 
быть использованы на первом этапе оценочные корреляции, 
прежде чем эти данные будут получены экспериментально.

Расчет обычно основан на корреляции известных данных 
по чисто эмпирическим, полуэмпнрпческнм (имеющим в своей 
основе какую-либо теоретическую концепцию) и теоретическим 
зависимостям. Теоретические зависимости пе представляются 
в настоящее время достаточно разработанными, чтобы можно было 
их использовать без экспериментальных данных. Поэтому расчеты 
выполняются в основном по полуэмпирическнм зависимостям, 
в которых используются некоторые теоретические концепции 
(например, методы функциональных групп, соответственных сос
тояний, гомологических рядов н т. д .) .  Хотя эти зависимости и 
приближенные, в определенном смысле они обладают прогно
зирующей способностью.

Различают несколько способов получения аналитических зави
симостей, па основе которых разрабатываются расчетные методы.

1. Значение параметра для условий процесса неизвестно, 
но имеются закон его изменения и экспериментальные значения 
этого параметра для других условий. Решение в этом случае 
получается путем подстановки известных значений в данную
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и имость для определения постоянных закона изменения.
’ , способ представляется наиболее надежным, так как  в его 
и,ве используется некоторая теоретическая модель, параметры 
|,,рой можно определить но минимальному количеству экспе- 

'М ентальных данных, и получил наибольшее распространение, 
кой подход широко используется при описании нендеальности 

,, щой фазы, когда для расчета равновесия многокомпонентных 
месей предварительно необходимо определить параметры модели 

.'пиарным равновесным данным.
>. Известно несколько значений параметра, но для условий,

, шчающихся от условий проведения процесса. Закон измене- 
я параметра отсутствует, но известна зависимость этого пара- 

, гра для аналогичного вещества (например, вещества из гомо- 
щческого ряда). В этом случае значение параметра паходится 
и м  интерполирования или экстраполирования с учетом анало- 

UII изменения его для другого вещества, выбранного в качестве 
1 шдартного. Такой способ находит узкое применение и лишь
i)i определения свойств членов гомологических рядов.

3. Экспериментальное значение параметра отсутствует. В этом 
iyчае трудно получить его точное значение. Д ля нахожде- 
пя приближенного значения используется либо аддитивность 
нонете составляющих веществ атомов, связей или групп атомов,

I ибо способ аналогии свойств различных веществ. Этот метод 
тя и обладает в некоторых случаях высокой точностью, неже- 

.пелен для машинной реализации в силу того, что связан с таб- 
|инами и набором поправочных коэффициентов для отдельных 
i» \ пи веществ н поэтому громоздкий.

\. Известно несколько экспериментальных значений парамет
ра. перекрывающих область изменения условий протекания 

роцесса, но неизвестен закон его изменения. В этом случае 
'кон изменения параметра в области протекания процесса уста

навливается путем обработки экспериментальных данных но 
ммпрнческим зависимостям статистическими методами. Такой 
"дход широко применяется в практике расчетов, особенно в 

|(,х случаях, когда отсутствует теоретический подход к рассма- 
рпваемому явлению и последнее рассматривается как «черный 
"ник». Проблема заключается в том, чтобы подобрать класс 
Ь.'нкций, наилучшим образом воспроизводящих экспернмен- 
'альные данные. Этот способ получил распространение при 
■'псанин зависимости свойств от параметров процесса, например 
■чшснмостн вязкости от температуры н т. д.

Для расчета свойств веществ по первому способу, как  пра- 
"ило, имеются формулы, содержащие константы, которые полу- 
‘1‘ны в результате обработки и обобщения результатов вычпе- 
■ений для большого числа типов веществ. Эти формулы обычно 
"чровождаются оценками точности, достоверность которых не 

"сегда подтверждается. Поэтому в конкретных приложениях
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они должны подвергаться дополнительной проверке. О сновнЛ  
причина этого обстоятельства заключается в ограниченной облН  
сти применения формул по классам веществ. Т акая  п р оверД  
формул должна проводиться по представительному эксперпмен'^И 
для различных классов веществ. |

Разработка экспериментальных методов получения д ан н ы х !  
Она требуется в тех случаях , когда необходимо определятш 
свойства в условиях, отличных от ранее используемых, плЯ 
при ограничениях типа по коррозионной стойкости и то к е и Л  
пости. Проведепие экспериментальных исследований с в я з а н *  
обычно с большими затратами труда и времени. Поэтому естес^В 
венпо стремление экспериментаторов иметь инструм ен тальн уЯ  
технику, обладающую высокой точностью, быстродействием я  
широкой областью применения по температуре, давлению, составу 
Однако разработка такой аппаратуры — весьма сложная п прав 
тически нереальная задача. Поэтому повышение точности i 
быстродействия эксперимента возможно унификацией матем! 
тнческого обеспечения н автоматизацией последнего на бая 
АСНИ.

Развитие АСНИ в значительной степени обязано соверше^ 
ствованию инструментальной и вычислительной техники, разрабб! 
ке эффективных средств преобразования информации, проннкна 
вению микропроцессорной техники в аналитическое npn6opq 
строение. Так , применение ЭВ М в аналитическом приборостроение 
позволило разработать новую технику, обладающую рядо! 
принципиальных преимуществ: существенно повысилась точносп 
п разрешающая способность приборов благодаря применений 
современных методов идентификации; увеличился на нескольк« 
порядков динамический диапазон регистрации входного сип 
нала; существенно увеличилось отношение сигнала-шума за сче! 
суммирования и усреднения спектров (для ЯМР-спектрометрш 
полученных с одного образца; значительно увеличилась пропзва 
дительность прибора; уменьшилась вероятность появленШ 
субъективных и непредсказуемых ошибок при обработке и интед 
претацпи данных; появилась возможность накопления и хранения 
экспериментальных данных, их последующей расшифровки я 
интерпретации.

Практические ирнмеры АСНИ со всей очевидностью свиде
тельствуют о необходимости развития как  технических средств, 
так и программного обеспечения. В смысле технических средств 
может оказаться полезным опыт, накопленный в области разра
ботки АСУТП в реальном масштабе времени. Однако специфика 
АСНИ состоит в том, что требуемые устройства (датчики, усили-1 
тели, преобразователи, регуляторы, исполнительные механизмы)! 
должны обладать высокой точностью, быстродействием и надгЖ-И 
ностыо. АСНИ ориентирована на получение и с х о д н о й  информа-М 
цни для многих последующих приложений (свойств вещ еств ] !
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га к о в . кинетических н гидродинамических параметров и т. д .), 
фсбования к точности информации должны быть выше требо- 
иИй вторичного использовании. Что касается программного 
>спечеиия, то накопленный опыт в области моделирования во 
, ,ги х случаях оказывается вполне удовлетворительным, но 
ксегда реализуемым из-за трудностей получения соответствую- 

,,ч экспериментальных данных.
('.оздание систем, объединяющих и обеспечивающих пронеде- 

экспериментов на приборах различного типа, позволяет 
ществеиио повысить достоверность получаемых результатов,
,скольку имеется возможность проводить сравнительный ана-
II данных, полученных различными способами, использовать 

комбинированные методы оценки.
Оцеикл получаемых данных. Она заключается в их критиче- 

ком анализе и выборе наилучншх по точности и достоверности. 
Ми относится ко всем данным, т. е. полученным различными 
пособами. Часто бывают ситуации дублирования данных нз раз
нимых источников, и здесь задача установления их достовер- 
ости становится очевидной в силу их различия. Однако и данные 

единственном экземпляре должны подвергаться проверке, 
конечном итоге за их точность несет ответственность либо источ

ник. либо пользователь. Обычно проверка данных проводится 
I основе некоторых закономерностей типа уравнения состояния 
м я данных Р —Y — Т), уравнения Гиббса—Дюгема (для равно

осных данных) ii т. д. и состоит в установлении факта их сов- 
оетимости. Д ля экспериментальных данных основанием их 
пгтоверности могут служить чистота образцов, точность калиб

ровки экспериментальной установки, точность метода измерения 
но сравнению с другими методами, соответствие данных с другими 
источниками или полученными другими методами, репутация 
исследователя, выполняющего эксперимент.

Правильный выбор критерия оценки достоверности данных 
является важным этапом в организации экспериментальных 
исследований и последующей обработке результатов. Помимо 
'чевидных признаков реалистичности данных (например, моно
тонности зависимости давлепня пара от температуры, изменения 
плотности от давления, концентрации компонента от 0 до 1 в 
мольном измерении и т. д.) используются признаки, оспованные 
на аналогии изменения свойств. Например, разпость между
1 еплопроводностямн насыщенных жидкости и пара при данной 
температуре изменяется линейно с энтальпией парообразования 
при той же температуре (3).

Помимо сбора и обработки даппых, важным этапом создания 
информационной базы САПР является накопление и хранение 
Данных в требуемой форме. Рассмотренный комплекс действий 
ПО получению и обработке даппых, а также проведение экспе
риментальных исследований пепосредствеппо на лабораторной
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или пилотной установке с целью уточнения параметров модел 
пли отдельных свойств составляет круг  действий АСНИ. 
означает, что АСНИ целесообразно рассматривать к ак  од) 
из подсистем при решении более общей задачи, папрнмер проекту 
рованпя. В этом случае получаемые данные должны передават 
ся в соответствующую базу данных САПР. Такое взаимоде 
ствпе АСНИ и САПР позволяет оператнвпо на модельной уст 
новке (лабораторной или пилотной) отрабатывать различш 
проектные решения.

Более широкие возможности имеют специализированные noj| 
разделения по сбору и обработке данных, такие, к ак  Центр 
химической технологии при Национальном бюро стандарт 
США (4]. Центр имеет три отдела: научный, термодинамически! 
н метрологический. В конечном итоге его функции состоят в pag 
работке экспериментальных и теоретических методов определ 
ния свойств газообразных, жидких и твердых веществ для реш 
иин самых различных задач химической технологии. Здесь собА 
раются данные и на основании тенденций развития хнмпческо! 
технологии ставятся задачи пд экспериментальным исследов! 
нням.

Ранее отмечалось, что набор свойств вещества определяе 
конкретной областью приложения САПР. Естественно, что дл 
систем узкого приложения этот список будет небольшой размер 
пости, для систем общего назначения (типа информацион 
справочных) он весьма обширен и постоянно растет. В табл. Г».| 
приведены основные теплофизические свойства, используем 
при решении задач оптимизации и проектирования информацион 
но-решающей системы Центра данных Минвуза СССР [5].

Базовая система уравнений для расчета термодинамически 
свойств состоит из уравнения состоянии и трех температурим 
аппроксимаций, определяющих свойства в идеальногазовом ев  
стоянии и значения давлений на линиях затвердевания и наем 
щепия. Эти уравнения имеют вид

К ' Я

ню

i.ie

г =  1 +  S  23
i=l j = 0

(5.11

с * / л =  2 3 < * ^ +  S
j = 0  j=*m

л / .=  21
j =o

m

” . =  21

(5.2)

(5.3)'

(5.4)

i де 2 =  PI (pRT); o> =  р/рКр1 т =  Т/Тнр; H =  77100; л>. =ч 
=  PJP„p; л ,  -- - PJPKp; г, Р,  р, Т, R, с°р — сжимаемость, давле-
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Таблица 5.1

Свойство

, Bienne 
I мхратура 

n.iiuft объем
, ГИОСТЬ
I ,,,, |фициент сжимаемости 

I || хорная теплоемкость  
[ .Гмрная теплоемкость
. I | .рость звука

>.| фнцнент Д ж оуля —
мисона 

1 [. .... штель адиабаты  
. |. учесть

. |фмцпент объемного
I мшрения
II "термический коэффи-

I IIT сжатия «■
| |мическнй коэффициент
мнЛСНИЯ
I [’мическое давление  

иабатнческая сжимае
мость
II I"термическая сжнмае-

■( ть

Обозна
чение

Р
Т
v
Р
2

W

И

к
/
а

Р

V

Р,
Р»

Р<

Свойство Обозна
чение

Энтальпия
Энтропия
Внутренняя энергия 
Функция Гиббса 
Функция Гельмгольца 
Отношение теплоемкостей  
Теплота парообразования  
Теплоемкость вдоль линии 
фазового перехода 
Степень сухости
Коэффициент теплопровод
ности
Коэффициент динамичес
кой вязкости
Коэффициент кинемати
ческой вязкости  
Коэффициент самоднффу- 
зни
Коэффициент Прандтлн 
Коэффициент температу
ропроводности 
Д ругие термодинамичес
кие функции

//
5
U
Ф
F
х
г
с
X
к

Л

V

D

Рг
а

икс, плотность, температура, универсальная газовая постоянная, 
“•Парная теплоемкость газа в идеальном состоянии соответст- 
мио; Р Кр ,  ркр, Гкр — критические параметры; индексы X, и 
определяют линию затвердевания и насыщения; Ь{у, dj ,  bj,

■ j. a , j  — эмпирические константы аппроксимаций, вычисляв
ши' по экспериментальным или табличным данным для каждого 

,;|,щества.
Система уравнений (5 .1)—(5.4) обеспечивает расчет свойств

1 т е с т  в в жидком и газообразном состояниях, в двухфазной об
лети и на линиях равновесия фаз. Требуемый диапазон парамет
ров для большинства веществ обычно определяется областью 
'■мператур от тройной точки до 1000—1500 К и диапазоном дав 
аний от 100 до 300 МПа.

В табл. 5.2 приведены расчетные формулы для определения 
нойств чистых веществ, определенных к ак  базовые при расчете

11 проектировании массообменных процессов [0, 7). Все свойства 
"Дразделяются на две группы.

С в о й с т в а - к о н с т а н т  ы: число атомов в молекуле 
 ̂ молекулярная масса М:  нормальная температура кипения
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Таблица 5.2

Характеристика Расчетная формула

^кр> К 

к̂р>
Ккр, м3/моль 

г кр

" . ,с п .  к- Д ж/моль 

“ с

Т’пл . К 

P v , Па

Я 1.СП> Д ж  м о л ь

PL, кг.м3 
Ру, кг/м3 

cL, Дж/(моль< К) 
c v , ДжДмоль-К) 
Ц/ , Па с 

Па-с 

Вт/(м-К) 

о, Н м 

а,  К-»
Pch, Дж’/ум*/.

J l

т  — Т  .1(к1,мКЛ/ 
кр  1 кип

Р„р = 4,053-10» Тниа1 ^ Ш  

VKP = 8,315 ТкрЦРн1> (3,72+0,26 («е _  7))J 

*кр =  1/(3,72+0,26 (ас — 7))

"псп. к =  ^ к и п
а £ =  0 ,9 0 7 6 (1  + Я НСП „/(8 ,32  Г кр ))

Т = т _ гл ил Л нр ' кип
/>„ = Рнр 10<-ф w  -  («с -  7) V (х,); ф (Т)- 0,118 f ( T ) j
— 7 Ig т ; У  (т) =  0 ,0364  <р (т) -  Ig т; ф (т) =  36 т  +  1  
+  42 lg  т — 35 -  г»; т =  Т/Гкр

"исп =  "исд К 1 Т)/(1 .ТК1ш ))°’34

Pl  =  Pv +  1 0 5 0 (1 — т)0,3

Р у =  (Д/ (82 ,06  7’шш)) 10<”  -)

c L = 0 ,0 0 6 5  МЦ0,1 7 4 5 - 0 ,0835)2-8

c v  =  7 ,4 5  Л/о м  +  0 ,335 .»/  (Г  — 373)

jiL =  0 ,3 9 9 -1 0 “* (рJ M )  ехр ( (Я „ С11/8,32 -  Г к т ) .0 ,408Г)|
Hv  =  6 ,2 .1 0 -*  г 0.»4л/0,6р2/3 j . - 1 /в

XL = '»,3IO-»Ct (pL/;l/)*/S 

а = 5 ,6 7 .10~* Т (3,9 +  Ig (ТpJPyM))/(M/pL) 2/3 
а  =,0,0/.314/(Гьр
Я П| =  1 ,7 8 -10l-11,1 ln <10'-4 Тыш/(Р|.-0.593;))]

ЗГюш; критическая температура /"„р; критическое давление P j m  
критический мольным о б ъ е м  Г кр; критический коэффициент сжяч 
маемости 2кр; энтальпии испарении при температуре кнш-нпа 
Я исп коэффишпн I Риделя а с; температура плавления 7 j d  
минимальная энергия межмолекулирного взаимодействии ЕЛ 

С в о й с т в а  — з а в и с и м о с т и  о т  т е м п е р а т у -  
р ы: давление пара Ру\ энтальпия испарения Н1КП; плотность 
ж и д к о с т и  p L; плотность пара ру; теплоемкость ж и д к о с т и  сЛ  
теплоемкость пара Су; вязкость ж и д к о с т и  вязкость пара цу! 
теплопроводность ж и д к о с т и  X; поверхностное натяжение а ;  ко
эффициент термического расширения жидкости a ;  napaxop Р&\

Глава 5. Информационное обеспечение САПР

1>и,.. 5 .1 .  Последовательность расчета свойств

Для аппроксимации температурной зависимости свойства ис- 
п.тованы ортогональные полиномы. Помимо обеспечении тре- 

гмой точности, формулы подбирались таким образом, чтобы 
меть возможность расчета недостающих свойств по минималь- 
му числу известных. При отсутствии экспериментальных дан- 
i\ по свойствам для некоторого вещества последние могут быть 
«считаны лишь при наличии N, М,  7’,imi. Информационный 
аф, отображающий последовательность расчета всех свойств, 

1'инеден на рис. 5 .1 . Точность воспроизведения свойств в этом 
учае характеризуется погрешностью, полученной при провер

кой формулы по экспериментальным данным.

- .  Организационная структура информационного обеспечения

дельные задачи проектировании химико-технологических 
ронзводств тесно связаны друг  с другом и образуют единый ком
икс . Однако до последнего времени эта особенность в силу 
лого ряда объективных причин редко находила отражение 
разрабатываемых САПР ХТС. Эти системы строились в виде 

•'бора достаточно обособленных прикладных программ, каж дая  
которых решала определенные задачи проектирования. Но 

"(них системах информационное обеспечение проводилось 
Радициониым способом, т. е. необходимая информация отыски- 
;< тась в литературе, наносилась в требуемой форме на машнн- 
'•*е носители (перфокарты) и использовалась в лучшем случае 

" сколько раз для решения одной задачи. В других системах ча- 
используемые исходные данные объединялись в файлы, ис-
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пользуемые соответствующими программами, что давало возмо^ 
пость многократно использовать информацию и накапливать Г 
Файл логически представляет собой поименованную совок 
ность описаний однородных предметов, каждой записи cooti 
ствуетодин предмет. Отдельные элементы записи, представляют 
определенную характеристику предмета, называются пол» 
или элементами данных.

При разработке новой программы, к ак  правило, требуе 
новый файл. Состав полей записи этого файла может почти гг 
ностью совпадать с составом полей какого-либо из уж е имеющи 
ся файлов и отличаться от него только одним или несколькш| 
элементами данных или формой их представления. Расширен 
существующего файла введением в каждую  запись нового по! 
или изменением его характеристик является сложной и трудо 
кой работой для программиста. Т акая  работа включает, с одн̂  
стороны, внесение изменений и дополнений в существующий фан 
а с другой — изменение всех тех программ, которые ранее раб! 
тали с этими данными. При этом программист должен деталь^ 
знать организацию файла с точки зрения его логической стрт! 
туры и размещения на внешних носителях информации. Д 
переделки имеющихся программ такж е требуется детальное зн 
ние их внутренней реализации.

При укрупнении файла введением новых элементов данмм{ 
время и сложность поиска данных увеличивается, соответствен 
но увеличивается и объем той части программы, которая предка 
начена для поиска данных. Особенно существенно увеличени 
в случае, когда в одном и том же файле необходимо вести понс 
по различным элементам данных (ключам).

Д ля решения различных прикладных задач и, следовательн 
для разных программ могут требоваться разные связи м еж  
элементами данных в рамках одной записи или между записям: 
в файле. Попытка объединения таких файлов в один общий фан 
может повлечь, с -одной стороны, существенное дублирование дан 
пых, а с другой — неоправданные затраты на переделку пр^ 
граммного обеспечения. В принципе при проектировании прикла} 
ного программного обеспечения существует возможность органи 
зацни программ и файлов таким образом, чтобы различные пр<г 
граммы использовали одни и те же файлы. Однако в этом случа 
расширение системы вызывает еще более сложные проблемы люди 
фикации уж е имеющегося задела программ и файлов, поскольку! 
кроме изменения программ, необходимо учесть и изменения свя 
зен между ними. Более того, в процессе работы нескольких пр<Г 
грамм с одним и тем же файлом каж дая  отдельная программа ив 
использует, к а к  правило, всех полей данных; при этом существ 
вует  возможность неправильного изменения неиспользуемый 
элементов данных при работе программ, либо неполной коррек
тировки записи.
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lice эти обстоятельства явились причиной построения обособ- 
, иных программных комплексов по принципу программа—файл 
in ее работы. Эксплуатация подобных систем выявила ряд не

ш т а т н о е , наиболее существенным из которых является дубли- 
, на и не данных. Поскольку различные программы, решающие 
,дственные задачи, часто требуют одинаковых элемеитов данных, 

',,п элементы должны неизбежно дублироваться в соответствую- 
, их файлах. В крупных программных системах обработки дан

ных дублирование может существенно повысить требования к объ
емам оперативной и внешней памяти вычислительной уста
новки.

Другой негативной стороной дублирования данных является 
дублирование работ но созданию и ведению информационных 

ni.ioB, которое может достигать катастрофических размеров.
Кроме этого, САПР характеризуются внутренней связью 

ешаемых задач, которая должна проявляться н в программах. 
Подобная связь  осуществляется путем использования результа
та работы одних программ в качестве исходных данных для дру- 

|||\. Поскольку число таких связей между задачами в САПР 
! оста точно велико, программный комплекс, построенный по прин- 
нну программа—файл, представляет собой сложную систему, 
ребующую постоянного вмешательства обслуживающего иерсо- 
|ала для упорядочения обмена данными между программами.
' .«кая организация системы является трудоемкой в эксплуатации 

и крайне ненадежной.
При функционировании программной системы обработки дан- 

ых одним из важнейших моментов является точная и своевремен
ная корректировка (обновление) информации в файлах, особенно 

тех системах, которые эксплуатируются коллективно в режиме 
'■•деления времени. Этот момент обусловливает оперативность 

"лучения информации и ее достоверность и в конечном итоге 
"'■ределнет работоспособность всей системы. При дублировании 
'■дементов данных в различных файлах необходимо обращать 
""бое внимание на операции обновления данных, поскольку 

'"рректировка должна быть проведена но всех файлах, где присут- 
" 1Ует данное поле. При обновлении дублированных данных соз

даются предпосылки для появления ошибок и несоответствий
11 файлах системы и, кроме того, утрачивается оперативность 
несении изменений.

Решение всего комплекса рассмотренных вопросов концент
рируется в идее создания специальных программных средств, 
'"'томатизирующих работу с данными. С помощью этих средств 
">лжна осуществляться связь  между прикладными программами 
" данными, имеющимися в системе. Комплекс информационных 
Файлов и программ, предназначенных непосредственно для орга
низации централизованного неизбыточного хранения и поиска 
""формации, а такж е  для связи с прикладными программами.
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выполняющими се обработку (как  отмечалось в гл. 4), называет 
с я  банком данных.

Разработка Б Д  ведется в основном по двум направлениям 
Это банки в системах «искусственного интеллекта» к ак  модел! 
по переработке информации и банки как  самостоятельные про 
граммные комплексы в АСУ, САПР и т. д. Первое паправленш 
связано с общей проблемой «искусственного интеллекта», и его 
разработки в значительной степени носят теоретический характер 
в области представления знаний — выработке концепцн!
о том, к ак  описывать реальный мир [8]. Прикладное значение 
этих работ весьма широкое, начиная от автоматизации проект» 
роиания и до «интеллектуальных» систем, способных восприни
мать информацию на естественном языке, анализировать е е !  
делать прогнозирующие выводы. Применительно к проблеме а в т о !  
матизации программирования задача заключается в поиске спо-1 
собов уменьшении сложности решения задачи на ЭВМ за счеи 
возложения отдельных частей технологического цикла разработЯ 
ки модели на программное обеспечение [9J. Второе направление] 
по разработке БД обычно преследует цель создания специализи-1 
рованных банков по отдельным отраслям промышленности 
Основное внимание при этом делается на разработку прикладных 
программ при упрощенной логической структуре.

В системе, основанной на БД, прикладные программы o6paJ 
щаются за данными для обработки не к внешним носителям ип 
-формации, а к программам банка — СУБД, которые организуют 
поиск, ввод и представление информации соответствующим про
граммам из специально организованных файлов — баз данных 
(см. гл . 4). При таком способе организации работы с данными 
обычно говорят о логической форме представления данных для  
прикладных программ. Альтернативой такому принципу обмена 
является  организация непосредственного обращения программ, 
обрабатывающих данные, к внешним устройствам. В последнем 
случае  говорят о физической форме представления данных, по] 
ско л ьку  при таком обращении необходимо учитывать тип запо: 
лишающего устройства, хранящего инфорлшцию, принципы 
организации файлов и т. д. Вообще понятия логической и физич№ 
ской форл! представления данных не являются абсолютными. Мно
гие операционные системы содержат набор средств, обеспечиваю-j 
щих некоторую логическую форму представления данных для 
прикладных програ.мл!, однако эти средства не освобождают 
програл!лшста от таких функций, к ак  организация данных, их 
поиск, выделение необходилшх элел1ентов данных из записи и др.

Програлшное обеспечение БД дает возлюжность существенно 
расширить функции операционных систе.м в плане реализации 
логической форлш представления данных, а именно добиться не- 
зависимости программ от данных. Собственно говоря, независи- 
мость програлш от данных и является главной целью, которую
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чеследует использование СУБД для информационного обеспе- 
, п н я . Независимость от данных — это такое свойство приклад
ных программ, которое обеспечивается системой управления 
азам и  данных и заключается в независимости прикладных про- 
рамм от характеристик, хранимых в системе данных (но, есте- 
, пенно, не от их содержания). Независимость может быть фнзн- 

,еская и логическая. Физическая независимость от данпых вы- 
1,кается в том, что прикладные программы освобождаются от
обходимости помнить, где именно и в каком физическом виде 

ранятся те или иные данные. Логическая независимость пред- 
гавляет собой более высокий уровень независимости от данных, 
у т ь  ее заключается в том, что прикладные программы о св о б о ж 

даются от необходимости помнить жестко заданные логические 
характеристики данных (например, порядок следования полей

la iiiicu  файла, способ доступа к записям, связи между различ
иями файлами и т. п .) . К ак  уж е  отмечалось, логическая незави- 
пмость операционными системами не поддерживается.

Принцип независимости прикладных программ от данных 
шляется важным потому, что позволяет разным программам 
<>-разному «видеть» одни и те ж е  данные и тем самым упростить 
ользование банком для различных групп пользователей. Кро- 
ie того, этот принцип дает возможность реализовать различные 

фирмы физического хранения данных при одном и том ж е логи- 
н'ском представлении для прикладных программ, что позво- 
нет, во-первых, безболезненно реорганизовывать структуру 

хранимых данных (например, добавить новое поле данных),
* во-вторых, легко подстраивать физическую организацию данных 
Iод текущие потребности, такие, например, к а к  необходимость 
•кономить оперативную или впешнюю память ЭВМ, либо стрем- 
иние уменьшить время доступа к информации и т. д. Реструкту- 
'нзация данных очень важна с точки зрения поддержания эф

фективности использования БД в процессе развития программной 
мстемы, поскольку именно она позволяет поддерживать в системе 
инамическую информационную модель, адекватно отражающую 
'редметную область.

Таким образом, использование СУБД коренным образом ме
няет для программиста его представление о виртуальной (вооб
ражаемой) ЭВМ: в этом случае программист общается с ЭВМ 
н е  через программы операционной системы, а через программы 
' УБД (рис. 5 .2). Кроме того, СУБД должна выполнять такж е  
Рид других функций, таких, как  обеспечение секретности, защи- 
ГУ целостности данных, синхронизацию доступа к базам данных, 
'ащиту от отказов системы, восстановление баз данных после 
сбоев и т. д.

К БД предъявляется ряд требований, среди которых основны- 
'■и являются надежность, достоверность и долговременность 
хранения информации, удобство и простота эксплуатации и эф
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фективность. Если первые на перечисленных треГммшппн нале 
ются очевидными, то что касается эффективности, то в настояпр 
время отсутствуют какие-либо обобщенные методики ее оцени 
базирующиеся па количественных характеристиках. Эффекте1 
ность оценивается качественно по целому ряду  весьма специф: 
ческих критериев. В целом же она зависит от величины капитал) 
пых и текущих затрат, а такж е от экономии, образующейс 
в результате использования БД.

В качестве других критериев эффективности БД использ^ 
ются параметры, характеризующие непосредственно техннч

ские, структурные и потреби 
тельские показатели. Это физич 
ская  надежность информации 
смысле ее достоверности; быс; 
родействие в получении неа 
ходимой информации; частот 
использования хранимых даг 
ных; возможность использовани 
одной и той же информации д г  
решения различных задач Ц0|| 
В большой степени эффекти 
пость зависит от дублирование 
информации. Дублирование в рг 
де случаев увеличивает быстр 
действие, однако при этом затру5 
няется поддержание адекватност 
информационной модели реале 
ному объекту. Поэтому принят 
считать дублирование факторо>| 
отрицательно влияющим на 

фективность. Фактором, повышающим эффективность банка| 
является способность последнего работать как  в режиме ней' 
средственной связи с системой, так и в терминальном (диал 
говом) режиме. П, наконец, эффективность определяется неза{ 
висимостью прикладных программ от хранимых данных.

База данных. Обычно базу данных определяют как  неизб^ 
точную совокупность логически связанных данных, которые м 
гут  быть использованы более чем для одного приложения! 
Из этого определения явствует, что главным признаком, по К' 
торому данные объединяются в базы данных, является  их логИ 
ческая взаимосвязь. В самом деле, понятие «информация» имев 
три аспекта: реальный мир, в котором существуют объект 
с вполне определенными свойствами; идеи и мысли об этих объ, 
ектах в представлении людей и программистов; и, наконец* 
условные записи, которыми кодируются эти представления в naj 
мяти ЭВМ. Объединение данных в базу данных должно отражать 
восприятие людьми реальных объектов окружающего мира, нр**

Прикладная программ»

Рис. 5 .2 . Структура виртуаль
ной ЭВМ при использовании БД
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,,м н базе данных должны находиться такие данные, которые 
[(.|),кателыю описывают интересующие нас объекты, т. е. 
,а данных должна являться  адекватной информационной мо- 
I|,ю предметной области. Очевидно, что по своему смыслу дан- 

н базе данных логически связаны друг  с другом. Эти связи 
I у г быть различной природы, например: принадлежность ат- 

, Лутон одному объекту, выражение какого-либо отношения меж- 
отдельными объектами и т. д. Вообще говоря, если бы незна

нием базы было только хранение данных, то ее структура была 
чрезвычайно простой. Причина сложности баз данных заклю-

I, гея именно в том, что они должны еще обеспечивать и связи 
к.iv различными элементами данных. Следовательно, чтобы 

х меть строить и использовать базы данных, необходимо уметь

Возраст Фамилия студента —  Возрвст

Рис. 5 .3 . О тдельный элем ент данных ii с в я з ь  
м еж д у  элементами

апавливать логические взаимосвязи между элементами дан
ных .

■ >лемент данных (поле) является атомом данных, это мнннмаль- 
DI неделимая единица информации (в контексте представления 

io;ieii о реальных объектах). Сам но себе элемент данных ничего 
представляет, он приобретает смысл только тогда, когда 

я tan с другими элементами данных (рис. 5.3).
Поскольку в базе данных хранится много элементов данных,

1 чтобы отразить все связи между ними, необходимо нарисовать 
■которую структуру , или с х е м у  д а н н ы х .  Поскольку 

\ема данных фактически представляет собой граф, то можно 
пользоваться любым способом описании графов, именно это 

находит отражение в существовании множества формальных 
п.1 ков описаппя схем баз данных.

Па рис. 5.4 изображен пример схемы даппых для  базы данных 
отраслям промышленного производства. К ак  видно из рисун- 
схема данных представляет собой структуру , которая опнсы- 

■" 1 имена объектов и их атрибуты, а такж е  определяет суще- 
"'■ующие между ними связи . Сама схема не содержит данных,
11,1 п редставляет собой к ак  бы шаблон, в который могут быть 
"'"■щепы реальные элементы данных, в этом случае говорят об 
к * е м п л я р е с х е м  ы. Совокупность непустого множест- 

■' ’кземиляров схемы и представляет собой базу данных.
(-вязи, соединяющие элементы данных друг  с другом, формаль- 

" 'ю гут быть четырех видов, что изображается стрелками на 
" Дння ющих элементы данных линиях. Одна стрелка означает, 

" "  " каждый момент времени каждому значению одного (нсход-

1! В- Кафаров, В. H. Ветохин
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ного) элемента данных соответствует одно и только одно зн а^В  
ние другого (ассоциированного) элемента. Так , например, 
менты данных «Фамилия студента» и «Возраст» находятся в т Я  
кой однозначной связи . Двойная стрелка означает, что о д н о Л  
значению исходного элемента соответствует ноль или больше я д Л  
чепий ассоциированного с ним элемента. Т ак ая  м н о ж е с т в е п Л  
связь  существует, например, между отраслью н заводом: в о Я  
расль может входить несколько заводов. Возможность с ущ есВ  
вования к ак  прямых, так  и обратных связей к ак  раз и дает ч Я

Рис. 5 .4 . Схема даи щ Д  
(звездочка озвачает к л Я  
чевое поле) Щ

тыре типа связей между двум я  элементами данных: «один к  о я  
ному», «один ко многим», «многие к одному» и «многие ко многим»!

Необходимо отметить, что схема, изображенная на рис. 5.4л 
является  недостаточно точной, хотя часто схемы изображаются 
именно таким образом. Во-первых, имя некоторой части схемш 
представлено к ак  блок, идентичный блоку, содержащему пмЛ 
элемента данных. Т ак , например, «Продукция» и «Адрес» распЛ 
ложены рядом в соседних блоках, хотя «Адрес» является  эл ем ен  
том данных, а «Продукция» — нет, это имя группы элементов 
данных, содержащей «Наименование», «Себестоимость» и «Вы! 
нуск» . Во-вторых, из этой схемы не ясно, какие группы ал ем ен  
тов данных представляют собой т и п ы  з а п и с е й ,  а какие —; 
т и п ы  а г р е г а т о в  д а н н ы х .  Различие между записьп 
и агрегатом заключается в том, что число экземпляров типа за
писи может быть произвольным, а число типа агрегата — о гр а 
ниченным. Агрегат обычно является составной частью н е к о то р о й  
записи и не является  самостоятельным. Недостатком схемы яв
ляется  такж е  и то, что некоторые блоки имеют одинаковые и м ен а.

В [10] даются следующие правила изображения схем: 1) об** 
единение элементов данных группы должно быть продуманным;
2) если в записях присутствуют агрегаты  данных, они долЖ»Ч 
быть четко выделены; 3) на рисунке должно быть отражено рае* 
личие между именами элементов данных, агрегатов данных Щ 
именами записей; 4) повторение имен не допускается; 5) д о д Ж Ч  
быть четко определены первичные ключи записи, т. е. те элемей*|
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Отрасль

Сс
Название—отрасли

Название—завода
*

Адрес

Продукция
•

Наименование Себестоимость Выпуск

Рис. 5 .5 . Исправлеппап схема данных

Производит

Будет производить

Потребляет
Завод Производится Продукция

Будет производиться
Потребляется

Рпс. 5 .6 . Множественные отношения

a iinux , значение которых 
’ ..шачно идентифицирует 
I (на схеме они выделе-
‘I С) н тех случаях , когда 
( |,цчные ключи (элементы 

,них.  значения которых 
' ,,j  I,зуются дополнительно 

идентификации записи)
, п о т е я  важной частью 
, v мы, они должны быть чет- 
у  п ределены; 7) на рисунке
и, им оыть четкопредстав- 
ji, типы связей м еж ду эле- 
у I а ми; 8) если связям  меж- 

аннеями представляются 
л на, они должны присут- 
с оиать на рисунке.

Исправленная в соответ- 
г ми с этими правилами 
: а приведена на рис. 5.5.
( him, что направленность 
: ,.-е.н»к на линиях, связыва- 
к и х записи, обладает копк- 

|| ым смыслом: она опре-
■ пет возможные запросы 
• оазе данных. Т ак , напри- 

ес.ти бы на схеме отсут- 
1 опала обратная стрелка 
1 1 с в я з и  «отрасль—завод», 

н е л ь з я  было бы получить
• | а на такой вопрос: «Ка-

1 11 отрасли принадлежит 
"Д с таким-то названием
"Да?». Иногда между двум я  типами данных может существо-

1 111> более одпой связи . Например, связь  «завод—продукция* 
*>'ет иметь смысл «завод производит продукцию», или «завод 
Ч‘Т производить продукцию», или «завод потребляет продук-

111,10 другого завода». Если все эти связи представляют интерес, 
'"•и должны быть отображены па схеме (рис. 5 .0).
И м еется несколько типов структур  данных, используемых 

;| п о стр о ен и и  баз данных. Наиболее простои структурой явля-
11 Д вум ер н ы й  (плоский) файл. Т ак , например, отдельно взя- 

" ф ай л «Продукция» является  двумерным. К аж дая  запись 
(‘т одинаковый набор нолей, н поэтому файл может быть 
1(,т а в л е н  в виде двумерной матрицы (рис. 5.7). 

сожалению, многие применяемые логические структуры ие
1,1 “ 'Ются плоскими, соответственно этому существует три под-

Этил бензол 4.6 2000

Фенол 2.38 15000
Метил метакрилат 15.3 5500

Полиэтилен высокого давления 0.78 3000000
Сода каустическая 0.03 400000
Дихлорэтан ОД 6 175000

Рис. 5 .7 . 
дукция»

Представление файла «Иро- 
■ виде двумерной таблицы

7»
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хода к представлению данных: иерархический, сетевой и р 
ционный.

И е р а р х и ч е с к а я  м о д е л ь  д а н н ы х  ( ф а й  
организует данные в виде иерархической древовидной стр у*  
ры, состоящей из соподчиненных узлов и ветвей. Иерархия не 
менно начинается с корневого узла , соединенного с порожден: 
ми (зависимыми) узлами, причем каждый узел более высок 
уровня связан  только с одним узлом более низкого у р о н  
Иерархическую структуру  можно получить, если убрать нз с! 
мы рис. 5.4 файл «Продукция». Узел, находящийся на нредш 
вующем уровне, является  исходным, и доступ к каждому уз4 
за исключением корневого, осуществляется через него.

Некоторые СУБД предназначены только для обработки баз д  
ных с иерархической структурой. Их достоинством является  п 
стота реализации и наглядность представления. Однако множ 
во данных по своей природе не связаны в древовидные структ 
ры. Трудность использования иерархических моделей даМГ 
состоит в том, что в них непосредственно пе поддерживаются в 
имосвязи «многие ко многим», а реализуется лишь взаимосвя 
«один ко многим». Если в отношении м еж ду данными порожд 
ный элемент (элемент более низкого уровня) имеет более одЦ 
го исходного элемента, то это отношение уж е  нельзя описать к  
иерархическую структуру  без дополнительных услож н ен ! 
Такие отношения более удобно описывать с помощью сеток' 
структуры .

С е т е в а я  м о д е л ь  д а н н ы х  подразумевает возмо? 
ность установления произвольных связей между элемента 
базы данных. Т ак , структура  «отрасль—завод—продукци 
является  сетевой структурой, поскольку отношение «завод—п 
дукцня» является отношением «многие ко многим». Сетевь 
структуры гораздо сложнее иерархических в реализации, особени 
в том случае, если надо поддерживать отношения «многие ■ 
многим». Сложности реализации проявляются и в сложною 
работы с базой данных. СУБД, поддерживающие сетевые струЖ 
туры данных, к а к  правило, сложны для пользователя, особен® 
неквалифицированного. Д л я  того, чтобы получить какой-ли 
элемент данных нз базы со сложной сетевой структурой, не" 
ходнмо хорошо разбираться в структуре данных и кропотлиМ 
пробираться через дебри записей и связей. В связи с появлением 
таких систем возник даж е термин «навигация в базе данных* 

Итак, иерархические структуры  не могут отразить все в заи м о 
связи элементов данных во многих приложениях, а сетевые струн* 
туры  весьма сложны в реализации н использовании. В ы х о д о м  
нз этого положения, по мнению специалистов, является  и с п о л ь 
зование третьего — реляционного подхода к представлению баз 
данных, предложенного Коддом (от английского r e l a t i o n - " ,  
отношение) [11].
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р е л я ц и о н н а я  м о д е л ь  д а н н ы х  организует
1,(-кты »  взаимосвязи между ними н ннде таблицы, причем 
! п моевнзи такж е рассл!атриваются в виде объектов. 13 ее основе 
, пт хорошо проработанная теория отноп1еннй, формализующая 
шмосвязи между объектами базы. Поскольку любая сетевая 
,уктура может быть с некоторой избыточностью разложена 
шюкупвость древовидных структур , то и любое представление 

иных может быть сведено с некоторой избыточностью к двумер- 
' м таблицам (файлам). При этом связи между данными могут 
, и, такж е  представлены в виде двумерных файлов. Заранее 
, ющанея избыточность не должна настораживать, поскольку 
I л, идет о логическом представлении данных, физическое ж е 
, Сражение данных, соответствующее этому логическому, может 
! Ц1.1ЖНО быть избыточным. Процесс приведения произвольной 
, >\ктуры к табличному виду, выполняемый строгими методами,
I пт название нормализации. 13 процессе нормализации элементы 

in,IX группируются в таблицы, представляющие объекты и 
1 нзаимосвязи. Теория нормализации основана на том, что уста- 
I Iикается полная функциональная зависимость неключевых 

рнбутов от первичного ключа, исключая повторяющиеся группы 
ментов данных и транзитивная зависимость между неклю-

11 имн атрибутами.
Достоинством реляционной модели является то, что двумерные 
шцы легко и просто описать математически и определить 

грации над ними. Основными свойствами таблиц являются 
дующие: каждый элемент таблицы представляет собой одип 
■мент данных, повторяющиеся группы отсутствуют; все столбцы 
и домены) в таблице однородны, т. е. все элементы домена 

'•■ют одинаковую природу; доменам однозначно присвоены 
на; в таблице нет двух  одинаковых строк (или кортежей); 

операциях с таблицей ее домены и кортежи могут просматри- 
иься в любом порядке и в любой последовательности безотно- 
лельно к их информационному содержанию и смыслу. Таблицы, 
iaдающие такими свойствами, называются о т н о ш е н и я  м и. 
рмин «отношение» является сугубо математическим, однако 
"ем заключен и некоторый прагматический смысл: рассмотрен- 

||(' двумерные таблицы выражают отношение между составляю-
11 ми их доменами. Каждый кортеж должен иметь идентификатор 
||(,ч), значение которого однозначно определяет кортеж, 
качестве ключа может выступать значение одного (простой 

'""О или нескольких (составной ключ) полей данных (как  и 
'ныне, ключевые поля обозначаются звездочкой).

Рассмотрим процесс нормализации для сетевой структуры 
'"ных по отраслям. Д ля  этого необходимо уточнить смысл 
"’"раженных связей. Пусть связь  «отрасль—завод» имеет смысл 

" 'расль  состоит из заводов», связь  «завод—продукция» фак- 
1 “чески двойная и имеет смысл «завод производит продукцию»
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Заводы—по—отраслям
*

Н азванно—отрасли
■*

Н азвание—заво д а Адрес

Продукция
•

З а в о д —п остав  щи к

*

З а в о д —потребитель
Паи- *
мено-
нание

Себе-
стои-.
моеть

В ы п уск

Рис. 5 .8 . Нормализация структуры данных по отраслям рас
щеплением на два отношения I

и «завод потребляет продукцию». 11а рис. 5.8 показана с т р у к т у р е  
данных после нормализации. Из рисунка видно, что для  р е а л и «  
зации связей введены дополнительные домены в отношение 
«Продукция», которые будут дублировать поле «Название—за В  
вода» отношения «Заводы—по—отраслям». |

Представление структур  данных в виде отношений о б л а д а в !  
тем достоинством, что позволяет легко реализовать такие оп ерац ий  
над отношениями, к ак  разрезание и склеивание, которые даки 
возможность произвольно формировать новые отношения и̂  
уж е  существующих.

Языки СУБД. К ак  и любая программная система, СУБД 
имеет свои собственные языковые средства. С помощью эти !  
средств решаются три важные задачи: описание баз данных! 
обеспечение доступа прикладных программ к базам данных^ 
обеспечр 'ие доступа пользователей через терминалы непосредстч 
вснно к оазам данных. Соответственно в каждой СУБД имеются 
две группы языков: языки описания данных (ЯОД) и я з ы к я  
манипулирования данными (НМД). Как явствует из их названиям 
ЯОД предназначены для облегчения составления описаний! 
структур  данных, хранимых в банке, а ЯМД предназначены д л я  
непосредственной работы с данными.

Важнейшая функция ЯОД состоит в присвоении имен данным*] 
Имена могут присваиваться к ак  элементарным данным, так  ВД 
различного рода совокупностям элементарных данных. В а ж н о е !
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учение плюют правила, по которым образуются имена дапных.
1 Цобом случае имена дапных должны быть высокомнемопичными, 
/ ’.бы обеспечить самодокумептируемость описания данных.

Другой важной функцией ЯОД является отображение логн- 
,,, кой структуры данных на физическую структуру  хранения 
., и низка). Существуют такие Б Д , в которых функции имено- 

ни и привязки поделены между двумя различными ЯОД: 
,,11111 ИОД привязывает общую структуру  данных к физической 
j мнтн, а другой ЯОД па основе общей структуры  (схемы) име- 
л , т подсхемы, доступные прикладным программам [12].

I т о  одной функцией ЯОД является присвоение характеристик 
н мм. Характеристики могут быть самые разнообразные, но 

D, 1.1ЧНО это основание системы счисления и разрядность (илн 
рмша). В некоторых системах характеристики данным не при- 
с пкаются: все данные рассматриваются просто к ак  области
II,.миги, а трактовка их содержимого осуществляется самими 
г ;»икладными программами.

II. наконец, последняя функция ЯОД заключается в присвоении 
с 11'>ктурных свойств данным. Здесь появляется термипологи-
ч. кая путаница в определении «совокупности данных», поэтому, 
ч г.ы упростить изложение, примем в качестве основной термн- 
I югию какой-либо системы, папример ИНЭС 113).

Н с н о в н ы е  с о в о к у п н о с т и  д а п п ы х :  элемен- 
т мое данное — данное, которое не имеет составных частей; 
| > ктура — поль или более не обязательно однотипных элемен
тарных данных и(или) структур  и(или) массивов; массив — ноль 
| н более однотипных структур ; нумерованный массив — массив,
■ котором составляющие его структуры пронумерованы, а доступ 
1 ним может осуществляться по номеру; ключевой массив — 

' «ив, в котором одно из элементарных данных, входящих в 
гавляющие массив структуры , является  ключом, по которому 

'" .кет  быть осуществлен доступ к структурам .
Итак, ЯОД присваивает совокупностям данных такие свойства, 
которых зависит способ их размещения и метод их поиска. 
Следует оговориться, что приведенная терминология системы 

! ’ ИЭС является неполной: здесь опущены определения, которые 
пюляют строить базы данных со сложными перекрестными 

( ' ( тевыми) связями . Сетевая структура данных вообще трудно 
1 "ДДается реализации, поэтому большинство существующих БД 
" Р^ничиваются иерархическим (древовидным) представление»! 
1 1 'Руктуре данных 110, 14—16], это относится и к  приведенной 

1,|(ч» терминологической выдержке.
Схема работы процессора ЯОД стандартна: на вход подается 

1|м»о.-|цческое описание дапных на ЯОД, на выходе получается 
"исание данных в некоторой внутренней форме (обычно таблицы), 
к°торым может работать СУБД. Обычно трансляция описания 

Дцчных представляет собой независимый процесс и выполняется
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к ак  отдельное задание перед созданием базы данных. По синтаксц 
су  ЯОД бывают следующими: языком фиксированных пози гД  
(таблиц, форм); языком разделителей; языком ключевых слоЗ 
свободным повествовательным языком; диалоговым языком (14]

Рассмотрим подробнее использование ЯОД для онисанщ 
структуры  данных.

Пусть для  проектирования некоторого класса технологу 
ческих схем необходимо иметь базу данных следующей структуВ 
(рис. 5 .9). Я этой структуре «Тип» является массивом, отобража

Рис. 5.9. Структура! 
базы давних «Anna- 
раты колонные»

тот факт, что колонные аппараты могут быть разных tuhobJ  
«Название—типа» является  ключом, по которому будет uponqf 
водиться поиск. Точно такж е  «Колонна» является массивом 
ключом «Диаметр». Это соответствует тому факту, что колонны 
аппараты одного тина имеют несколько различных стандартны^ 
диаметров. Под «Характеристиками» подразумеваются н е к о т о р у  
прочие характеристики колонны, такие, к ак  материал, из которой 
изготовлена колонна, толщина степок, высота колонны и т. Д

Таким образом, структура базы данных представляет со б о й  
два ключевых массива, вложенных один в другой. Физически 
так ая  структура может быть реализована в виде двух  физических 
наборов данных: один соответствует массиву «Тип», другой -1 
массиву «Колонна». Другой способ реализации — псе данные 
содержатся в одном наборе данных, а их структура поддержи! 
вается с помощью развитой системы различных указателей (ко ! 
нечно ж е , указатели являются служебной информацией и скры та  
от пользователя) [13]. Кроме того, описание данных может за-] 
ннмать отдельный набор данных, либо может находиться в том >ИЯ 
наборе данных, что и собственно данные 114]. Существуют и дрУ" 
гие методы физической реализации баз данных, например инвер
тированные списки 110]. Следует отметить, что пара описаШИ 
данных—собственно данные не является жесткой: одному и тому 
же описанию даппых могут соответствовать различные данные 
(в приведенном выше примере это соответствует разли чн ы м  
отраслевым нормалям).

Опишем изображенную структуру  на язы ках  описания данных 
двух  широко известных СУБД общего назначения: ОКА 1171 
и И11ЭС 113]. Описание базы данных «Аппараты колонные» и*
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DBD NAME-C0LUMNS
SEGM NAM E« TYP, BYTES» 5 0 , PAR ENTj O, FREQ« 10
FIELD NAME-( TYPCODE, SBQ, U ) , BYTES-50
5EQM NAME-COUJMN, B Y T E S-54, PARENT» TYP, FREQ-20
FIELD NAME-( DIAMETER, S EQ, U) , BYTES-4 , TYPB-X
FIELD NAMB-AHYDATA, BYTES-5 0 ,START-5
LiEGM NAME-CHARACT, PARKNT-COLUMN, BY TES-54, FRSQ-50
FIELD NAME-(NAM E,SBQ,U).BYTES-50,START-1 , TYPE-C
FIELD NAMB-DATA, BYTES-4 , TYPE-X, START-51
SEQM NAME-DATAS, PAR3NT-CHARACT,FRBQ=1 0 ,BYTES-4
FIELD UAME-ELJMENT, TYPE-X,BYTBS=4
DBDQEN
FINISH
END

Рис. 5 .1 0 . Описание базы  дан н ы х «А ппараты  колонны е» на ЯОД
системы ОКА

I ! Д системы управления базами данных ОКА выглядит следую- 
1 I образом (рис. 5.10).

< 'иератор DBD, которым начинается описание, представляет 
> и! сокращение от data base definition — определение базы 

mux и выполняет функцию именования базы дапных. Отметим 
| it >том, что в СУБД ОКА любые имена не должны превышать 
' м ину 8 символов, должны начинаться с буквы латинского 

|>аиита и не должны содержать специальные символы (в том 
ю  и буквы русского алфавита). Следующий оператор SEGM 

' ! 'оделяет логический сегмент с именем TYP длиной 50 байт,
1 и'рый является корневым (PARENT =  0). Параметр FREQ 

то т  ожидаемую частоту повторения данного сегмента (т. е.
1 "азе данных планируется хранить информацию не более чем 

типах колонных аппаратов). Следующий оператор FIELD 
I'о дол нет ноле, входящее в сегмент с именем Т У Р , как  элемент 

' 11 ''вольного тина (по умолчанию) длиной 50 символов. Этому 
1 присваивается имя TYPCODE. Кролю того, списковая 
I'-'ia параметра NAME указывает на то, что отдельные экземп- 
1’Ы сегмента с именем ТУР упорядочены в базе данных по зна- 
"чям поля с именем TYPCODE (подпараметр SEQ), причем 

"•пускаются экземпляры сегмента с дублирующими значениями
10 поля (подпараметр U).
1 <“i ментом, подчиненным сегменту с именем Т У Р , является

1 ''опт с именем COLUMN, на что указы вает параметр PARENT =
*  ̂Р. Аналогично для сегмента COLUMN определены длина
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и ожидаемая частота. Следует подчеркнуть, что по и деологов  
СУБД ОКА соподчиненные сегменты связы ваю тся отношен и^И 
«один ко многим», т. е. в данном примере к аж до м у  экземнл^^Н 
сегмента ТУ Р может быть подчинено от 0 до 20 экземпляров с^Н  
мента с именем COLUMN. Б сегменте COLUMN н р и с у т с т в у и Я  
два поля: поле с именем DIAMETER длиной 4 байта и типом Я  
(двоичпое кодированное), которое является ключом уп орядочН  
вапия сегмента COLUMN и имеет уникальные значения (под|^Н 
раметры SEQ, U),  и ноле с именем ANYDATA, длиной 50 с и м в Л  
лов, начиная с пятого символа в сегменте. Б поле Ш АМЕТЕЩ  
будет содержаться число с плавающей точкой, задающее диаме^В 
колонного аппарата. Тип X для этого поля задан  но той простаЯ  
причине, что в системе ОКА но предусмотрен тип «плаваю щ ееН  
В поле ANYDATA может содержаться какой-либо п оясняю щ ей  
текст или данные в символьном виде. Следующий опера то Д  
SEGM определяет сегмент с именем СНАВАСТ, подчиненные 
сегменту с именем COLUMN. Этот сегмент состоит из д ву х  п о л е Я  
поля NAME символьного типа длиной 50 байтов, которое н вл ^ |  
ется ключом упорядочивания экземпляров сегмента CHAR АО 
с уникальными значениями и содержит название числово: 
характеристики колонного аппарата, и иоля DATA двоичног 
кодированного типа X длиной 4 байта, которое содержит числев 
пое значение характеристики (возможно, в плавающей форме)! 
Последний сегмент с именем DAT AS подчипен сегменту с и мене! 
СНАВАСТ и состоит из одного ноля ELEMENT двоичного кода 
рованного тина длиной 4 байта. Смысл этого сегмента заключаете 
в том, что он представляет собой вектор из нескольких (от 0 до 1C 
простых элементов, отражая тот факт, что характеристике; 
колонного аппарата с названием NAME могут явл яться  сраз] 
несколько числовых значений. И, наконец, операторы DBDGEN 
FINISH и END заканчивают описание структуры  базы дан ны я 
выполняя некоторые служебные функции. Вообще си нтакс|Я  
ЯОД СУБД ОКА аналогичен синтаксису я зы к а  ассемблер О Н  
ЕС ЭВМ. Причина этого проста: транслятор ЯОД системы OKJ 
реализован в виде набора ассемблеровских макроопределении 
а сами операторы ЯОД представляют собой макрокоманды ad 
семблера.

ЯОД СУБД ИНЭС значительно отличается от ЯОД систему 
ОКА, поскольку построен с использованием др уги х  концепции 
Описание базы данных «Аппараты колонные» на этом язык? 
представлено на рис. 5.11. Первый оператор DEFAULT прел  
ставляет собой оператор умолчания и применяется ко всему о н и  
санию, когда явно не указано каких-либо альтернатив. В данноч 
случае этот оператор предписывает сохранить нижеследую щ ий 
порядок вершин в дереве описания данных (ДОД), в п р о т и в н о *  
случае вершины ДОД были бы расположены в алфавитном а р  
рядке их имен.
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DEFAULT ORDER-YES;
АППАРАТЫ КОЛОННЫЕ: STRUCT(

ARRAY (  STRUCT/KEY» НАЗВАНИЕ, SKP-YES/(
H АЗВАНИЕ: CHAR/SIZ В - 50/ s 
Т ИГЬ ARRAY ( STRUCT/K SY- ДИАМЕТР/ (

ДИАМЕТР: REAL/SIZE-4/s 
КОЛОННА: STRUCT(

ХАРАКТЕРИСТИКИ: ARRAY/SIZB-50/(

STRUCT/KЕУв НАЗВАНИЕ ХАРАКТЕРИСТИКА 
НАЗВАНИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ: CHARj 
ДАННЫЕ: ARRAY/SIZE-10/(

REAL)) ) ) ) ) ) ) ) (  END;

Рис. 5 .1 1 .  Оипсаине базы данных «Аппараты колонные» па ЯОД сис
темы ИНЭС

Следующий оператор по синтаксису представляет собой полное 
исание структуры базы данных. Всей базе данных присваива- 

| с я имя «Аппараты колопные». «Аппараты колонные» — это 
| руктура, состоящая из одного элемента, который является  

ючевым массивом с ключом с именем «Название». Элементом 
но массива является структура , состоящая из двух  элементов:

1 им вольного элемента длиной до 50 символов с именем «Название» 
■и является ключом поиска) и ключевого массива «Тип», Нара- 
' тр SEP =  YES задает оптимизацию физического размещения 
тнных на внешнем носителе, предписывая выделение данной 
Ф уктуры  в отдельпые блоки при переполнении дерева дапных.
I н ментом массива «Тип» является структура , состоящая из 
»ух элементов: числа с плавающей точкой размером 4 байта
именем «Диаметр» (этот элемент является ключом поиска) и 

Ц’мента с именем «Колонна», который сам является структурой.
I 1 Руктура «Колонна» состоит всего из одного элемента — клю

кою массива с именем «Характеристики».
Параметр SIZE указывает предполагаемое количество эле- 

'"■11 тов массива, эта информация используется при планировании
II 'ической структуры хранения с целью ее оптимизации. Каждый 
"'ментключевого массива «Характеристики» является структурой,

" ,(,тоящей из двух  элементов: символьной строки с именем «Название 
Ч'актеристики», которая является ключом поиска, и простого 

‘■“'сива с именем «Данпые» ориентировочной размерности 10, 
"'ментом которого является число с плавающей точкой. Пос- 
‘ Дний оператор END завершает описание структуры базы дан- 
ы*- Как мы видим, ЯОД системы ИНЭС имеет свободный формат

II правильную скобочную структуру , схожую со структурой
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язы ка  JI1ICII. В соответствии с такой структурой ЯОД транслятор 
с него реализован на языке рекурсивной обработки текст®  
РЕФАЛ. 4

Завершая обсуждение языков описания данных. <>i метим  
что выбор какого-либо типа ЯОД, по-видимому, не играет большое 
роли, поскольку определение данных, в отличие от их испол 
зовання, производится достаточно редко. Гораздо больший iiHfr 
терес представляют возможности ЯОД в части описания сложщ  
стр ук тур  и связей данпых.

Языки манипулирования данными делятся в свою очеред 
на две группы: языки, обеспечивающие элементарные операц» 
над данными (чтение, запись, удаление и т. д .) ,  т. е. собственн 
ЯМ Д, и языки высокого уровня, позволяющие в более или мене 
естественной форме формулировать запросы к СУГ>Д (нанрпмещ 
«Перечислить фамилии всех студентов, получающих повышенну; 
стипендию и имеющих возраст более 25 лет»), т. е. языки запро| 
сов (ЯЗ).

Рассмотрим подробнее языки манипулирования данным]Ц 
ЯМД, с которым работает программист, должен обеспечивав 
ему элементарные операции над логическим представлениег 
данных. Функцией ЯМД является интерпретация логической 
вызова на уровень физического управления данными в соответс 
вин с моделью интерпретации, которая определяется схемо 
базы данных и ее отображением на структуры физического xpd 
пения, контроль полномочий источника вызова по доступу к дан  
ным, исполнение вызова, регистрация изменений базы данный 
в системном ж урнале. »

Очевидными элементарными операциями над данными нвлщ 
ются чтение и запись. Часто применяется такж е  операция удал 
ния данного. Из других элементарных операций приведем откры 
тие н закрытие базы данных, перемещение в иерархической после 
довательности данных (или движение в структурах  данных бе 
передачи данных). Операции чтения и записи сами но с е б е  н н л »  
ются достаточно сложными: например, ключевой массип можНЯ 
читать подряд или по ключу: записывать .можно на м е с т о .  у»яГ 
занятое каким-либо данным, или на пустое место (т. е. добавлять 
данные). Добавлять данные можно такж е по-разному: в н а ч а в  
массива, в конец массива или в середину массива, раздвигая 
составляющие его структуры .

Все это приводит к тому, что пока нет какого-либо ста н д а р та ;  
в отношении ЯМД и в каждой реально существующей системе 
имеется свой набор элементарных операций над данными. Форма 
ж е ЯМД в достаточной степени общепринята: это либо о п е р а т о р  
CALL (вызвать подпрограмму) в прикладной программе, либо 
оператор макровызова (например, макрокоманда в языке ас
семблер). Например, в СУБД ОКА следующий оператор в ы п о л н я е т  
элементарное действие: CALL PLIBET (3, 'G N ', FIELD, РСВ)-
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I ,тому оператору, записанному в программе на язы ке высокого 
.ini» ПЛ-1, над базой данных, определенной блоком коммуни- 

I n i i  программы РСВ, будет выполнена операция GN (get next — 
.читать следующий сегмент), а результат будет помещен в 
, менную FIELD. Цифра 3 означает число параметров, а
I liKT — подпрограмма в СУБД, которая выполняет функции 

; !,!■ Результат выполнения этой операции индицируется флаж-
II в блоке коммуникаций программы РСВ.
Пример использования язы ка  элементарных операций над 

,,Ii.iми в системе ИНЭС приведен на рис. 5.12. НМД в данном 
чае реализован в виде набора макроопораций язы ка  ассемблер, 
шеденный фрагмент программы читает из базы даппых «Аппа-
1.1 колонные» значение массы роторно-дисковой колонны с

I метром 200. Это производится следующим образом. Команда 
\|{Т начинает любую программу па языке ассемблер. Макро- 
,п1да ACS с меткой OPEN получает память под управляющий 

.к базы данных (STORE =  GET), заносит его адрес в поле 
\SE и открывает базу данных по (1(1 — именам ДОД и дерева 
пых. Следующая макрокоманда DCONK с меткой DOWN 
>н.шодит спуск по ветвям дерева данных в соответствии с траек-
■ ней, заданной в поле NAME. В ноле памяти с меткой NAME 
нитей составное имя вершины дерева, к  которой можно спу- 
п.ся. Это имя состоит из иерархической последовательности 
н вершин ДОД и значений ключа ключевых массивов. Сле
пая макрокоманда ACS с меткой READ производит чтение

текущей вершины дерева данных в область памяти с меткой 
I LD (двойное слово). Макрокоманда ACS с меткой CLOSE 

рмвает базу данных и освобождает память из-под управляю- 
1 "> блока (STORE =  FREE). И, наконец, команда END закан- 

;ает программу на языке ассемблер.
Как можно заметить, в различных СУБД подход к построению

1 ' 1Д осуществляется с принципиально разных позиций, причем 
ппца в синтаксисе и семантике различных НМД имеет гораздо 

шее значение, чем для  ЯОД.
Языки запросов находятся на более высоком уровне по своим 
Ложностям манипулирования данными. При использовании 

lv языков программисту не нужно детально описывать пере- 
'•'■ения в базе данных и другие операции. Вместо этого форму- 
'Уется условный запрос на данные, например: «Отобрать 
актеристнки всех колонных аппаратов типа «насадочные» 
■■аметром более 500 н менее 700 и вывести на печать». Этот 
1">с не является ,  конечно, примером какого-либо конкретного 

однако он хорошо демонстрирует основные черты всех ЯЗ 
И , 16—21]. По своим типам ЯЗ аналогичны ИОД, причем 

всего употребляются язы к разделителей (как  автономно,
II Де отдельного задания, так  и в виде оператора CALL в язы ках  

1’"1'Раммирования высокого уровня) и диалоговый язык.
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START

OPEN
• • •
ACS ABASE,R«( OPEN) , STORE.GET, DDNAME»( DOD, DD)

DOWN DCONK ABASE,NAME
READ ACS ABASE,R-,V-PIELD

CLOSE
• • •
ACS ABASE, R»C LOS Б, STORE-PREE

FIELD
• • •
DS D

NAME DC С 'АППАРАТЫ КОЛОННЫЕ.РОТОРНО-ДИСКОВЫЕ.'
DC С 'гОО.КОЛОННА.МАЦЦА. ДАННЫЕ/ '
• • • 
END

Рис. 5 .1 2 .  Фрагмент программы на языке ассемблер, иллюстри
рующий элементарные операции над данными и системе ИНЭС

BETTPLI: PROC ( РСВ) OPTIONS (MAIN);
DCL PUBET BNTRY(BIN PIXED( 3 1)  ,CHAR( 4) , , , )  ,
1 PCB1 BASED(PTR), 2 DBDNAME CHAR(8).........................
2 STADCOD CHAR( 2 ) .............2 PROCOPT CHAR(4)..................
1 ARGUMENT, 2 TYPSEWGM CHAR(8),
2 REQUEST CHAR(100) INIT(*(DIAMETER<200)' ) ,
WORK CHAR(54);

PTR=ADDR(PCB);

GOsCALL PHBET(4,'GU',WORK,PCB,ARGUMENT); . . . .  GOTO GO;

END BETTPLI;

Рис. 5 .1 3 .  Фрагмент программы на языке И Л-1, иллюстрирую
щий возможности ЯЗ системы ОКА

В качестве конкретных примеров рассмотрим ЯЗ СУБД ОКЛ 
и ИНЭС. На рис. 5.13 приведен фрагмент программы на я зы к е  
ИЛ-1, в котором используются возможности ЯЗ системы ОКА1 
Смысл этого фрагмента заключается в том, чтобы прочитать и< 
базы данных «Аппараты колонные» все сегменты COLUMN, 
в которых значение поля D1AMETEK меньше 200. Первый опера* 
тор программы определяет процедуру BETTPLI (это имя в си стем е
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(||, \ жестко зафиксировано) как  главную, имеющую один нара- 
,|, РСП, представляющий собой поле блока коммуникаций 
^граммы. Следующий оператор DECLARE описывает атрибуты 

ф ам етро в точки входа PLIBET (через эту точку входа вызывается 
\|Д СУБД ОКА), структуру  блока коммуникаций программы 
ф гум ен та  поиска. Блок коммуникации программы имеет зна- 

, к-льное количество полей, из которых показано только три: 
|(> имени базы данных DBDNAME, ноле кода завершения 
раций ЯМД STATCOD и поле режимов пользователя PROCOPT. 

\|н умент поиска состоит из двух  полей: ноля, в котором хранится 
(чение тина сегмента TVPSEGM, и поля REQUEST, в котором 

, чоднтся условие запроса. Символьная переменная WORK 
I ( .(назначена для приема экземпляров сегмента COLUMN.
( дующий оператор присваивания накладывает фиктивную 

I цию PCR1 на блок коммуникаций программы и дает возмож
ен п. обращаться к его полям. Следующий оператор вызова,
I ..... ш л ю щ и й с я  в цикле, помещает очередпой экземпляр сегмента
(O l. l 'M N , удовлетворяющий условию запроса, в переменную 
WORK. Смысл параметров процедуры PLIBET был пояснен 

шее. Последний оператор END заканчивает программу на языке 
И. 1-1.

Из приведенных примеров видно, что в СУБД ОКА функции 
' IМ Д и ЯЗ выполняет один и тот ж е процессор. В таком объеди- 
| пни имеются, конечно же, свои положительные и отрицательные 

Iкроны. К достоинствам следует отнести прежде всего унифи- 
1 "Пню программного интерфейса и уменьшение количества спе- 

альных языков, которые необходимо изучать. Главным недостат- 
| м такого объединения является необходимость знании какого- 
in'io язы ка программирования для составления даж е элементар
но запроса.

В отличие от ЯЗ ОКА в СУБД ИНЭС язы к  запросов реализован 
'Дельно, н им могут пользоваться и непрограммисты. Рассмотрим 
ростой пример запроса:

АППАРАТЫ КОЛОННЫЕ. (НАСАДОЧПЫЕ, РОТОРНО- 
ДИСКОВЫЕ)
ТИП. ALL! (ДИАМЕТР < 2 00 ) .  КОЛОННА. МАССА. (ДАН-
11 ЫЕ),
"«OUTST ( 'Г )

•тот  запрос предписывает распечатать информацию о массе 
‘‘х колонных аппаратов насадочного и роторно-дискового типа, 

“ 'а м етр  которых меньше 200. Составное имя в соответствии 
' концепциями СУБД ИНЭС записывается в порядке нормального 
“" 'ода  дерева данных (сверху вниз и слева направо) из названий 
1 РШип ДОД и значений ключа для ключевых массивов. Ключевое 
‘ово ALL обозначает перебор всех вершип дерева данных на
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MIXDAT
REPORT

DATA DICTIONARY KWANT-M 0 1 . 0 1 . 4 6  1 1 -2 7 .

МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 11*03* ̂  
К Р I  I  1
В PIL  R N D 1

Л
LINE LEVEL NAME FORM SIZE Y % I  и T

1 0 02 C0MP1 ASC 50 Y 90  N Y Y
20 02 C0MP2 ASC 50 Y 90 N Y Y
30 02 MIXTYPE ASC 1 Y 90 N N Y
40 02 LITNUMB ASC 3 Y 90 N N Y
50 02 LITVOL ASC 3
60 02 LITPAQE ASC 4
70 02 NUM POINT ASN 2
8 0 01  RG EXPER
90 02 X ASC 12 Y 90  N N Y

10 0 02 Y ASC 12 Y 90  N N Y
1 1 0 02 T ASC 12 r 90  N N Y
12 0 02 P ASC 12 Y 90 Я N Y
13 0 02 XYERR ASC 12
14 0 02 XYTYPE ASC 1
15 0 02 TERR ASC 12
16 0 02 TTYPE ASC 1
17 0 02 PERR ASC 12
18 0 02 PTYPE ASC 1

0 ERRORS

Рис. 5 .23 . Файл данных «Физико-химические свойства» (эксперимента л  ь ^ Н  
даппые но бинарному равновесию)

5 .4 .  Требовании к  СУБД для систем
автоматизированного проектирования

СУБД , используемая для создания БД в САПР ХТС, кроме о б щ н ь  
требований, предъявляемых к СУБД, должна удовлетворять и сие-^  
цифичеекмм потребностям.

1. СУБД должна обладать как  возможностями сопряжения 
с прикладными программами, так и возможностями диалоговом  
справочно-информационного обслуживания. Но своему характеру 
прнкладиыс программы САПР могут быть к ак  чисто расчетными,] 
работающими без вмешательства человека (например, программа 
решения системы уравнепий материально-теплового баланса), 
так  и диалоговыми, требующими достаточно частых «подсказок! 
человека, сидящего за удаленным терминалом (например, програм-
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MIXH0D
:r)groBt

DATA DICTIONARY KWAST-M 0 1 .0 1 .4 6  

МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР
11 -27 -85
1 0 :0 5 :0 9

u s * LZVEL NAMB FORM SIZE

10 02 COMF1 ASC 50

20 02 C0MP2 ASC 50

30 02 MIXTYPE ASC 1

«0 02 MODBL ASC 10

50 02 3UMPARM ASN 2

60 01 RO DATA

70 02 VECTOR ASC 12

90 01 DELTA

90 02 XMIN ASC 12

100 02 XMAX АЗС 12

110 02 THIN ASC 12

120 02 THAI ASC 12

130 02 PHIS ASC 12

140 02 PHAX ASC 12

150 01 ERROR
160 02 YBRR ASC 12

170 02 YTYPE ASC 1

180 02 TKRR ASC 12

190 02 TTYPE ASC 1

200 02 PERR ASC 12

210 02 
0 ERRORS

PTYPB ASC 1

К Р I  I  
В FIL R N D 
Y *  I  U Т

90 К Y Y
90 N Y Y
90 N N Y 
90 N N Y

5 .24 . Файл базы данных «Физико-химические свойства» (параметры мо- 
н'й по равновесию в бинарных системах)

11 анализа технологических структур). Назначение ЯЗ в САПР 
\ 1C — это решение в терминальном режиме справочпо-поисковых 
•Дач, возникающих в основном па этапе предпроектных разра- 
"ток. Кроме того, ЯЗ может быть использован и в прикладных 
фограммах как  ЯМД высокого уровня.

-• СУБД должна обеспечивать мультизадачную работу па об- 
"х базах данных без нарушения достоверности даппых. Это тре

бование в применении к  СУБД САПР ХТС имеет свою специфику. 
Редположнм, что функционирует некоторая САПР; одновремен-

Решается задача корректировки баз данных и комплекс расчет
а х  задач. Возможны две ситуации. Первая — в СУБД одновре- 
Н||»о  поступили запросы на корректировку данных и на выборку
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текущем уровне. Символ «!» называется симолом фильтра и чит 
ется «такой, что». Последовательность символов % OUTST ( ' I f  
означает вызов подпрограммы с именем OUTST, в качестве пар 
метра которой передается символ '1 ' .  В данном случае OUTST 
это стандартная подпрограмма, выводящая в поток SYSOUj 
стек отобранных данных в форме «Название вершины =  значение!

В приведенном примере запроса не показаны богатые возмог 
ности язы ка  Я З  СУБД ИНЭС. К таким возможностям относите 
средства сокращения записи запроса, описания рабочих поле; 
организации вычислений н вызова подпрограмм по их адресам

Иногда в СУБД, кроме ЯОД, ЯМД и ЯЗ , включают и процессе: 
язы ка  генератора отчетов [13, 14, 18]. Типичным примером такогУ 
процессора является  стандартный язык РПГ [22]. Другим язык 
выл! процессорол!, включаемым в некоторых случаях  с СУБД 
является  процессор язы ка  генератора программ ввода и контрол 
данных [13, 23].

В некоторых БД возлюжно наличие нескольких языков j 
одной и той же группе, например: два различных ЯОД, тр) 
различных ЯМД и т. д. Причины этого следующие: а) стремлений 
разграничить функции пользователя-прикладника и систелтог 
программиста (или администратора Б Д); б) ориентация ЯМ 
на различные языки програмлшронання высокого уровня; в) стрем 
ление создать семейство дифференцированных языков, учитывав 
ющих степень подготовленности пользователя. Опыт эксплуатации) 
Б Д , однако, показывает, что обилие языковых процессов СУБ^ 
затрудняет ее быстрое освоение и эффективное использование;

Администрация банка. Как и всякая  большая система, СУБД 
нуж дается  в постоянном обслуживании, в связи с чел! в СУБД; 
входят специальные обслуживающие програмлшые средства. Эти 
средства являются относительно редко используемыми програм-1 
мами, с помощью которых выполняется постройка СУБД, регистра
ция пользователей, установка атрибутов защиты данных, реоргаД 
низации баз данных, восстановление баз данных после сбоя с и а е -  
лш и т. д.

Поскольку БД предназначен для удовлетворения запросов 
людей н без них работать не может, его надо рассматривать не 
к ак  нрогралшно-информационную систе.му, а в более общем пла4 
не — к ак  организационно-техническую. Действительно, создание 
и функционирование БД поддерживается специальныл1 персона- 
лол1: администрацией БД и исполнительным нерсоналол! БД. 
В свою очередь, ад.министрацня БД состоит из групп администра
тора данных и администратора системы. Основные функции адми
нистратора данных заключаются в следующем.

1. Организация баз данных: выявление требований к данным, 
предъявляемых различны.ми приложениями; построение схемы 
базы данных; определение физической структуры  данных; руко
водство и участие в определении подсхе.м; загр узка  баз данных.
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2. Мониторинг: управление текущей работой, включая 
плдаиие специальных программ обслуживания баз данных 
но крайней мере на уровне постановки задач и разработки ал- 

I сфптмов); актуализация баз данных, управление архивированием;
правление восстановлением потерянных данных; наблюдения 

ia работой системы (ведение ж урнала и статистики, анализ функ
ционирования банка данных).

3. Реорганизация: определение необходимости реорганизации 
'>лз данных на основе анализа работы системы н (или) появлении 
1НИ1ЫХ требовании к данным; логическая реорганизация баз

лнных; физическая реорганизация баз данных; удаление не
используемых дапных и уплотнение используемого пространства 
носителей.

Очевидно, что администратор данных по своей квалификации 
т ж е т  и не быть программистом, однако он обязан быть специа- 
I петом в предметной области.

Функции администратора системы состоят в следующем: 
на основе изучения приложений, а такж е  требований админнстра- 
|<>р данных определяет необходимый состав программных ком
понентов ЬД, режимы их функционирования, качественные и коли
чественные параметры генерации, а такж е конфигурацию техии- 
чееких средств Б Д ; проводит генерацию программных средств; 
планирует выполнение работ на вычислительной установке; 
еуществляет сбор статистики об обмц>й работе вычислительной 
етановки и ее анализ; обеспечивает восстановление состояния 
истомы при возникновении сбоев; обеспечивает оперативное 
правление работой системы.

В свою очередь, исполнительный персопал производит обслу
живание технических средств БД, поготовку данных, обслужива
ние хранилища данных и т. д.

•>•3. Проектирование баз данных

1 издание базы данпых, удовлетворяющей текущим и перспектив
ным информационным потребностям пользователя (системы), 
низано с необходимостью выполнения нескольких этапов проек- 

пфования. Сюда относятся: разработка концептуальной модели 
предметной области, отображение концептуальной модели на 
"мическую модель данных, создание физической модели базы 

данпых. Эффективность функционирования БД в равной степени 
*ависит от оптимальности решения задач на каждом из этапов.

Проектирование концептуальной модели. Оно основано на
• нализе решаемых в рамках  САПР задач с точки зрения исполь
зуемой информации. На этом этапе необходимо систематически 
исследовать состав входных и выходных дапных каждой из прик
ладных программ, работающих совместно с базой, определить 
( овокупности данных и запросов, установить общеприемлемую
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S1ANDART DATA DICTIONARY KVANT-M 0 1 .0 1 .4 6  11-27 -85
RLP0RT МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 10 :05»31

К P I I
В FIL R N D

ИКЕ LEVEL NAME FORM 3IZB Y % I U T

10 02 VID A3C 20 Y 90 N Y Y
эо 02 TYPE ASC 20 Y 90 N N Y
30 02 QOST ASC 10 Y 90 1 Я Y
40 02 CHARMAIN ASC 12 Y 90 N N Y
50 02 CHARNAME ASC 20 Y 90 N N Y
60 01 R0 NEXT DAT
70 02 NAME ASC 20 Y 90 VN Y
80 02 VALUE ASC 12 Y 90 N N Y
90 02 UNITS ASC 10 .

0 ERRORS

Рис. 5 .2 5 . Файл базы данных «Технологическое оборудование» (типопь 
элементы)

ELEMENTS DATA DICTIONARY KWAKT-M 0 1 .0 1 .4 6  11 -27 -S5
REPORT МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 10 i 0 6 :0 8

К P I I
E FIL R N D

LINS LEVEL NAME FORM SIZE Y *  I  U T

10 02 ELTYPE ASC 20 Y 90 N Y Y
20 02 EL VID ASC 20 Y 90 N Y Y
30 02 ALGOHITM ASC 3 Y 90 N N Y
40 02 ELNUM ASC 3 Y 90 N N Y
50 02 INPUT ASS 2
60 02 OUTPUT ASS 2

0 ERRORS

Рис. 5 .2 0 . Файл базы данных «Технологические схемы» (типовые ал ем енты )

этих же самых данных. При этом может статься, что результат 
выборки будет неоиределен, либо выборка будет произведен* 
после корректировки, лнбо корректировка будет произведена;
п о с ле  вы б ор к и . В т о р а я  с и т у а ц и я  из к о м п л е к с а  ........югНьЦД
задач был сделан запрос на какие-либо данные, после чего зт«*Ш
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,  OWS DATA DICTIONARY KWAHT-M 0 1 . 0 1 . 4 6  11-27-85
?0R* ЦХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 1 0 :0 6 :2 1

К P I I
E PIL R N D

IS LEVEL NAME FORM SIZE Y % I U T

10 02 PLOW ASN 4 Y 90 N Y Y
20 02 SHEMA ASN 3 Y 90 N N Y
25 02 NUMFROP ASN 2
30 01 EG PROPETY
40 0 2 TYPE ASC 10 Y 90 N N Y
50 02 VALUE ASC 12
60 02 UNITS ASC 10

0 ERRORS

Гиг. Г).27. Файл базы данных «Технологические схемы» (потоки и их свой-
1 на)

НЕМА DATA DICTIONARY СТАЖТ-М 0 1 . 0 1 . 4 6  1 1 - 2 7 - 8 5
iFORT »ШИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 1 0 : 0 6 : 3 9

К Р I  I  
Е PIL R N D

LINK LEVEL NAME FORM SIZE Y % I  U T

10 02 SHEMA ASN 3 Y 90 Y N Y

20 02 NUMELEM ASN 3 Y 90  N N Y

30 02 INPUT ASN 3
40 02 OUTPUT ASN 3
50 01 RO INP

60 02  ‘ INPFLOW ASN 3 Y 90 N N Y

7 0 02 OUTELEM ASN 3 Y 90  N N Y

80 01 RG OUT
90 02 OUTFLOW ASN 3 Y 90  N N Y

10 0 02 INPELEM ASN 3 Y 90  N N Y

0  ERRORS

•’«с . 5 .28 . Файл базы данных «Технологические схемы» (данные по схеме^

8 В В Кафаров, В. II. Ветохин
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LITEHAT DATA DICTIONARY KWANT-M 0 1 .0 1 .4 6 11 -27 -85
REPORT МХТИ ЛАБОРАТОРИЯ САПР 10s0 5 :4 9

К P I I
Б PIL R N D

USE LEVEL NAME P0RM SIZE Y % I  U T

10 02 LI THUMB ASC 3 Y 90 Y N Y
20 02 AUTHORS ASC 60 Y 90 N N Y
30 02 NAME ASC 60 Y 90 H H Y
40 02 CITY ASC 20 Y 90 N Я Y
50 02 PUBLISH ASC 20 Y 90 N N Y
60 02 YEAR ASC 4 Y 90 N N Y

0 ERRORS

Рис. 5.29 . Файл базы данных «Литературные источники»

данные были оперативно откорректированы, а затем (возможно, 
через большой промежуток времени) уж е из другой программы! 
комплекса расчетных задач снова был сделан запрос на те же 
самые данные. В этом случае возможно привнесение ошиГжн 
в конечный результат расчетов, и полученный проект окажется 
к ак  минимум неоптимальным, а возможно, и вообще нереалнзуе4 
мым. Известные в настоящее время СУБД общего назначения более 
или менее хорошо справляются с первой ситуацией [10, 14), для 
обработки же второй ситуации необходимо принятие каких-либо 
дополнительных мер. Один из вариантов решения этой проблемы—I 
храпить в базе дапных для каждого данного системно поддерживав! 
мый и доступный прикладным программам счетчик обновлений 
данного.

3. СУБД должна иметь средства защиты данных от несанкцио
нированного доступа. Защита данных должна быть двух  видов: 
защита от изменения (при этом возможно только чтение д а п н ы х )  Я 
защита от чтения (при этом несанкционированный доступ к дан- 
ным вообще запрещен). В подавляющем большинстве известны*! 
СУБД обеспечивается парольпая защита данных. Однако в неко4 
торых системах функции защиты возложены на операционную 
систему, в других же системах защита осуществляется не на ур о вн е  
отдельного элемента данных, а на уровне хранимых совокуп* 
ностей дапных, в то время как  для СУБД в САПР ХТС желатель
на защита данных на уровне каждого элементарного д а н н о г о .'

4. СУБД не должна накладывать никаких ограничений на 
прикладные программы; желательно, чтобы она не и з м е н я л *  
базовый язык высокого уровня, на котором пишутся прикладные 
программы. Поясним это требование. Известны СУБД, к ото р ы е
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, ,),|дают свою «среду» в операционной системе [12, 16, 17]. При- 
, !адные программы либо «плавают» в этой среде, либо выпол- 
()1и)тся под управлением контроллера СУБД, т. е. являются под
программами СУБД. Естественно, что о выполнении таких про- 
рамм без СУБД даже не может быть и речи. Между тем такая  
пшеимость (или мобильность) прикладных программ очень важ- 

па для ускорения процесса создания прикладных программ, их 
,, гладки и скорейшего внедрения. Другой пример ограничений — 
t УВД, расширяющая базовый язык [18, 27]. Понятно, что приклад- 
„ая программа, написапная на таком расширенном и поэтому не
стандартном языке, не может быть выполнена без помощи СУБД. 
Исключением является использование аппарата для расширения 
оаыка, предусмотрепного в стандарте на язык (например, пре- 
процессорных операторов в языке ПЛ-1). В этом случае, изменяя 
, мысл расширяющих операторов, можно добиться мобильности
и, чодных текстов программ.

Г). СУБД должна поддерживать сложные структуры данных. 
Некоторые из известных СУБД поддерживают только иерархнче-
I кие структуры данных [10, 141; другие СУБД допускают сетевую 
щпанизацию данных, но при этом прикладным программам пере

потей только иерархические подструктуры [12, 17]. СУБД 
\111* ХТС должна допускать восприятие сетевой п циклической

с труктур данных прикладными программами.
С». СУБД должна включать в себя вспомогательные испецн- 

тические Д-чя САПР ХТС программы. Т ак , например, для запол
н е н и я  баз данных в некоторых СУБД предусмотрены программы 

ода данных И31. Эти программы читают входные документы,
' (готовленные вручную, производят форматпый и логический 

контроль и записывают данные в базу данных. Специфика баз 
и м и ,IX в САПР ХТС заключается в том, что многие элементарные 
шные взаимосвязаны, т. е. одно данное может быть определено 

"'| совокупности других, однако такие расчеты занимают слишком 
'•ого времени, чтобы производить их при каждом обращении 
данным. Поэтому целесообразно проводить такие расчеты толь- 
о д н и  раз — при заполнении баз данных. Это свойство баз данных 

САПР ХТС сформулировано в работе [28] к ак  «самозаполняе- 
пн'ть» баз данных. Пример — база данных «Физико-химические 

''"ойства*. При заполнении базы данных для каждого вещества 
"феделяются только минимально необходимые данные, а все 
"гальные данные рассчитываются специальными программами

II '-УВД . Другой вид прикладных программ, включаемых в СУБД 
' Ч1Р ХТС,— это программы, подсоединяемые к интерфейсу
1>аза данных—прикладные программы» и выполняющие специ

фические преобразования хранимых данных в форму, удобную 
д '«  прикладных программ, либо осуществляющие расчет каких- 
1И|><> данных, хранение которых в базе данных не является целе- 

‘ "образным. Вопрос о прикладных программах в силу их непо-

8*
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I
следственного отношения к САПР ХТС является чрезвычайно 
важным, поэтому рассмотрим его отдельно.

Прикладные программы. Из прикладных алгоритмов, которые 
можно включить в СУБД САПР ХТС, наиболее подробно разрабоЗ 
таны алгоритмы расчета физико-химических свойств [29 , 3o jJ  
Это объясняется тем, что, во-первых, физико-химические свойства; 
веществ в значительной степени взаимосвязаны, что отражен® 
в виде теоретических, полу- и полностью эмпирических зависимо! 
стей в большом количестве работ, например [31—331; во-вторых! 
физико-химические данные являются наиболее часто нспользуоА 
мыми в процессе проектирования, а их точность полностью о п р Л  
деляет качество проектирования. Следует отметить, что при р а я  
работке некоторых систем информационного обеспечения САПы 
ХТС [211, 341 основное внимание уделялось не организации :и|)фек| 
тивного хранения и использования данных, а составлению прп4 
кладиых алгоритмов расчета физико-химических свойств. В а ж н о в  
проблемой, возникающей при создании таких алгоритмов, ицл 
ляется определение круга  физико-химических свойств, взаимо4  
связанных друг  с другом, и поиск связывающих их зависимостей. 
Критерием оптимальности совокупности таких зависимостей сле
дует считать компромиссное удовлетворение одновременно не-1 
скольким требованиям: время расчета должно быть невелико; 
точность расчета должна быть к ак  можно более высокой; коли
чество исходных данных должно быть минимальным; исходные 
данные должны быть доступными.

Важнейшим требованием к алгоритму расчета физико-химиче
ских свойств является анализ распространения погрешностей 
в ходе расчета. Следует отметить, что стремление использовать 
БД в различных приложениях автоматизированного проектирова
ния ХТС значительно расширяет круг  необходимых фнзико-\им1м  
ческих свойств и поэтому задача определения такого круга ,  песлож-! 
ная для одного конкретного приложения (25), 341, становится весь
ма трудоемкой для отраслевого БД.

Другой тип прикладных алгоритмов, включаемых в СУБД 
САПР ХТС,— это алгоритмы оценки параметров. Необходимость 
в таких алгоритмах обусловливается, во-первых, стремлением 
к единообразию формы представления физико-химических свойств, 
а во-вторых, необходимостью обработки экспериментальных дан
ных с целью получения более компактной формы данных. Боль
шинство алгоритмов оценки параметров основывается на методе 
наименьших квадратов, тем не менее структура самих алгоритмов 
весьма сильно зависит от характера и свойств выборки данных. 
Т ак , например, для оценки коэффициентов полинома степени п, 
которым аппроксимируются температурные зависимости физико
химических свойств, достаточно решить систему линейных нор- 
мальных уравнений. Д ля  оценки коэффициентов уравнения АН- j 
туана , описывающего зависимость давления насыщенных паров j
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того компонента от температуры, предложен более сложный 
рационный алгоритм [35], в котором осуществляется пошаго-

ii поиск одного из параметров. На каждом шаге поиска при 
иксированном значении этого параметра значения остальных коэф- 
щиентон находятся решением системы нормальных уравнений. 

|>олее сложной задачей является оценка параметров моделей 
и фазного равновесия, например парожидкостпого. Нее сущест- 
ннцие в настоящее время модели парожидкостного равновесия 
I я юте я ш-отклнковыми, где т  — количество компонентов 
смеси. Каждый отклик представляет собой y t ( I*) где Yi —

, |ффициент активности i-ro компонента, а Р  — вектор пара- 
гров модели. Большинство исследователей, решая эту задачу,

, умеренно упрощают ее, явно или неявно объединяя т  откликов 
ай н , однако упрощение при этом получается лишь видимое, 
работе [361 показано, что суммарный отклик представляет собой 

южную многоэкстремальную функцию, поиск глобального 
фемума которой является  весьма трудным. Задачи такого 
ia целесообразно решать с помощью универсальных методов 
енкн параметров.
Сложным вопросом является такж е и выбор самих аппрокси- 

лрующих зависимостей. В некоторых случаях зависимости, ап- 
;><>ксимирующие экспериментально измеренные физико-хнмиче- 
';ие свойства, являются модельными, при этом возникает пробле

м а  ндартизации этих моделей. В других случаях , когда данные 
проксимируются какими-либо эмпирическими зависимостями, 
обходимо решать задачу выбора вида зависимости, оптимально 
пближающей экспериментальные данные, для каждого фнзико- 

(мического свойства. Известны попытки выбора таких зависи- 
н-тей [371, однако в целом использование полученных разнород- 
|\ даппых затрудняется. Поэтому целесообразен выбор какой- 

чбо эмпирической зависимости, аппроксимирующей оптимальным 
разом достаточно большое подмножество требуемых фнзико-хнми- 
скнх свойств. В работе [34] большинство зависимостей физико- 

!>мнческих свойств от температуры аппроксимировалось нолино- 
"альпыми уравнениями, однако выбор такой аппроксимации 
■'■т сделан не на основе анализа онтимальпости, а исходя из 
рактических соображений. В целом направление дальнейшего 
рчгресса в этой области заключается, очевидно, в использовании 
1 'айнов для аппроксимации физико-химических данных.

Д ругая  группа прикладных алгоритмов, включаемых в СУБД 
MIP ХТС,— это алгоритмы преобразования данных, хранимых 
1'Д, в более удобную для прикладных программ форму. Харак- 
Рчыми чертами таких алгоритмов являются их сложность, неза- 
" имость от решаемых САПР задач и привязка к  базам данных.

таким алгоритмам относятся, например, алгоритмы расчета 
' ‘ико-химических свойств смесей нескольких компонентов.

1 Руди ости, возникающие при создании таких алгоритмов, того жо
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порядка, что и для расчета физико-химических свойств чисть 
веществ: сложность выбора расчетных методик и повышенные тр 
Сований к качеству расчета.

Алгоритм расчета многокомпонентного равновесия такж е мо* 
но причислить к алгоритмам преобразования данных. В н асто я т  
время многокомпонентное равновесие рассчитывается обычно t 
основе бинарных равновесных данных, при этом накладывают^ 
очень жесткие ограничения на время расчета, поскольку j 
специфике проектирования массообменных процессов расчет ме< 
фазного равновесия является одппм из наиболее интенсивно а 
пользуемых алгоритмов. В связи с этим следует отметить рабо* 
[38, 39), в которых предложены методы расчета многокомпонен 
ною равновесия, значительно экономящие время.

К группе алгоритмов преобразования данных относятся также 
алгоритмы выбора технологического оборудования. Выбор обои 
дования при известном его типе обычно осуществляется по фпкЭ 
рованпому набору определяющих параметров и является в зн| 
чительной .мере автономным процессом в том смысле, что о 
в большинстве случаев не зависит от характеристик проектпруе- 
мого процесса. Гораздо сложнее задача определения необходимого 
типа оборудования, обеспечивающего минимальные затраты прщ 
заданной производительности. В лучшем случае эта задача ре* 
шается качественно с помощью логического анализа особенностей 
реализуемого технологического процесса и накопленного опытЛ 
в других же случаях выбор типа оборудования производится в зна
чительной степени интуитивно и в соответствии со сложившимися 
традициями. В то же время желательно, чтобы эта задача решалась 
численно с учетом количественных характеристик к ак  самого обо
рудования, так и технологических потоков и окружающей средЫЗ

И, наконец, последний вид алгоритмов преобразования дан! 
ных — это алгоритмы определения близости технологии в целоМ^ 
преобразующие всю совокупность данных о технологии в набоЯ 
чисел, и м ею щ и й  смысл координат технологии в технологической 
пространстве, однозначно соответствующий данной тех н о л о гам  
Основной трудностью при создании таких алгоритмов являете*  
построение такого технологического пространства, которое было 
бы метрическим, т. е. расстояние между двумя точками которого 
служило бы мерой близости двух  соответствующих те х н о л о г и й .

Итак, к р у г  прикладных программ, которые должны быть 
в обязательном порядке включены в СУБД САПР ХТС в силу Я** 
независимости от конкретных решаемых задач и сильной привязке 
к  хранимым в БД структурам данных, весьма широк, и разработке 
таких программ должна проводиться на едином системном поДХ°* 
де, который заключается в анализе используемых структур Да®1* 
ных с целью определения требований к базам данных в САПН 
ХТС.
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графической информации. Бурное развитие микроЭВМ сп осоЧ  
ствует появлению персональных терминалов, которые, нозмоЖяЯ  
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Глава 6
ТЕХНИЧЕСКИЕ СРЕДСТВА СИСТЕМ 

АВТОМАТИЗИРОВАННОГО ПРОЕКТИРОВАНИИ
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I  I,, I«»и у ЭВМ общего назначении составляют ЕС ЭВМ, изготов- 
I ||>1С и комплектуемые в рамках СЭВ. Их использование 

•1Я vh i '  (как и в других областях применения) перспективно бла- 
р hi программной и аппаратной совместимости всех моделей, 
г° .д.ности агрегирования исходя из требований пользователя. 
г< »15М составляют два подсемейства: ряда 1 и ряда 2. Первое 

И .мейство включает следующие модели: ЕС-1010, ЕС-1020, 
К : чгЧ ЕС-1030, ЕС-1040, ЕС-1050 и дополнительно ЕС-1022, 
Е(.ц||2. ЕС-1033, ЕС-1052.

F  г, КС ЭВМ-2 (ряда 2), являющейся дальнейшим развитием ЕС 
Ljjm 1. сохранены все достоинства предыдущей серии и, кроме 

0̂, „на дополнена новыми функциональными свойствами. Это 
„ 0 , п п е н и е  производительности и общей эффективности системы, 
уВ, ичение емкости оперативной памяти» повышение надежности 
сн, мы, дальнейшее развитие программного обеспечепня.
Г  Цл.кное отличие машин ряда 2 от машин ряда 1 состоит не 

только в улучшении параметров по быстродействию и объемам 
ОЗУ. но и в относительном удешевлении стоимости одной опера
ции. Например, если взять за единицу отношение производитель
но I к стоимости для машин ряда 1, то для машин ряда 2 этот 
ко ; фициент увеличен в два-три раза, а надежность этих моделей 
увеличена в два раза по сравнению с ЭВМ ряда 1. Это означает, 
ЧТ' машнпы ряда 2 в четыре-пять раз эффективнее машин ряда 1, 
т. одинаковый объем вычислительной работы машинами ряда 2 
выполняется в четыре-пять раз дешевле.
j Машины ЕС ЭВМ ряда 2 сохрапяют программную преемствен

но и, по отношению к ЭВМ ряда 1, но для эффективного исполь- 
80Н.11М1Я новых возможностей, заложенных в архитектуру этих 
но 'елей, требуется внедрение новых операционных систем. В от
личие от моделей ряда 1 во всех моделях ряда 2 предусмотрены 
•ч мратные и программно-аппаратные средства объединения этих 
матиц и многопроцессорные комплексы.

I! машинах ряда 2 более развиты средства дистанционного 
Р(" 'Уча, или, как  говорят, средства телеобработки. В частности, 
д • обеспечения возможности динамического распределения памя- 

ч но всех машинах ряда 2 аппаратно реализованы механизмы 
Г'Ртуальной памяти. Совершенствование программного обеспече- 

Р ,!;| уже сейчас позволяет практически снять ограничении по па- 
1 11 для ЭВМ благодаря введению концепции виртуальной 

""и . Существенно повышается и точность вычислений введепи- 
в ' 1 операций с Побайтовыми числами. Быстрое развитие нрограмм- 
х о обеспечения привело к тому, что на его создание идет нри- 
с "о !)()% всех трудовых затрат, связанных с созданием новых 

11111 вычислительной техники.
L0( т Рименени® интегральных схем н в первую очередь устройств 

' оянной памяти и программируемых логических матриц ири- 
к тому, что программы стало целесообразнее хранить не на
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магнитных дисках  или лентах, а  реализовывать в иптегральщ
схемах. Технические характеристики ЕС ЭВМ-2 приведе в табл. 6 .1 .

Таблица 6.1

Тип модели Страна- 
разраОотчик

КС-1015 
ЕС-1025 
ЕС-1035

ЕС-1045 
ЕС-1055 
ЕС-1060 
ЕС-1065

КНР
ЧССР
СССР

СССР
ГДР
СССР
СССР

Производи
тельность,
тыс, опера
ций/с

Объем опе
ративной 
памнтн, 
кбайт

Количество 
и скорость 
м ульти плек
сного кана
л а . кбагт/с

19—21 256 8x20
35-50 256 32x29

140—160 1024 3x30
2.10*

880 МО» 1 Х(12—40)
450 2-10» 2x40

1000 8.10» 1x500
5000 8.10» 4x700

11 СКОРО|»Ц, 

Mf.af.x (* 1

п «.»«»иоаШС6 развитие ЕС ЭВМ связано с развитием принципов 
организации ЭВМ четвертого поколения н направлено на удовле
творение требований перспективного использования вычислитель* 
ных машин в  многопроцессорных и многомашинных им пк пчель
ных комплексах п сетях ЭВМ при сохранении пршраммноЙ 
совместимости с ранними моделями.

Д л я  ЭВМ четвертого поколепия сгашпся задача не только 
повышения эффективности использовании процессора п внешних 
устройств (снижение затрат машинного времени на i рансляцию, 
сборку программ, редактирование), но н устранении «языкового 
барьера» м еж д у  пользователем и ЭВМ за счет применения про&| 
лемно-ориентиронанпых языков программирования.

Не так данно появились я п ч »  —---- ----------г — ...... .. плыков программирования.
Не так  давно появились новые типы вычислительных < р и тв, 

получившие название мини-ЭВМ. Среди них распространение поВ 
лучила система малых ЭВМ (СМ ЭВМ), которые но с т р у к т у р н о * '  
организации подразделяются иа два класса: с пн н рфпн чм 
(М-6000, M-G010, М-7000, М-60, СМ-1, СМ-2) и с интерфейсе®
«Общая шина» (М-400, СМ-3, СМ-4, Элект[....... Ш) II, :» л е к т ®
ника-100/16И, Электроника-100/25). В САПР наибольшее р а ^ Н  
странение получили ЭВМ второго класса как  базовые дли not трое*, 
ния интерактивных А Р М  проектировщика. Основныг ie\iiiriecK *w| 
характеристики мнни-ЭВМ приведены в табл. 6.2. М иии-ЭВВЦ 
нашли применение в c a u u v  nor»™.»»»—-----  «...«ri-cfuivi приведены в табл. 6 .2 . Мини-ЭВИ
нашли применение в самых различных областях благодаря ком
пактности, разветвленной сети терминалов, простоте эксплуатации* ■ 

Однако в тех областях, где ЭВМ используется для  в ы п о лн ен и я*  
фиксированных действий по установившимся программам, прв^И  
почтительнее использование микроЭВМ, основу которых соста**Щ
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Таблица 6.2

Параметры

Кдл> "’и'' (Й,1Т)
Е , ь 1 1. оперативной памяти, кбайт 
|рр, н о ш ен и я  операции . МКС
[ у j сложения 

IE т , умножения
м. передача оо кан алу нри- 

„оГ(, ю стула, кбит/с
: Ем> ь
■  л„М11П11Ы0 диски, Мбит 

I  л  мптная лен та, бит 
Спо, нпртуальной памяти  
Вол пость объединения в много- 
x a u i i i u e  комплексы

.М-100

16
64

5
38

400

32 ,5

Нет
Нет

см-3

16
128

5
40

400

СМ-4

16
256

3 ,9
35

600

3 2 ,5  | 3 2 ,5  | 30 | 30 
10“ д ля  всех типов

Электроника

100/И 100 1611

12
64

2 ,5
30

400

100,25

16
32

5
42

400

Нет
Нет

Есть
Есть

Нет
Нет

Нет
Нет

16
256

1 ,4
35

700

зо

Есть
Есть

ЛЯ' [кропроцессор с высоким уровнем интеграции (большая 
• «ш, i^Pibnan схема — БИС). Это электронный блок, функции 

ко фого заданы программированием по принципу постоянной 
памяти. МикроЭВМ отличаются от мини-ЭВМ уровнем программ
но! обеспечения, более низкой производительностью. В САПР 
ми ;ро!)ВМ используются для управления устройствами отображе- 

[ пин, ввода н вывода графической информации, т. е. используются 
в составе «интеллектуальных» терминалов. Технические характе- 

I Ри> т к и  отдельных микроЭВМ приведены в табл. 6.3.
I 1 'оычно микроЭВМ комплектуются периферийными устройст- 

Ва' ч типа дисплеев, графопостроителей, пакопителями на маг- 
К Ни I и и х гибких дисках, устройствами связи с объектом (УСО). 
И Микропроцессоры используются в виде отдельных встроенных 
I бл кин управления и технических средств САПР, таких, как  гра- 

"строители, устройства ввода и т. д. Развитие мини- и микро- 
■ '* ’ '1 открывает широкие возможности по созданию многопроцес- 
Г 1111,14 вычислительных систем, позволяющих более рациональ- 

" ‘«пировать выполнение отдельных подзадач в параллельном 
■ ^ ■ н м е  работы, что позволяет решать сложные задачи в десятки 

"Цтрее, чем на мощных ЭВМ.
L  нч> большее внимание уделяется созданию средств и методов, 
q" 1 печивающих удобные способы общения пользователя с ЭВМ. 

Ж ' н и ТСя эадача непосредственного доступа пользователя 
|( 'J через сети абонентских пунктов или терминалов. Насущная 

'"""ость в таких устройствах очевидна.
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Таблица 6.3

МикроЭВМ
Производи
тельность, 
тыс. опера- 
ций/с

М аксималь
ный объем 
памяти, 
кбайт

Тип лредстап-| 
ления чисел 
и разрядность!

Электрони
ка-60

НЦ-ЗД

НЦ-5Т

СМ/1800

С5-21

Искра-1262

Искра-226

250

100

400

100

300

30

10

Программное о б е е м И ц

56

64

64 -f- пи рту 
альная  
память

64

64

12

64

Двоичный, 
16-разряд- 

нын 
То же

Десятич
ный, 13- 

разрядный 
То же

I.. I' и 1 ' чГ>.|еЯ
I I . т с ,  ф оьос щ
II. I М. ,11 (1\|Г|.ц-р. 11ЛГИ 

11Л М, ДОС, ассембдЩ

Пейсик, I IЛ  М, а с с е |Д
лер
Бейсик, II.Ю С, асгемв 
лер
Бейсик с графмчеекпш  
операторами

Бейсик

Применение ЭВМ для автоматизации прооктно-констру^^И 
сних работ связано с обработкой графической информации на 
всех этапах автоматизированного проектировании — от ввод# 
данных в графической форме до вывода результатов в виде чертщ 
жей, графиков, диаграмм и т. д. Поэтому создание методов автом Д  
тизации обработки графической информации имеет большей 
значение для успешного применении ЭВМ при автома пмацин пр<щ 
ектных работ. Основными задачами в этом направлении являю т^^  
совершенствование и разработка существующих техн и чески ^ 'Я  
программных средств в рамках , создаваемых САПР.

По выполняемым функциям технические средства (ТС) м а ш в Н  
ной графики можно разбить на группы: устройства ввода, устро1И  
ства вывода, устройства ввода-вывода.

Автоматизация проектно-конструкторских и научно-исслеДОд 
вательских работ привела к  объединению разных устр о й ств  
в рабочее место оператора, связанное с ЭВМ и получившее назва-| 
ние терминала. В его состав входит электрифицированная пнШУ*! 
щая машинка для текстового общения с ЭВМ, д т  п о и ддн ' Ра*1 
фического общения с ЭВМ, чертежный автомат для докумснтнро*Я 
ванин промежуточных и окончательных результатов, устройств®! 
полуавтоматического или автоматического ввода графическое* 
информации, аппаратура дистанционной передачи данных и со - J 
пряжения с каналом ЭВМ, процессор (специализированную! 
ЭВМ) для управления устойчивыми терминалами и первнчновр 
обработки информации.
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I ̂
■  используемых графических устройств наиболее распро-
I I ны чертежные, которые работают либо автономно, либо
f1 ,m o  с ЭВМ. В гораздо меньшей степени используются
f( mi и устройства ввода.

■ I,,шинная графика развивается с началом широкой эксплуата- 
В  г | ( . :»ВМ, но за последние годы в этой области достигнуты na
f f  большие успехи, что по степени значительности ее срав- 
Е  ,г с электричеством. Человечество лишь начало привыкать 

щению с вычислительными машинами посредством текстов, 
рокое распространение машинной графики дало большие воз- 

„0 н ти для тесного взаимодействия между человеком и машиной.
Г родство представления информации в системах машинной 

гр, пки —  графический дисплей, управляемых от ЭВМ. Наиболее 
|>о< гранены графические дисплеи на электронно-лучевых 

тр> ' ках (ЭЛТ) двух  типов — запоминающих и с регенерацией. 
Эк| in запоминающей ЭЛТ покрыт слоем специального люмино- 
фора, фиксирующего изображение, «нарисованное» на нем элек- 
тр. ним лучом при небольшом постоянном напряжении. Запо
минающие ЭЛТ отличаются высоким разрешением и невысокими 
тр ованиямн к  объему памяти вычислительного оборудования. 
Од ко специфика их работы не позволяет стирать с экрана от- 
депные линии. Д ля  удаления линии или части изображения 
hi ч од имо  «стереть» изображение полностью и затем возобновить 
ег м а ненужного фрагмента. При использовании ЭЛТ с регене- 
р; н и изображение, нанесенное на экран электронным лучом, 
Д" ii.no быстро гаснет и его необходимо возобновлять (регене- 
р> mm,) с частотой 30 Гц или чаще. Такой способ отображения 
111 рмацин более глубок, но требует большего объема памяти,
4 | «запомнить» изображение. Меньшее распространение полу- 
41 плазменные дисплеи, которые представляют собой плоские 

hi из двух  слоев стекла, пространство между которыми 
l 8i' meiio газом, например неоном. М ежду стеклами находится 
В *1 | ■ а я сетка электродов. Подача напряжения на пересечения 

1 родов приводит к ионизации и свечению газа в данной зоне
HSI, 111,1.
I I  По способу формирования изображения различают векторные 

| ' 'астровые дисплеи. В векторном дисплее изображение разбн- 
f f '1' ни на отдельные линии и адресация осуществляется заданием 
I  Рдипат конечных точек каждой линии. Отрезки окружности

■' 11 ются центром и радиусом или координатами трех точек, 
j.’ |Мстровых дисплеях все ноле экрана представляет собой сетку , 
.j Дый узел которой есть элемент изображения («пиксел»). Элек- 
1( ||,,ый луч пробегает все поле строка за строкой, и изменение его 
й 'Неивности вплоть до полного гашения позволяет построить 

м>ю картину с тепями и полутенями. 
а„и Р|1мер°м растрового дисплея может служить бытовой ТВ- 

мв,|к .1 Основной недостаток растровых дисплеев по сравнению
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с векторными — изломанность линий («эффект лестницы») и 
дискретности изображении. Цветные векторные дисплеи поя 
лись сравнительно недавно: до этого многоцветные изображен 
удавалось получать только на растровых дисплеях.

В 1980—1981 гг. были продемонстрированы два типа трехме 
ных дисплеев, с помощью которых можно создавать объемные щ 
бражения, которые с различных направлений в и д и м ы  по-разно 
В первом из них используется виниловое зеркало, которое виб 
рует, меняя форму, с частотой 30 Гц. Изображение на экране Э 
синхронизируется с формой зеркала и, отражаясь в нем, прев 
щается в объемную картину. Во втором трехмерном дисплее, г 
носитель информации — вращающаяся панель светоизлучающ 
диодов, изображение осуществляется в соответствии с хпракте 
формируемого изображения н углом поворота панели.

Д л я  обеспечения обратной связи между человеком-онерато] 
и вычислительной .машиной в дисплее имеются устройства вво 
информации с рабочими органами в виде клавиатуры (ал ф ав и т  
цифровые и функциональные), управляемой сферы или ручки у 
равления. Проворачивая сферу рукой или двигая ручкой, опер 
тор перемещает на экране специальный символ-метку (или ма) 
кер), совмещая его с нужной точкой изображения. Волее удобн 
средство ввода информации — световое перо, представляющее ч 
бой высокочувствительный приемник света в форме авторучки и 
карандаша, который соединяется проводом или световодом д^ 
передачи воспринятого с экрана светового сигнала. При испо"7 
зованни светового пера адресация элемента изображения прою 
водится синхронизацией световых импульсов. Специальное про 
раммное обеспечение для систем машинной графики дает возмо 
ность оператору воздействовать на изображение разнообразные 
способами: пропорционально увеличивать или уменьшать ег 
размножать, поворачивать, изменять проекцию, деформировав 
в необходимом направлении и т. д. Из базы данных могут ьыз 
ваться готовые элементы изображения и символы.

Ввод графической информации в ЭВМ независимо от дисплее 
производится с использованием устройства оцифровки («д и ги та  
зера» или «сколки»). Лист бумаги с изображением, которое т~ 
буется ввести в ЭВМ, закрепляют на панели из оргстекла, под к  
торой проложена сетка тонких проводников. Обводя контуры из 
бражения специальным «пером», оператор меняет емкость ои~ 
деленных участков электрической сетки, и в машину п ередаю тся 
координаты соответствующих узлов.

Используются и другие способы оцифровки: э л е к тр о к о н т а к т , 
ный, электроакустический и т. д. Качество ввода и з о б р а ж е н и я  

обычно контролируют с помощью небольшого экрана, на котором  
воспроизводятся обведенные контуры, полученные обратным пре" 
образованием цифровых координат.

Д л я  получения постоянных копий изображений с экрана диС'
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„(•пользуются различного рода графопостроители, например 
в ;1 „,.тные или рулонные механические (в том числе многоцвет-
111.1 ,, такж е разнообразные немеханические устройства вывода
1.1 „ческой информации (электростатические, термографические 

t ) Применяют устройства регистрации изображений на фото-
" „ |;у. лазерные и ксерографические системы.
■  Помимо отдельных элементов, выпускаются комплексные си-
■  v!il машинной графики, в состав которых входят собственные 
Ej,, )ЦМ. алфавитно-цифровые н графические дисплеи, устрой- 
L  , и ,пряжения с центральной ЭВМ или информацнонно-вычис- 
Крт'ммюй сетью, средства ввода и вывода графической информа- 
-g,, и внешние накопители (на кассетах или гибких дисках). Та- 
к>(, цмнерсальные системы или автоматизированные рабочие мес- 
ЕГ, раторов получили специальное название «торики» (turnkey), 
что шачает полностью готовый и сданный в эксплуатации» объект. 
Они снабжаются полной совокупностью необходимого програм
м о ю  обеспечения.
Г  < и ионными графическими устройствами, используемыми в 

САi l l ’ , являются графопостроители, разработанные в рамках се
рит КС. ЭВМ.
I Программное графическое обеспечение САПР состоит из сле

ду щи\ уровней: базисного, функциональных пакетов программы 
и прикладных графических программ.

базисное программное обеспечение. Оно обычно состоит из 
негммьких основных подпрограмм и обеспечивает включение в сп
ет* п I рафических устройств ввода-вывода, их функционирование 
>< ■ -11*11 графическими данными.

( >но достаточно универсально и реализует основные операции, 
Шотрие позволяют получать чертежи, состоящие из наборов от- 
Р‘‘ о», прямых, д у г ,  символов (букв , цифр), а такж е  осуществ
лен. масштабирование и перемещение графических элементов. 

И>лн iKo его использование трудоемко для автоматического вычер- 
'пня сложных чертежей из-за необходимости многократного 

И| п.ломания этих программ в отдельности.
I „ ■ч'зисное обеспечение для графопостроителей ЕС-7051, ЕС-
V  1 КС-7053 состоит из шести программ, которые позволяют 
у 111 ->анать любую последовательность алфавитно-цифровых сим- 
I  " 11)11 (специальных символов, меток), обрабатывать массив 
JP  " Ч1ых данных для вычерчивания осей с указанием масштаба и 

"'•звания, вычерчивать последовательности точек, соединяя их 
Р ' 1м ;<ками прямых, выводить собственно графические данные. 

Функциональные пакеты программ. Они представляют собой 
"’Р ' рафических подпрограмм, обращение к которым осуществ- 

н"Тгя в программах пользователя, в основном написанных на 
| аы«е фортран.
, >нц обеспечивают черчение элементов различного рода: гра- 

К()в- систем координат, диаграмм н т. д.
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с векторными — изломанность линий («эффект лестницы») ИзЯ  
дискретности изображения. Цветные векторные дисплеи п оявВ  
лись сравнительно недавно: до этого многоцветные изображецД 
удавалось получать только на растровых дисплеях.

В 1980—1981 гг. были продемонстрированы два типа трехмелй 
ных дисплеев, с помощью которых можно создавать объемные изА 
бражения, которые с различных направлений видимы но-разном Д
' ■ Г I ш'||)ц*
рует, меняя форму, с частотой 30 Гц. Изображение на экране Э Л т  
синхронизируется с формой зеркала и, отражаясь в  нем, превра! 
щается в объемную картину. Во втором трехмерном дисплее, гдв 
носитель информации — вращающаяся панель светонзлучаим^Н 
диодов, изображение осуществляется в соответствии с х ар ак те р о в  
формируемого изображения и углом поворота панели.

Д ля  обеспечения обратной связи между ч ело в ек о м  операторов 
и вычислительной машиной в дисплее имеются устройства в в о д !  
информации с рабочими органами в виде клавиатуры (алфавитной 
цифровые и функциональные), управляемой сферы или ручки y i S  
равления. Проворачивая сферу рукой или двигая ручкой. о п е р »  
тор перемещает на экране специальный символ метку (или марн 
кер), совмещая его с нужной точкой изображения. Волее уд о б н о ! 
средство ввода информации — световое перо, представляющее с ^ ]  
бой высокочувствительный приемник света в форме авторучки и л и  
карандаша, который соединяется проводом или световодом д л В  
передачи воспринятого с экрана светового сигнала. При шпоЛ^Н 
зованни светового пера адресация элемента изображения произ
водится синхронизацией световых импульсов. Специальное прог
раммное обеспечение для систем машинной графики д а е т  нозмоЯ^В 
ность оператору воздействовать на изображение разноойра.шммШ 
способами: пропорционально увеличивать или уменьшать егоД 
размножать, поворачивать, изменять проекцию, деформироват* 
в необходимом направлении и т. д. Из базы данных могут вызы-J 
ваться готовые элементы изображения и символы.

Ввод графической информации в ЭВМ независимо от дисплея ! 
производится < использованием устройства оцифровки («дигЩ ^^| 
зера» или «сколки»). Лист бумаги с изображением, которое 
буется ввести в ЭВМ, закрепляют па панели из оргстекла, под К Ш  
торой проложена сетка тонких проводников. Обводя контуры и зо ®  
бражения специальным «пером», оператор меняет емкость о и р * Я  
деленных участков электрической сетки, и в машину п е р е д а ю т с я  « 
координаты соответствующих узлов.

Используются и другие способы оцифровки: з.о к i рокоитакт-Я 
иый, электроакустический и т . д .  Качество ввода и з о б р а ж е н и я *  
обычно кощролпруют с помощью небольшого экрана, на которо1̂ И 
воспроизводятся обведенные контуры, полученные обратным пр**' 
образованием цифровых координат.

Д л я  получения постоянных копий изображений с экрана дис-
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Д „ с пользуются различного рода графопостроители, например
111 щ етны е или рулонные механические (в том числе многоцвет-

V л такж е разнообразные немеханические устройства вывода
1,1 нческой  информации (электростатические, термографические 
fP j ) | |рнменяют устройства регистрации изображений на фото- 
" гику- лазерные и ксерографические системы.

■  П о м и м о  отдельных элементов, выпускаются комплексные си- 
машинной графики, в состав которых входят собственные

--------*---п м л п п о и  ЛГЛТППИ-
I м а п ш н н и п  1 р (1( |т п п , И v v v .w«  --------- г ---------------

. ili.M, алфавитно-цифровые и графические дисплеи, устрой- 
Т1 сопряжения с центральной ЭВМ или информацнонно-вычис-

и,ной сетью, средства ввода и вывода графической информа 
н , ,  (| цнешнне накопители (на i

\ ниверсальные системы или антиинтлприоапшас ----
----- получили специальное название «торики» (turnkey),

------------------- ----•“ ■■ -«uuu ij i l  u nurnjivaTailHIo объект.

pi *' i mioii сетью, средства ввода и пыоидп ■ ^
....... ипиппитйли (на кассетах или гибких дисках). Та-

КЯе унивеуЖюив»® __или автоматизированные рабочие мес-
п  , раторов получили специальное название «торики» (turnkey), 

-----------глтЛ|,ц5 и сданный в эксплуатацию объект.та ■ ■ I---- ■ -ЧТо шачает полностью готовый и сданный в эксплуатацию оОъект. 
Оки снабжаются полной совокупностью необходимого програм-От
мни о  обеспечения.

1 новными графическими устройствами, _______ „ ___
графопостроители, разработанные в рамках се-

нспользуемыми в

САI I’ . являются 
РН1 КС ЭВМ.
I Программное графическое обеспечение САПР состоит из сле- 

ду. щи v уровней: базисного, функциональных пакетов программы
и прикладных графических программ.

базисное программное обеспечение. Оно обычно состоит из 
не( о и.ких основных подпрограмм н обеспечивает включение в сн- 
cti ! > графических устройств ввода-вывода, их функционирование 
и leu графическими данными.

( 'но достаточно универсально и реализует основные операции, 
Котрме позволяют получать чертежи, состоящие из наборов от- 
Р'“ " 1. прямых, д у г ,  символов (букв , цифр), а т акж е  осуществ
ят 1 масштабирование и перемещение графических элементов.

И'Дн м;о его использование трудоемко для  автоматического вычер- 
41 " '" я  сложных чертежей нз-за необходимости многократного 
F '1 зования этих программ в отдельности.

Ч  1>''зисное обеспечение для графопостроителей ЕС-7051, ЕС- 
г  КС-7053 состоит нз шести программ, которые позволяют 
'*111;"»ать любую последовательность алфавитно-цифровых сим----— \ «Г, поПотппати МЯССИНJ ^ o i i  (специальных символов, меток), -------------  — -
ь '"диых данных для вычерчивания осей с указанием масштаба и
11  ̂ названия, вычерчивать последовательности точек, соединяя их 

■ >тР1‘зками прямых, выводить собственно графические данные. 
Функциональные пакеты программ. Они представляют собой 

а ...... графических п о д п р о г р а м м ,  обращение к которым осуществ
ляется в программах пользователя, в основном написанных на

■ к<* фортран.
''ни обеспечивают черчение элементов различного рода. ipa- 

*>" К()". систем координат, диаграмм и т. д.
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Представителями систем программирования графических 
ройств являются AVZET1, графор, PAD-ЕС, графический цаД  
ЕС ЭВМ, GHOST, GSP. е

Прикладные графические программы. Они ориентированы 1
вычерчивание определенных разновидностей деталей и узлов 
личного рода конструкций (проектирование операционной тех J  
логин, режущего инструмента, приспособлений и т. д.) Они с0̂ Н  
ж ат средства формирования чертежа со всеми условиями и обЖ 
печивают выполнение отдельных функций по его построен ийЖ

Так, например, ФАП-КФ ма.iп.<<>it.iниi.iii аппарат геомад. 
рического моделирования на основе компилятора с язы ка фортр2  
относится к  программным средствам геометрического моделяХ  
вання и автоматизации игр н представляет собой пакет nporpi^B 
на языке фортран. Пакет организован так , что по о тн ош ен ! 
к пользователю ФАП-КФ выступает в виде самостоятельщ 
го гсометрнчески-ориентнрованного языка, являющегося pac iM  
рением язы ка фортран геометрическими переменными (лнппяыЯ 
поверхностями первого н второго порядка) и операциями. Он щ  
жет быть использован в качестве языка программирования п Я  
создании геометрических блоков систем автоматического к о н с т р »  
рования и технологического проектирования, при разрабоЩ  
алгоритмов п программ решении < им.нмх геометрических за д м  
а также в ряде других задач, которые могут быть решены гео м етД  
чес к и м модел и рован нем.

Д ля решения этих задач в ФАП-КФ имеется более 200 геомеЯ 
рических операторов для определения геометрических объектов 
для осуществления различных действий над ними — перенос! 
вращения; объединения областей, эквидистантных и л ек ал ь н Л  
кривых; построения линий пересечения поверхностей, сечен^В 
проекций; аппроксимации кривых. ФАП-КФ содержит т а ю Я  
средства для анализа геометрических объектов и их пзапмн^Н 
расположения. Имеются операторы вывода графической инфоВ 
нации на устройствах отображения.

Базовый проблемно-ориентированный язык для описания г р в  
фнческой информации ОГРА-1 предназначен для описания граф В 
ческнх конструкторских документов и операций их формир<^Н 
ння в САПР.

Программы ОГРА-1 стыкуются с программами на я з ь п * !  
фортран, I1JI-1, ассемблер.

В языке ОГРА-1 выделен следующий набор графических обэд 
ектов: точка, прямая, отрезок, кривая второго порядка (в ч асЯ  
ном случае окружность) или дуга кривой, лекальная кривая* 
заданная точечным базисом, области, покрываемые ш тр и х о в к о й *  
алфавитно-цифровые и специальные символы, типовые изобрази0"! 
ння графического конструкторского документа, графические об'ыШ 
екты, являющиеся комбинацией любых перечисленных объектов,! 
геометрические образы изделий.



Глава 6. Технически!' средства САПР 241

I и „ прострвнвииым классом графических объектов являются ти- 
графические изображения, унифицированные по форме и 

°1' и,,копию линий и символов, фрагменты графического кон- 
Р1' , , ,|(К ко1 о документа.
сТ| ikiim образом, имеется достаточно развитое программное обес- 
Ld< н и е  средств машинной графики, которое можно применять в 

III’ При использовании существующих программ постоянные 
■ *  ,,„меч-кие изображения целесообразно применять на низких 
■Р , ,|>|Х разрабатываемого программного обеспечения. Это позво- 

и;,Навиться от лишних затрат машинного времени. Постоян
е н  графические изображения перерабатываются соответствую- 
WLs образом, например дчя масштабирования. Описания графи- 
ЧР(1,и\ изображений можно хранить в виде библиотеки типовых 
изо рмжоний. Программы формирования типовых изображений 
руд I. >чаются в программу автоматического вычерчивания, и после 
их выполнения по заданным фактическим параметрам можно полу
чай конкретное изображение. Эти программы могут быть написа
ны на рассмотренных выше графических языках с использованием 
алгоритмических языков высокого уровня, позволяющих макси
мально упростить подготовку программ.

6.1 Архитектура технических средств

Сок|и менные вычислительные средства представляют собой прог
раммно-технические комплексы, комплектуемые исходя из клас
са решаемых задач. Логическая структура ЭВМ позволяет изме- 
няп. набор как  технических, так и программных средств по мере 
накопления опыта работы. Изменение конфигурации ЭВМ обес
печивается стандартными устройствами обмена — каналами. 
Функциональная связь устройств ЭВМ представлена на рис. 6.1. 
К ' налам процессора через стандартную схему сопряжения (ин- 
W 'b 'i ic  инода-вывода) подсоединяются внешние устройства. 
Взаимодействие всего комплекса обеспечивается устройством уп- 
Р®11 "‘пин, расположенным в процессоре.
И 1 Антральной частью ЭВМ является процессор, предназначен- 
B j1*' для управления последовательностью выполнения команд,
V 1 'ннаацнн взаимодействия и функционирования системы. Не- 
В^'О'нмо от модели ЭВМ процессор выполняет одни и те же ло- 
Д ' 1 СКие Функции. Он обеспечивает адресацию основной памяти, 
И ^""'11110 и выдачу информации и программы, инициализацию ра- 
Uiiii" Ка|,алов» выполнение арифметических и логических опера- 
;и Производительность вычислительной системы характерн
ей я главным образом скоростью выполнения операций процес- 

I'1- т- е. его быстродействием. По скорости работы процессор 
И31 "сходит все остальные устройства. Поэтому повышение про- 
н |I( UlTe-ibHOCTH возможно за счет снижения времени его простоя 

Р1,°Д Работы (загрузки) медленных устройств.
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Выполнение операций производится с информацией, распо
ложенной в оперативной памяти. Ее объем наряду с быстродейст
вием является важнейшей характеристикой мощности ЭВМ. В за
висимости от модели емкость памяти изменяется в широких про» 
делах: от десятков килобайт (1 кбайт =  1024 байт) до нескольких 
мегабайт.

Наряду с оперативной памятью для хранения огромных мас
сивов информации используются внешние запоминающие уст
ройства. наиболее распространенными из которых являются я *  
копители на магнитных дисках (НМД) или гибких магнитных див 
ках (НМГД) и накопители на магнитных лентах (НМЛ). Емкости 
этих накопителей практически неограничена не только благодаря 
возможности подключения нескольких накопителей емкостью в не^ 
сколько десятков и сотен мегабайт, но и благодаря возможное^ 
смены ленты или пакета дисков.

К другим внешним устройствам ЭВМ относятся устройств*  
ввода-вывода типа дисплеев, графопостроителей, печатаю щ ие 
устройств и т. д. Обсеспечение взаимодействия процессора Я  
внешними устройствами возложено на каналы ввода-вы вода. 
Внешние устройства в значительной степени автономны, они Яв 
только выполняют непосредственно операции по переработке 
формации, но и обеспечивают правильность их выполнения. 
функции выполняются с помощью специальных канальных проЩ 
рамм для каждого внешнего устройства. По этим программам ° P j  
ганизуется взаимодействие внешнего устройства с процессор0*^ 
и выполнение собственно функций устройства.

11>, (личают два типа каналов — мультиплексный и селектор- 
I . (Сличающиеся возможностью подключения внешних уст- 

и различных по своим функциям и быстродействию. Муль- 
I  п'КСНЫЙ канал обеспечивает работу процессора с относительно 
В  , иными устройствами, такими к ак  ввода-вывода перфокарт, 

Этот капал имеет отдельные подканалы, к  которым могут
111 г початься другие внешние устройства, работающие каждые 
п"')1, и,мости или в мультиплексном режиме (через определенные 

времени). Селекторный канал обеспечивает работу с 
Е р 'и т е л ы .0 быстрыми внешними устройствами (например, ис- 

уницими магнитные диски, ленты н др.). Он имеет один под- 
п может работать только в монопольном режиме, т. е. толь- 

|кос одним устройством.
г Автоматизированное рабочее место. Широкое распространение 

Виол> ||()Т специализированные вычислительные комплексы на ба
зе jinini-ЭВМ, к которым относятся и диалоговые графические си
стемы (AI'M), предназначенные для выполнения операций, свя 
заны.! \ с вводом-выводом, редактированием графической н тек
стовой информации. Разработаны и серийно выпускаются комп-

Таблнца 6.4

i ил устройства АРМ-Р АРМ-М Кулон АРМ-С

tVcTp liK Tiw ввода С АП-6100 АП-6100
иер<1 карт
Накопитель на м агнит ЛП-5080 АП-3080 1130Т-5003 НМЛ-67
ных ICMT.IX
ГР« 'ческий дисплей эпг-см УПГИ ЗЭЛТ-15ИГ УГД-43-1

"'строитель ру- •Юнг .11, 1 *

(ЭП г-400)
ЕС-7252 ЭМ-721

'< т|>онтелы1лан -“ вТ' 1.1 II
ЕС-7251 ЭМ-722

кой' !,7 Щ" К гРафичес-
'"Формации

дис 1|‘|̂ н°-|И1фровой

'«Hi! ''"'"""УЩая л а 
да Для нвода-выво-

ЭМ-709 ПКГИ-0 ЭМ-719 ЭМ-709

НТ-340, ИТ-340, 15ИЭ-002 ПТ-340
ИТА-2002 НТА-2002

Консул-260 К онсул-260 К онсул-260 Консул-254

"ст»<) печати ДМ-180 ДМ-180, ДМ-180 ДМ-180
•Му, ДАРО
На, фил|*мограф
НЧ» (,1.'Тель на магнитна ках

1,1 мин н-ЭНМ

Карат
ИЗОТ-1370 ИЗОТ-1370 ИЗОТ-1370 ИЗОТ-1370

СМ-3, СМ-4 СМ 3, СМ-4 Электрони- Электрони
к а -100/25 ка-100/И

Ж



2'i'i II. Разработки системы автоматизированного проектирования Глава Г>. Технические сродства САПР 2.5

терминального

лексы технических и прогрЛ  
мных средств, такие, 
АРМ-Р (проектированне в д  
дио;*лектронике), АРМ-М (nJ  
ектирование в машипострЖ 
нии), АРМ-С (проектировав^ 
в строительстве), Кулон ( п р о ?  
тированне БИС) и ряд друмМ 
Ядром комплекса является 
ни-ЭВМ типа СМ-3, СМ-4, 3 i X  
троника-100 И. И роцессор^И  
ни-ЭВМ связан магистрали!) 
обмена как  с перифернйиЦЬ 
оборудованием, так и с процес
сором большой ЭВМ. Спеца§. 
лизация комплексов в значи
тельной степени определяется 
прикладным математическш 
обеспечением, ориентированна 
на выполпение расчетов нм«Е 
но в данной области. Что кас§* 
ется системного математнчесш- 
го обеспечения, то оно п р а к ж  
чески взаимозаменяемо. Т ехад  
ческие средства комплексов А Я  
приведены в табл. 6.4 [ 1 — 31Д  

Многомашинные ассоциации. Мировая практика н сп о л ь зо »  
ния ЭВМ заключается в создании многомашинных ассоциацВ 
с развитой системой коммуникаций, включая спутниковую с в я ж  
Эта тенденция сохраняется по мере появления все новых вычиН 
лнтельпых средств и обусловлена тем, чтобы более эффективно Д  
пользовать как  мощность ЭВМ, так и накопленное п р и к л а д н о е !*  
тематическое обеспечение. Существует три типа машинных асс*  
циаций: вычислительные комплексы, терминальные комплеКШ 
и вычислительные сети [4).

В в ы ч и с л и т е л ь н ы х  к о м п л е к с а х  все вхоДН 
щие в них ЭВМ выполняют единый информационный проце<Я 
Поэтому они, по существу, являются большими вычислитедМЧ 
ми машинами.

В т е р м и н а л ь н о м  к о м п л е к с е  объединяются а®  
на ратные и программные средства, предназначенные для обеспв 
чения взаимодействия пользователя и ЭВМ. Терминальный коМЧ 
леке (рис. 6.2) состоит из центральной ЭВМ, м у л ь т и п л е к с о р е  
модемов (М), каналов связей и терминалов (Т). Мультиплексор * 4  
полняет функции сопряжения канала ЭВМ с аппаратурой переДД 
чи данных. Мультиплексоры и терминалы взаимодействуют с 
налами связи (например, телефонной сетью) через специалЫ Н Я

Рис. 0 .2 . Структура  
комплекса

| пре разователи, называемые модемами. Они преобразуют Д н е 
пре ую информацию ЭВМ в аналоговую (непрерывную) и наобо
рот , одной вычислительной машине может быть подключено не- 
ско ко терминальных комплексов, в том числе другая  ЭВМ, эму- 
ли| м ая  иод терминал. Такие машины являются сателлнтными. 
Он могут выполнять, например, предварительную обработку 
дан IV и передавать центральной ЭВМ. Иод каналом связи мож
но нимать любой способ передачи информации на расстояние,
• п I ей т ем  случае телефонную линию. Терминальный комплекс 

j Пои ляет резко повысить эффективность обработки информации, 
П01 и.ку расширяет кр уг  пользователя ЭВМ и обеспечивает их 
ни родственный доступ к программному набору. Однако по мере 
У*' ''чения мощности ЭВМ и протяженности линий связи более 
эф' -минными становятся вычислительные сети.
I ы ч и с л и т е л ь н ы е  с е т и  (рис. 6 .3) не только ка-

Че' мню, но н количественно отличаются от терминальных ком-
[ ПЛ| он, поскольку их определяют следующие основные характе-

Ц11, ;|ки: большое число взаимодействующих друг с другом ЭВМ,
1 ’ Р' 'Нычайно большие вычислительные мощности, надежная и гиб-
|*а ’ нязь пользователя с мощностями ЭВМ, легкость расширения

В 0 'остн сети. Вычислительная сеть состоит нз абонентских вы-
I j.11' "тельных машин и связывающей их коммуникационной сети.

п'' мУ"икационная сеть образуется множеством коммуникацнон-
Вн и физическими каналами связи. Благодаря этому пользо- 
ра[' *' терминала любой абонентской ЭВМ имеет доступ к нрог- 
г и|||ым и техническим средствам других ЭВМ, причем оп может



240 II. Разработка системы автоматизированного проектирования

связываться с ними но единственным способом, что только по 
шает надежности сети.

В общем случае преимущества создания и эксплуатации с 
можно сформулировать следующим образом: 1) более рациона 
ное использование мощной вычислительной техники; 2) paed 
доступность для всех пользователей (хотя и рассредоточена 
программных средств, реально функционирующих на данный ^ 
мент времени; возможность быстрого аккумулирования новых 
тодов и систем, разработанных организациями к ак  данной, та: 
смежных отраслей; 3) естественный отбор лучших, с точки зрей 
пользователей, систем или программ и последующая их конце 
трация; 4) появление возможности использовании систем, в м  
большей степени отвечающих требованиям пользователя [5]. j

По способу работы вычислительные сети подразделяются 
три класса: сети коммуникации каналов, сообщений и пакетов 
Различие между ними заключается в способах установления св| 
зи между абонентом и другой ЭВМ. В первом случае передача ш 
формации начинается после установления связи (канала) на Btj 
протяжении коммуникационной сети между пользователем 
ЭВМ. Эта связь  должна оставаться неизменной в течение все 
периода сеанса передачи информации. Во втором случае перед! 
информации производится после освобождения одного из маги 
ральных каналов, позволяющего приблизить пользователя к  а 
нептской ЭВМ. Здесь коммутациопные машины выполняют р 
промежуточного запоминающего устройства передаваемой инфо 
мации до освобождения следующего канала . При коммутации Я 
кетов передаваемой информации длинные сообщения перед пе 
дачей их по коммутационной сети разбиваются на короткие пакет 
которые в местах назначения вновь собираются в сообщения. Бл 
годаря пакетированию снижаются требования по памяти к комм 
никационным ЭВМ и ускоряется их передача к месту назначен* 
Сети коммуникации каналов отличаются высокой надежностг 
и быстродействием. В настоящее время известен целый pi 
крупных вычислительных сетей, например АРА (университеты 
исследовательские организации США, Норвегии, Англии и П 
вайских островов), EIN (исследовательские центры Западной Ef 
ропы) и др. [6, 71.

G.2. Системное математическое обеспечение
Обеспечение возможности автоматизированного выполнения все 
необходимых при проектировании расчетно-конструкторских, чег 
тежно-графических и других работ возложено на п р о г р а м м п  
обеспечение. По назначению программное обеспечение САПР поД 
разделяется на с и с т е м и о е и п р и к л а д н о е .  На п е р в “  
возлагаются функции организатора вычислительного п роц есс*  
а второе определяет «интеллект» САПР.
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1’нс. G.4. Схема взаимодействия пользователя с ЭВМ

[ 1 ' нону системного программного обеспечения CAIIE' состанля- 
101 "Перационные системы ЭВМ н системы программирования для 

^•"Ритмических языков, используемых при создании и эксплуа- 
И 111’11 САПР. Оно поставляется вместе с ЭВМ к ак  ядро техииче- 
^ ° ‘ " обеспечения САПР, и пользователю нет необходимости в его 

работке, необходимо лишь выбрать нужные компоненты и по- 
■Р"ить некоторую конфигурацию их. Генерация системного
■ (\1|' -jjIIHH осуществляется операционными системами ЕС ЭВМ

Прикладное математическое обеспечение САПР определяет 
qg ’"'«пости системы по решению задач проектирования. Оно 
“  1110 разрабатывается применительно к конкретной области 

"'-Кения в виде отдельных программ и H1IH простой или слож- 
1 Фуктуры  (с собственной управляющей программой н срадст- 

“едепия диалога). Процесс взаимодействия пользователя
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Рис. 6 .5 . Состав ОС ЕС

и ЭВМ представлен на рис. 6.4. При правильной организации
числительн......  ........... (нсправпости оборудования, отсутИ
ошибок в программах) системное математическое обеспечение 
желании пользователя позволяет проводить расчеты в автом 
ческом режиме, а при наличии диалоговых средств пользовав 
на любом нх этапов может вмешиваться для внесения измене 
или уточнения отдельных моментов.

Основу системного математического обеспечения состав* 
операционная система (ОС ЕС или ОС СМ). Д л я  различных МО 
лей ЭВМ разработано несколько разновидностей ОС. В наиб" 
шей степени для решения задач САПР приспособлены ОС с ра 
лен нем времени. Состав операционной системы ЕС ЭВМ предс^ 
лен на рис. 6 .5. В зависимости от режима работы можно выдел 
три уровня ОС: для пакетной обработки заданий, для пакетной 
работки с мультипрограммированием, для работы в режиме 
деления времени.

П р и  п а к е т н о й  о б р а б о т к е  на входе вычис 
тельной системы имеется пакет (пабор) заданий, последовател 
выполняемых ЭВМ. Каждое задание может использовать все 
сурсы системы за исключением некоторого объема оперативИ  
памяти, постоянно занимаемой резидентной частью ОС. Пакет® 
режим работы позволяет исключить простои процессора за с 
отстранения пользователя от ЭВМ (задания выполняются а в т о  
тически по управляющим операторам ОС) и частичного совМ 
■цения операций ввода-вывода и работы процессора. Одя1Г
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х ограниченного доступа к ЭВМ, многократности коррекции 
р с ' ,ммы и большого числа выводов на этапе отладки програм- 

, , р аты  времени на решение задачи могут быть значительными, 
>*,J ' ice пользователь не имеет возможности вносить оперативно 
Ж , н и я в  программу.

.жышепия эффективности использования вычислительной си-
I  ‘ можно достигнуть, во-первых, за счет сокращения времени 
сТ\ он процессора и, во-вторых, за счет сокращения времени
V  ||1ИИ решения в режиме пакетной обработки. Классическим 
К , м ром повышения производительности ЭВМ является много- 
Р д , , , м.мный режим, или м у л ь т и п р о г р а м м н р о в а -  
Е ь , И дея этого метода состоит в том, что ЭВМ настраивается на 

|ц‘меппое выполнение ряда задач, каж дая из которых запи
ске! ч асть  оперативной памяти. Поскольку большинство внеш
них 1 Р"йств может работать в автономном режиме после загруз-
ки ....... .. канала, то совмещением работы внешних
уЬршк тн н процессора можно достигнуть максимальной загруз
ки | н дн его . Как только одна из программ приостанавливается 
для мполнепия, например, операции ввод-вывода, процессор пе- 
рек чается на выполнение другой программы, тем самым исклю
чав1 ч врем я  его ожидания. Разделам памяти присваиваются уров
ни рпоритетности, которые и определяют последовательность 
пер мочения программ. Этот режим не предполагает непосредст-
.............  доступа пользователя к ЭВМ, так как в каждом разделе
чем, 1 in производится пакетная обработка программ. Однако за 
сч<1 |учшего использования оборудования время ожидания ре- 
шеч .я обычно сокращается по сравнению с однопрограммным ре- 
и®ч,.м. Разновидностью режима мультипрограммирования явля- 
етгн п а р а л л е л ь н а я  о б р а б о т к а ,  идея которой со- 
ст*111! н том, что переход от одной программы к другой произво
ди п и результате естественного прерывания (ожидания ввода- 
вы ia) и вынужденного переключения через короткие нромежут- 
кв !:р, \ц.||н, сравнимые со скоростью работы процессора. При па- 
Ра н.ной обработке программы выполняются по очереди в ко- 
Р® " промежутки времени и создается впечетление их одновре- 

'" ‘ о выполнения, тем более что результаты расчета выдаются 
В *1 онателю по мере завершепия каждой из них.
■  1 развитой формой многопрограммной работы является
‘ ч е л о н и е в р о м е н и. Идея этого режима работы со-
Т| -М -------  ш  _  .— 11 том, что ресурсы ЭВМ предоставляются большому числу 
' ‘ременно работающих пользователей благодаря наличию

■  ’ " ‘Рминалов. В этом случае совмещаются возможности муль- 
л, 111'<>ммировапия и параллельной обработки, а также добав- 
(| 11 непосредственный доступ пользователей к ресурсам ЭВМ 

""та в реальном масштабе времени. Разделение времени ста-
V 1'" и 
I  I .
Н >>;1CTi и основным режимом эксплуатации
■  и и своем совершенствовании затрагивает вопросы разработ-

вычислительных сис-
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ни не только специального математического обеспечения (ОС h 
деления времени), но и прикладного (обслуживания терминал 
обеспечения универсальности прикладных модулей).

Управляющая программа. Различные компоненты управл 
щей программы (см. рис. 6.5) выполняют функции подготовки 
числительной системы к работе и выполнение этих работ в авто 
тическом режиме. После выполнения программы начальной 
грузки ядро супервизора находится в оперативной памяти и на

Риг. 6 .6 . Система программирования

нается подготовка и выполнение вычислительного процесса. П 
готовка заключается в установлении конкретной конфигурап 
ЭВМ (устанавливается список устройств, отводимых для вып® 
нения данного задания), вводе задания и инициировании рабо 
В процессе выполнения задания обеспечивается хранение, пои 
и обслуживание данных. Управляющая программа постоян# 
«следит» за прохождением задания, обеспечивая вызов в операти’ 
ную память необходимых компонент ОС. При необходимое 
оператор может вмешаться в этот процесс через пульт (дисплей)

Обрабатывающие программы. Эти программы составляют комц 
леке средств, обеспечивающих составление и отладку програм 
пользователя, т. е. систему программирования (рис. 6 .6). Сюд 
входят языки программирования, трансляторы, библиотеки стан 
дартных программ и средства отладки.

Я з ы к и  п р о г р а м м и р о в а н и я  являются одним и 
основных инструментов, которые предоставляют пользователю воаи 
можность использовать большинство других вычислительных нн  ̂
струментов, таких, как  язык управления, графические устройся 
ва, информационные структуры. По леере совершенствования тех 
нических и вычислительных средств соответствующим образом 
совершенствуются и языки программирования с тем, чтобы реа
лизовать эти достижения.

В настоящее время насчитывается несколько сотен языков 
программирования и число их растет по мере появления новых вы
числительных средств и систем программирования. Все это раз-i 
нообразие языков удобно классифицировать по степени зависи
мости от ЭВМ (табл. 6.5). Как следует из таблицы, все языки д 
лятся на машинно-зависимые и машинно-независимые. К первый 
относятся языки, в большей (мнемокоды) или меиыней степенД
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Таблица 6.5

Ягшк программировании Тип транслятора

М аш ннно-зависннын 
си стем а  ком ан д  
маш ннно-ориентнрован-
ннй
мнем окод
м ак р о язы к

Ассемблер
Макроассемблер
Компилятор
Генератор

Без транслятора 
То же

Процедурно-ориентированный
11 роб лемно-ор нент и рован н ый

( , к роя лыки) связанные с машинными, т. е. использующие си
стему команд ЭВМ. Наиболее распространенным иа этой группы 
я 1яется язык ассемблер, который используется в основном в ка- 
ч тве языка системного программирования. Он позволяет полу- 
ч,|Ц. высококачественные по быстродействию и используемой па- 
учти программы, однако труден в освоении.

Процедурно-ориентированные языки являются основными язы
ками описания алгоритмов и имеются в математическом обеспече
нии всех современных ЭВМ. Сюда относятся такие языки, как 
' псик, фортран, алгол, кобол, 1IJI-1. Будучи почти независи
мыми от конкретной вычислительной машины, они приближают
ся по синтаксису к естественным языкам.

Наличие нескольких языков в ОС обусловлено рядом причин.
I " первых, каждый из них имеет основную область применения,
1 и1 он наиболее эффективен. Во-вторых, хронологически языки 

являлись в различное время, каждый как более совершенный.
I 1 гественно, среди потребителей они находили своих привержеп- 
чев и использовались по мере освоения все шире и шире при раз-
чГютке ППП. Наконец, при появлении более совершенного язы- 

>"< программирования перевод имеющихся программ па него свя- 
" i со значительными затратами труда высокой квалификации. 
Ьч мотря на ряд недостатков, фортран имеет наибольшее распро- 

' ‘ Ранение, хотя современные языки высокого уровня позволяют 
чппывать алгоритмы более естественным путем. Среди языков 

ч.юокого уровня при разработке САПР на ЕС ЭВМ широко нс-
11,1 н.зуется I1JI-1, обладающий рядом преимуществ перед другими
II ‘мкамн как по синтаксическим средствам, так и но возможно-
г,'м переработки больших объемов информации. Однако для ми-

11а- и микроЭВМ этот язык, за редким исключением, не реализо- 
U1. и в качестве основного языка используется фортран.

САПР предполагают использование двух языков: языка управ- 
" " и я ,  с помощью которого пользователь управляет работой
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ки пе только специального математического обеспечения (ОС 
делении времепи), но и прикладного (обслуживания терминал 
обеспечения универсальности прикладных модулей).

Управляющая программа. Различные компоненты управл 
щей программы (см. рис. 6.5) выполняют функции подготовки 
числительной системы к работе и выполнение этих работ в авто 
тическом режиме. После выполнения программы печальной 
грузки ядро супервизора находится в оперативной памяти и на

Рис. 6 .6 . Система программирования

нается подготовка и выполнение вычислительного процесса. По 
готовка заключается в установлении конкретной конф нгура^ 
ЭВМ (устанавливается список устройств, отводимых для вып 
нения данного задания), вводе задания и инициировании рабо 
В процессе выполнения задапия обеспечивается хранение, пои 
и обслуживание данных. Управляющая программа постоянн 
«следит» за прохождением задания, обеспечивая вызов в оператиг 
ную память необходимых компонент ОС. При необходимое 
оператор может вмешаться в этот процесс через пульт (дисплей)

Обрабатывающие программы. Эти программы составляют комп 
леке средств, обеспечивающих составление и отладку програИ! 
пользователя, т. е. систему программирования (рис. 6 .6). Сю> 
входят языки программирования, трансляторы, библиотеки стан 
дартных программ и средства отладки.

Я з ы к и  п р о г р а м м и р о в а н и я  являются одним и 
основных инструментов, которые предоставляют пользователю вой 
можность использовать большинство других вычислительных ИНН 
струментов, таких, как  язык управления, графические устройст 
ва, информационные структуры. По мере совершенствования тех 
ническнх и вычислительных средств соответствующим образоЦ 
совершенствуются и языки программирования с тем, чтобы реа
лизовать эти достижения.

В настоящее время насчитывается несколько сотен языкои 
программирования и число их растет по мере появления новых вы
числительных средств и систем программирования. Все это раз-i 
нообразие языков удобно классифицировать по степени зависи
мости от ЭВМ (табл. 6.5). Как следует из таблицы, все языки де
лятся на машинно-зависимые и машинно-независимые. К первым' 
относятся языки, в большей (мнемокоды) или меньшей степени*
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Таблица 6.5

Язык программировании Тип транслятора

Мл шн нно-завис ииый 
система команд 
маш инно-ориентнрован 
ВЫЙ
мнемокод
м акроязы к

Ассемблер
М акроассемблер
Компилятор
Генератор

Без транслятора 
То же

Процедурно-ориентированный
II роблемно-ориентированный

( пфоя.шки) связанные с машинными, т. е. использующие си
с т е м у  команд ЭВМ. Наиболее распространенным из этой группы 
>i 1 ноте я язык ассемблер, который используется в основном в ка- 
ч тве языка системного программирования. Он позволяет полу- 
<1.1 п> высококачественные по быстродействию и используемой па- 
v in программы, однако труден в освоении.

Процедурно-ориентированные языки являются основными язы
к а м и  описания алгоритмов и имеются в математическом обеспече
нии всех современных ЭВМ. Сюда относятся такие языки, как 

шик, фортран, алгол, кобол, 1IJ1-1. Будучи почти независи
м ыми от конкретной вычислительной машины, они приближают-
< и по синтаксису к естественным языкам.

Наличие нескольких языков в ОС обусловлено рядом причин.
I п е р в ы х , каждый из них имеет основную область применения, 

он  наиболее эффективен. Во-вторых, хронологически языки 
являлись в различное время, каждый как более совершенный.

I пттвенно, среди потребителей они находили своих нрнвержеп- 
"в и использовались по .мере освоения все шире и шире при раз
мотке 11IIII. Наконец, при появлении более совершенного язы- 

к < программирования перевод имеющихся программ на него свя- 
"I со значительными затратами труда высокой квалификации. 
1| < мотря на ряд недостатков, фортран имеет наибольшее распро-

I 'Ранение, хотя современные языки высокого уровня позволяют 
'писывать алгоритмы более естественным путем. Среди языков 
•чсокого уровня при разработке CAIIP на ЕС ЭВМ широко ис-
льзуется I1J1-1, обладающий рядом преимуществ перед другими

II пиками как по синтаксическим средствам, так и по возможно
г о  переработки больших объемов информации. Однако для ми-

||‘1' и мнкроЭВМ этот язык, за редким исключением, не реализо- 
И|- и в качестве основного языка используется фортран.

^АПР предполагают использование двух языков: языка управ- 
""и я , с помощью которого пользователь управляет работой
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программ, п языка программирования. Язык управления нг 
лее очевиден в интерактивпых системах, при его нспользо 
пользователь выражает свою половину диалога с ЭВМ. Этот 
особенно важен для интерактивных графических систем. Я 
управления большей частью специализированные и относя- 
проблемно-ориентированным. Разработка и применение та 
языка предполагает наличие обширного ППП или моделируг 
систем. В этом случае от пользователя не требуется глубокого 
ння вычислительной техники и языков программирования, н~ 
торых реализована система. Пользователь является специа.щ 
в области решаемых задач, и его функции состоят в правил 
формулировке задачи и доведении се до системы.

Основой для разработки процедурно-орнептнроваппого я 
служит какой-либо язык программирования. Это может быть 
шинно-зависимый или процедурно-ориентированный. Обычн 
разрабатывается на основе того языка, на котором реализо 
система. Этим достигается его независимость от ЭВМ и пр 
усовершенствования на любом уровне.

Т р а н с л я т о р  в системе программирования выпо 
роль посредника между входным языком (обычно процед 
ориентированным) и выходным (машинным), преобразуя си 
лическую запись программы в последовательность команд I  
От совершенства транслятора зависят такие показатели прог 
мы, как  быстродействие, компактность, оптимальность вып 
ния вычислений с точки зрения накопления погрешностей.

Обязательным элементом системы программирования явля 
б и б л и о т е к а  с т а н д а р т н ы х  п р о г р а м м .  1 
представляет собой пакет программ наиболее широко испол 
мых методов решения, например задач вычислительной ма 
тики. Библиотека доступна всем пользователям системы и шв 
используется при составлении прикладного математнчес 
обеспечения.

Пользователь, разрабатывающий программу, большую ч 
времени тратит на ее отладку и выявление ошибок. В целях 
жепин затрат времени на отладку в системе программирова 
имеются средства диагностики ошибок, выявленных при i f  
сляции, а также некоторых ошибок при выполнении програ 
(например, делеппя на нуль, зацикливания отдельпых час 
программы и т. д .). Комплекс программ диагностики с о с т а в л  
с и с т е м у  о т л а д к и .

Разработка САПР в большей степени зависит от наличия 
витых ОС. Это прежде всего связано с необходимостью вза 
действия пользователя с САПР. Взаимодействие обусловлено 
рационной природой проектирования, наличием итерациои®  
«контура» включающего пользователя и ЭВМ. Пользователь 
дает параметры для расчета и на основе полученных р езул ь та  
вносит изменения. Этот процесс будет более эффективным при
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ii ,аимодействующих ОС. Требование практики решения за- 
,„)1‘Ктировавия находит отражение в постоянном сонер- 

Д®4 онании ОС, наделении их качествами, оПлегчающимп взаи- 
tfie" ntiie пользователя — неспециалиста в области вычисли
мой j- техники с САПР. К таким свойствам ОС можно отнести 
ЩР\ организации больших информационных систем (файлов), 
>1(' ,'Ш'тво и простоту организации операций ввода-вывода чне- 
f°l" ,1 графической информации, надежность операционной си- 

оперативность взаимодействия системы пользователь— 
(Т\П1 ' '«(вместимость пакетной обработки заданий и в режиме 

,к| пиного взаимодействия, развитую систему отладки и ре- 
монапня. Нее большее применение в САПР находят мини- 

g “BNl хотя они имеют существенный недостаток, обусловленный 
R r „  пли ОС. Причина этого состоит в стремлении произво
дите i"ii НИМ создавать ОС, ориентированные на малые объемы 

пам: ^I j l  : м к ii о б р а б о т к и  г р а ф и ч е с к о й  и н ф о р- 
м а и и в САПР развиваются в основном по двум направлениям: 
на б,( г алгоритмических языков типа фортран, ПЛ-1, алгол с ис- 
по.и намнем механизма подпрограмм для вывода заданных гра- 
фич! ких изображений, состоящих из таких элементов, как точ
ка, прямая, дуга , окружность, текст и т. д .; и путем расширения 
алг»!ритмических языков добавлением новых синтаксических эле- 
меи для описания графической информации компактным обра- 
зоя Применение подобных языков неудобно в том смысле, что для 
кая, uni конкретного документа необходимо составлять новые 
про раммы, что требует высокой квалификации в области про- 
гра мирования. Более рациональпым является направление по 
созданию проблемно-ориентированных графических языков для 
°пи I н ii я объектов различной геометрии: объектов ортогональной 
rfOMi трин в двухмерном и трехмерном пространстве (прооктиро- 
в*|'|ц зданий и элементов зданий, компоновка и размещение обо- 
РУ.' намин); объектов, ограниченных гладкими поверхностями вто- 
Р®1 и oo.'iынего порядка; объектов, получаемых в технологии ре- 
34,11111 (например, машиностроительных конструкций) [8—10).
В  Для построения таких языков используются следующие под- 

хосстановленне геометрического образца из двухмерных гео- 
•три 'кских изображений — проекций объекта, перемещение

■  ̂  Хм, рпого объекта (образующей) по некоторой траектории н 
Ч'1 м* 'ование объемных базовых элементов формы. В первом слу-
■ 1 11 памяти ЭВМ имеются все характерные точки проекции чер-
д. Детали и характеристики связывающих их элементов. Эти 

используются для восстановления структуры объекта в 
0( верном пространстве. Программное обеспечение строится на 

'' 1 Рафоаналитических методов, Но втором — для восстанов-
11 геометрии объекта необходимо иметь образующую тела вра-
11 11 закон ее перемещения, ii третьем случае образ объекта
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программ, п языка программирования. Язык управления Hai 
лее очевиден в иптерактнвпых системах, при его нспользов* 
пользователь выражает свою половину диалога с ЭВМ. Этот J  
особенно важен для интерактивных графических систем. Яа 
управления большей частью специализированные и относятс 
проблемно-ориентированным. Разработка н применение тад 
языка предполагает наличие обширного ППГ1 или моделируй 
систем. В этом случае от пользователя не требуется глубокого! 
пия вычислительной техники и языков программирования, на 
торых реализована система. Пользователь является спецпалц  
в области решаемых задач, и его функции состоят в правил] 
формулировке задачи и доведении ее до системы.

Основой для разработки процедурно-орнептировапиого яа 
служит какой-либо язык программирования. Это может быть 
шинно-зависимый или процедурно-ориентированный. Обычно, 
разрабатывается на основе того языка, на котором реализов  
система. Этим достигается его независимость от ЭВМ и и рос 
усовершенствования на любом уровпе.

Т р а н с л я т о р  в системе программирования выполн 
роль посредника между входным языком (обычно процеду 
ориентированным) и выходным (машинным), преобразуя сим| 
лическую запись программы в последовательность команд ЭВ 
От совершенства транслятора зависят такие показатели програ 
мы, как  быстродействие, компактность, оптимальность выпол] 
ния вычислений с точки зрения накопления погрешностей. Я

Обязательным элементом системы программирования являет 
б и б л и о т е к а  с т а н д а р т н ы х  п р о г р а м м .  Он» 
представляет собой пакет программ наиболее широко исполы»; 
мых методов решепня, например задач вычислительной мате* 
тики. Библиотека доступна всем пользователям системы и шире 
используется при составлении прикладного математнческо 
обеспечения.

Пользователь, разрабатывающий программу, большую чав 
времени тратит на ее отладку и выявление ошибок. В целях ей 
жепия затрат времени на отладку в системе п р о г р а м м и р о в а в  
имеются средства диагностики ошибок, выявленных при ! ран- 
сляции, а также некоторых ошибок при выполнении п р о гр а м в  
(например, деления на нуль, зацикливания отдельных час^| 
программы и т. д .). Комплекс программ диагностики с о с т а в л я в  
с и с т е м у  о т л а д к и .

Разработка САПР в большей степени зависит от наличия рЧ 
витых ОС. Это прежде всего связано с необходимостью в з а Л Ь  
действия пользователя с САПР. Взаимодействие о б у с л о в л е н о  и*Ч 
рационной природой проектирования, наличием итерационной 
«коптура» включающего пользователя и ЭВМ. П ользователь ■  
дает параметры для расчета и на основе полученных результат®  
вносит изменения. Этот процесс будет более эффективным при

ш  „чаимодействующих ОС. Требование практики решения за-
11,11 „актирования находит отражение в постоянном совер- 

|ЗаЧ овании ОС, наделении их качествами, облегчающими взан- 
U"1 шне пользователя — неспециалиста в области вычисли- 
l 0̂,1 jj техники  с САПР. К таким свойствам ОС можно отнести 
У 11, ,,, организации больших информационных систем (файлов), 
>-1<1 ,.цство и простоту организации операций ввода-вывода чис- 

и графической информации, надежность операцнопнои си- 
И ? .  оперативность взаимодействия системы пользователь— 
I J i , ,  совместимость пакетной обработки заданий и в режиме 
^ К р .п . швного взаимодействия, развитую систему отладки и ре-

......шипя. lice большее применение в САПР находят миии-
K gv  \отя они имеют существенный недостаток, обусловленный 
WnaC, п.ю ОС. Причина этого состоит в стремлении пронзво- 

>.и :»ВМ создавать ОС, ориентированные на малые объемы
(вамЛ I м к и о б р а б о т к и  г р а ф и ч е с к о й  и и ф о р- 

>1 а 11 п и 11 САПР развиваются в основном по двум направлениям: 
на 6 алгоритмических языков типа фортран, ПЛ-1, алгол с ис- 
пол! ванием механизма подпрограмм для вывода заданных гра- 
фич< ких изображений, состоящих из таких элементов, как точ
ка, прямая, дуга , окружность, текст и т. д .; и путем расширения 

| алгоритмических языков добавлением новых синтаксических эле- 
мен 'и для описания графической информации компактным обра
зом Применение подобных языков неудобно в том смысле, что для 
кая иго копкретпого документа необходимо составлять новые 
про >аммы, что требует высокой квалификации в области про
гра провапня. Более рациональным является направление по 
соз шин) проблемно-ориентированных графических языков для 
°П11 шин объектов различной геометрии: объектов ортогональной 
ге<>\ чрии |, двухмерном и трехмерном пространстве (проектиро- 
ьа| зданий и элементов зданий, компоновка и размещение обо- 

I РУДиклння); объектов, ограниченных гладкими поверхностями вто- 
И ®1 ч большего порядка; объектов, получаемых в технологии ре- 
В *11"11 (например, машиностроительных конструкций) (8—10].

-1 1 я построения таких языков используются следующие под- 
Ж®- “осстановление геометрического образца из двухмерных гео- 

Г 1 ' '" 'к и х  изображений — проекций объекта, перемещение 
'Ц'рного объекта (образующей) по некоторой траектории и 

НЦ' "ю вание объемных базовых элементов формы. В первом слу- 
“амяти ЭВМ имеются все характерные точки проекции чер- 

K l  ' чта.ш и характеристики связывающих их элементов. Эти 
используются для восстановления структуры объекта в 

о< ",|,,!°м пространстве. Программное обеспечение строится наI 1графоаналитических методой. Во втором — для восстанов
ив 1 ''ометрии объекта необходимо иметь образующую тела вра-

11 11 закон ее перемещения. В третьем случае образ объекта



строится комбинацией элементарных образов с помощью сп ец ам  
ных операций типа вычитания, объединения и т. д. При этомЖ* 
ментарные образы полностью определены геометрически и о р^" 
тированы в пространство.
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Глав» 7
HPilK.IV ШОК МАТЕМАТИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ j 

СИСТЕМ АВТОМАТИЗИРОВАННОГО ПРОЕКТИРОВАНИЯ

Математическое моделирование как метод исследования в насКЖ 
щее время получил широкое распространение и во многих a c n e j  
тах представляется разработанным. Сочетая достоинства т е о р в ®  
ческих и экспериментальных методов исследования, м а т е м а ш  
ческое моделирование позволяет не только исследовать явлен*® 
недоступные физическому моделированию (в силу сложности 
невозможности технической реализации), но п обобщать резУ^И 
таты на основе многократного использования модели и Д 
прогнозы о возможном поведении процесса при изменении 
деляющнх параметров (численный эксперимент). ^

Говоря о математическом моделировании, мы подразумевЯ| 
воспроизведение реально протекающих явлений на модели.

1
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I г1, т. е. соответствие результатов моделирования экспе- 
р*т" j |.t ,ь „ ы м  данным, полученным на реальном объекте, онре- 
р,,у (.'и уровнем знаний о процессе и обоснованностью приня-
Ц  'мутон ИЙ.
Т < пом математического моделирования является понятие мо- 

I математически формализованного представления знаний 
Г ;„ -1Ъ,ктс (математического описания), снабженного алгоритмом
о0, J, ния и реализованного в виде программы на некотором ал- 

ишческом языке. Важным является то, что, понимая явление 
исследователь имеет возможность сконцентрировать 

B e  nnie н а  доминирующих факторах явления (процесса), т. е. 
*£а , ,, роп ать последнее как бы в «чистом» виде, исключая «фо- 

[яовы< ’ :*ффекты путем принятия соответствующих допущений. 
L  ДОо.кет показаться, что чем ближе модель к действительности,

I iMiiee ее прогнозы и тем эффективнее, следовательно, управ- 
пенп “• •' сожалению, это не так. Реальный мир настолько обилен 
деталями, что, попытавшись построить математическую .модель, 
очен близкую к действительности, мы очень скоро запутываемся 
в п о г о н е  за  сложнейшими уравнениями, которые содержат не- 
изве» ные величины и неизвестные функции. Определение же 
этих функций ведет к еще более сложным уравнениям, с еще 
большим числом величин и функций — и так до бесконечности» 
|1|. Возможность описания объекта с необходимой точностью при 
сох 1> пении качественного соответствия является замечательным 
свой I ном модели, позволяющим применять последнюю на раз
личных (по степени детализации) уровнях исследования процесса 
(миг I и макроуровнях, на уровне отдельного аппарата и хи- 
мич к ог о  производства).
■ О е н о в у  математической модели составляет ее математическое 

°П|г 'ние — функциональное соотношение между входными (оп- 
Р®Д< 'тощими), выходными и управляющими параметрами объекта;

| У F ( X , U ) ,

Л®  ̂ . U — соответственно входные, выходные и управляю-
параметры.

И-̂ '.1 тематическое описание является отражением физической 
||цч1 (  ГИ пР°Чесса со свойственными ему особенностями н огра- 
с;ц| 11|1ИМн- Существует несколько подходов к составлению опи- 
Дет, ' сРеДи которых наиболее распространенными являются 
■ V ,1 м,|"ир()ваниый и стохастический.
Хи\|Г "рминированное описание строится на основе анализа 
сое "  к°й и физической сущности моделируемого объекта и 
Чес,- / 113 Фундаментальных законов и закономерностей хими- 
а„е кинетики, термодинамики, законов сохранения массы,
11 м ,, " <),!о Учитывает такие явления, как диффузию, тепло- 

"поренос, гидродинамику потоков.
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Стохастическое описание строится на основе статистичш 
вероятных соотношений между входными и выходными п я 
метрами объекта. Поскольку процессам химической технолм 
свойственна детерминированно-стохастпческая природа, более oq 
нованным описанием объекта будет такое, в котором о тр аЛ  
обе эти составляющие, причем последняя по своей природе о я  
жает нестационарность процесса, вызванную различием время 
пребывания элементов потока в аппарате, неравномерностью м 
проделения субстанции в объеме. В

Математическое описание типовых процессов химической ■  
нологии обычно выражается определенными классами уравнен! 
Это часто позволяет формализовать процесс его составления! 
существенно облегчает задачу разработки алгоритмов. 
того, принцип изоморфностп математического описания позвоВ 
в результате решения одной конкретной задачи получить ппф! 
мацню о свойствах целого класса объектов с аналогичными | 
тематическими описаниями. Подобным примером являются Я  
ференцнальные уравнения, описывающие различные по пряИ  
явления формально аналогичными соотношениями [2|: иерея 
количества энергии (закон трения)

т =  —\uUaldx (закон Ньютона);

перенос тепла (тепловой поток)

<7 =  —kdtldx (закон Фурье); ■

перенос вещества (поток вещества) 
qb =  —Ddcldx  (закон Фика); 

перенос электричества
i =  du/(dxp) (закон Ома).

Понстине, «невозможно избавиться от ощущения, что матема! 
ческне формулы существуют независимо от нас и обладают соб! 
венным разумом, что они мудрее нас, мудрее даже тех, кто I  
открыл, и что мы извлекаем из НИХ больше, чем первоначала 
было заложено» (Г. Герц [ 11). 1

На рис. 7.1 представлена связь между описанием типовн 
процессов химической технологии и типом уравнений матемая 
ческого описания.

Различают непрерывный и периодический способы организ! 
цип технологического процесса. Периодический процесс xapal 
теризуется тем, что параметры состояния изменяются во времен 
от некоторого начального (загрузка сырья) до конечного (отгрузи 
продукта) состояния. Такие процессы часто используются в м ал  
тоннажной технологии (медицинской, фармацевтической, л ам  
красочной промышленностях). Математическое описание nepfll
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Периодический процесс

Описание с сосредото
ченными параметрами

Описание с распределен
ными параметрами

Обыкновенны* 
шфференциальные 
уравнения

Дифференциальн ые 
уравнения в част
ных производных

Алгебраические уравнения

линейные нелинейные

Описание с со Описание с рас Описание с рас
средоточенными пределенными пределенными
параметрами параметрами параметрами

1 _ Е
Описание с сосре
доточенными па
раметрами

Динамический режим Стационарный режим г г
Непрерывный процесс 

Рис. 7 .1 . С вязь  м еж ду описанием и типом уравнений

д неких процессов строится на основе дифференциальных урав- 
HI huh (обыкновенных или в частных производных).

Непрерывный процесс характеризуется тем, что сырье посту- 
п п т, а продукты отбираются непрерывно с постоянной скорос
тью. Технологический процесс при непрерывном способе органи-
з ции может протекать в стационарном или динамическом режиме.
] зависимости от способа его организации используются раз
личные тппы уравнений.

Другой характеристикой процесса является способ распре- 
10ння параметров (например, ввода сырья, управления темпе

ратурным режимом трубчатого реактора) — сосредоточенный нлп 
распределенный. Этим определяется использование дифферен
циальных уравнений в частных производных или обыкновенных.

Факторы общности, присущие математическому описапию, 
методам решения, приемам программирования, позволяют ста
т ь  вопрос об уменьшении интеллектуальной сложности разра
ботки моделей, т. е. об автоматизации программирования.

1. Технологически!! цикл разработки модели
Имея дело с конкретной предметпой областью, проблемныйтспе- 
(налист обладает определенной системой знаний, выраженной в 

Форме качественных или количественных соотношений, и интуи
тивно предполагает возможность их использования для решения 
"•■которой задачи. Если задача полностью определяется системой 
имеющихся знаний, то разработка модели заключается в фор
мулировании  определенных понятии и отношений между ними 
( учетом зависимости проблемных знаний. Чаще система нзвест- 
"чх знаний  о предметной области недостаточна для разрешения

5 В в. Кафаров, В. Н. Ветохин
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Предметная область

I

Формулирование задачи (выбор 
параметров, определение цели и 
критериев)

Алгоритмизация 

t
Составление математического описания

Е I
Стохастическое

Программирование

Язык программирования

Экспериментальные данные -*■ Установление адекватности модели !

I
Использование модели

Рио. 7 .2 . Формирование ППП

всех зависимостей между понятиями, связанными с постановке 
задачи. Тогда формулирование задачи проводится на основ! 
имеющихся закономерностей с использованием прогнозирующе] 
их способности и интуитивных обобщений. В другом случа 
вводятся упрощения в постановку задачи, связанные с пренебре 
жением отдельными зависимостями. Очевидно, принимаемые до 
пущення должны учитываться при интерпретации результатов 
В любом случае разработка математической модели есть реаля| 
зация отображения

М  +- {Z, К ,  GK, Q),  (7.1

где Z — задача; К  — базовые знания; GK — информация о струк
туре знаний; Q — средства реализации модели (технические в 
программные). Полученная математическая модель (как и реше
ние) является новым элементом функциональной среды, расши 
ряющим представления о предметной области, и поэтому по 
соответствующей подготовки должна быть включена в ППП 
Обобщенная схема формирования функциональной среды (ППП 
представлена на рис. 7.2.

Выполнение отдельных этапов разработки моделей и собст
венно моделирование могут осуществляться различными по спеН 
циализации и квалификации исполнителями, но должны обяза- 
тельно подчиняться единой цели, поставленной при формулир 
палии задачи. Каждый из этапов достаточно сложен, и имеется
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|Сцость чрезмерного «увлечения» разработкой одного из них 
ущерб остальным. Такая ситуация возможна при недостаточной 

1 „дготовке специалиста в таких вопросах, как технология про
п с а ,  математическое описание, вычислительная математика и 
Программирование.
1 и последнее время, особенно с внедрением ЭВМ третьего и 
четвертого поколений, большое внимание уделяется автоматиза
ции разработки моделей, унификации вычислительных методов 
, моделей, в частности созданию моделирующих систем, пакетов 
прикладных программ, а также разделению функций разработки 
н использования моделей и систем. Модели и системы все больше 
, квитируются на широкого потребителя и снабжаются средст- 
и.1ми диагностики и взаимообмена. Однако на современном этапе 
ЭГо не освобождает пользователя от необходимости изучения эле- 
j.( итов вычислительной техники и основ моделирования.

Лвтоматпшщия программирования. Предметом автоматизации 
программирования является поиск методов уменьшения интел- 
. актуальной сложности решения задач за счет переложения части 
технологического цикла разработки модели на ЭВМ. В качестве 
примера способов приближения к этой цели можно отметить
i деи, связанные с алгоритмическими языками, модульным н 
структурным программированием и «интеллектуальными» ППП 
131. Первая из них связана с выработкой универсальной системы 

шятий для задания алгоритмов и реализации этой системы в 
рамках алгоритмического языка. Этот подход находит практи
ческую реализацию в создании проблемно-ориентированных язы
ков высокого уровня (типа ЛИСП, СИМУЛА и т. д.) н позволяет 
существенно упростить переход от алгоритма к программе по 
сравнению с машинными и машинно-ориентированными языками.

Вторая идея состоит в разработке способов эквивалентной 
д'композиции программ на стадии проектирования алгоритма 
па ряд модулей меньшей сложности. Этот подход широко при
меняется в практике составления объемных программ исходя из 
Других, нежели автоматизация программирования, предпосылок
< целью удовлетворения требований по объему занимаемой опе
ративной памяти ЭВМ и упрощения процесса программирования 
и унификации отдельных вычислительных алгоритмов.

Третья идея состоит в наделении пакетов программ свойствами 
интеллектуальности за счет использования в структуре пакета 
некоторой модели принятия решений. Попытки реализации этой 
идеи основаны на использовании аппарата фреймов |4, 5].

Различные подходы к автоматизации программирования носят 
частный характер в виде конкретных примеров, но не являются 
приложением фундаментальной теории составления программ. 
Ьолее того, и сама задача, н метод ее решения могут быть сфор
мулированы лишь в контексте предметной области, когда мате- 
матическая модель исследуемого явления сочетается с общема-

9»
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Предметная область Формулирование задачи (выбор 
параметров, определение цели и 
критериев)♦

Система знаний I ...........
Алгоритмизация

Функцио
нальная
среда
(ППП)

Составление математического описания

г ~
Детерминированное

I
Стохастическое

Метод

Программирование

I
Алгоритм

Экспериментальные данные

Г
Язык программирования I

Установление адекватности модели 

—
Использование модели

Рис. 7 .2 . Формирование ППП

всех зависимостей между п о н я т и я м и , связанными с постановке! 
задачи. Тогда формулирование задачи проводится на осно: 
имеющихся закономерностей с использованием прогнозирующей 
их способности и интуитивных обобщений. В другом случав 
вводятся упрощения в постановку задачи, связанные с преиебр» 
жением отдельными зависимостями. Очевидно, принимаемые до- 
пущения должны учитываться при интерпретации результатов 
В любом случае разработка математической модели есть реал!^ 
зацин отображения

М  * -  {Z, К ,  GK, 0} , (7.1!

где Z — задача; К  — базовые знания; GK — информация о струщ_ 
туре знаний; Q — средства реализации модели (технические П 
программные). Полученная математическая модель (как и р еп н  
ние) является новым элементом функциональной среды, расши
ряющим представления о предметной области, н поэтому по 
соответствующей подготовки должна быть включена в П П П ! 
Обобщенная схема формирования функциональной среды (Г1ПП| 
представлена на рис. 7.2.

Выполнение отдельных этапов разработки моделей и собс‘ 
венно моделирование могут осуществляться различными по спМ 
циализации и квалификации исполнителями, но должны обязЯ 
тельно подчиняться единой цели, поставленной при формулирЛ 
вании задачи. Каждый из этапов достаточно сложен, и имеется
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1Сцость чрезмерного «увлечения» разработкой одного из них 
‘ щерб остальным. Такая ситуация возможна при недостаточной 
Заготовке специалиста в таких вопросах, как технология про
в е с а , математическое описание, вычислительная математика и 
1 оГраммированне.
1 у  последнее время, особенно с внедрением ЭВМ третьего и 

.гнертого поколений, большое внимание уделяется автоматиза
ции разработки моделей, унификации вычислительных методов 
,, м о дел ей , в частности созданию моделирующих систем, пакетов 
прикладных программ, а также разделению функций разработки 
и использования моделей и систем. Модели и системы все больше 
, цитируются на широкого потребителя и снабжаются средст- 
рами диагностики и взаимообмена. Однако на современном этапе 
это не освобождает пользователя от необходимости изучения эле-
■ пгов вычислительной техники и основ моделирования.

Автоматизация программирования. Предметом автоматизации 
программирования является поиск методов уменьшения интел
лектуальной сложности решения задач за счет переложения части 
технологического цикла разработки модели на ЭВМ. В качестве 
примера способов приближения к этой цели можно отметить
1 деи, связанные с алгоритмическими языками, модульным н 
структурным программированием и «интеллектуальными» ППП 
[3|. Первая из них связана с выработкой универсальной системы 
: 'питий для задания алгоритмов и реализации этой системы в 
рамках алгоритмического языка. Этот подход находит практи
ческую реализацию в создании проблемно-ориентированных язы
ков высокого уровня (типа ЛИСП, СИМУЛА и т. д.) и позволяет 
существенно упростить переход от алгоритма к программе по 
« равнению с машинными и машинно-ориентированными языками.

Вторая идея состоит в разработке способов эквивалентной 
л композиции программ на стадии проектирования алгоритма 
на ряд модулей меньшей сложности. Этот подход широко при
меняется в практике составления объемных программ исходя из 
Других, нежели автоматизация программирования, предпосылок 
с целью удовлетворения требований по объему занимаемой опе
ративной памяти ЭВМ и упрощения процесса программирования 
и унификации отдельных вычислительных алгоритмов.

Третья идея состоит в наделении пакетов программ свойствами 
интеллектуальности за счет использования в структуре пакета 
некоторой модели принятия решений. Попытки реализации этой 
идеи основаны на использовании аппарата фреймов [4, 51.

Различные подходы к автоматизации программирования носят 
Устный характер в виде конкретных примеров, но не являются 
приложением фундаментальной теории составления программ. 
Ьолее того, и сама задача, и метод ее решения могут быть сфор- 
МУтированы лишь в контексте предметной области, когда мате
матическая модель исследуемого явления сочетается с общема

9*
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тематическим знанием. Существующая практика программ^ 
вання такова, что знание, воплощенное в условии задачи, не 
ходит неискаженного выражения в программе, а служит л 
справочной информацией для программиста [61. Отсутствие об) 
теории составления программ приводит к тому, что програм 
рованпе является своего рода «искусством»: несмотря на ода 
ковые исходные условия задачи и методы ее решения каче ‘ 
программы (ее эффективность) зависит от квалификации прогр 
мпста. Изменение подобной ситуации ведется по пути создан 
научных основ доказательного программирования, пример 
которого могут служить синтезирующее, сборочное и конкр 
зирующее программирование, суть которого заключается в } 
дующем. Синтезирующее программирование — это программ» 
ванне в его наиболее чистом виде, т. е. процесс получения мод- 
исходя из условия задачи и метода ее решения [71. Сборочн 
программирование — это составление модели из заранее за  ̂
товленных ее частей, т. е. модулей. Процесс разработки мод-1 
заключается в этом случае в установлении информацнонно-ло; 
ческнх связей между отдельными модулями. Конкретизируюг 
программирование в некотором смысле противоположно сбор 
ному — оно дает метод построения специализированных модел 
на основе разработки теории конкретной предметной об л ас 
Нетрудно видеть, что при разработке ППП все три подхода и 
ходят применение.

Характерной особенностью современного состояния пробле; 
моделирования типовых процессов химической технологии я в/ 
ется наличие общей методологии разработки моделей 12, 81 
самих моделей на уровне учета фундаментальных закономерное 
(на макроуровне), т. е. его доказательность. Совершенствован 
их идет по пути углубления знаний на микроуровне, что в общ 
задаче моделирования находит отражение в снятии тех или nHf 
допущений. В соответствии со стратегией системного анализа [ 
эта тенденция положительно влияет на развитие теории и практпг 
автоматизированного проектирования. По мере создания модел 
на мнкроуровне усиливается прогнозирующая способность мо; 
лей, уменьшается объем априорной информации. В рамках I 
вестного математического описания все это способствует решени 
задачи автоматизации программирования, особенно если имею 
«алгоритмы-оболочки», для которых определенный класс п 
ектируемых объектов реализуется частными алгоритмами.

Выбор метода и алгоритма решения. Несмотря на рост мо! 
ностн вычислительных средств (по быстродействию и объему о* 
ративной памяти) проблемы выбора эффективного метода решени 
п соответствующего алгоритма остаются актуальными, так ка1 
при увеличении мощности растет размерность решаемых зада« 
При выборе метода обычно ставится задача обеспечения макси 
мального, быстродействия при минимуме занимаемой програж
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S
б.

I  памяти. Использование итерационных методов (а они сос- 
*•'1 ||0т большинство методов вычислительной математики) от-
111, требованиям минимизации занимаемой памяти, однако не 
в' обеспечивает требуемое быстродействие. Метод должен

I' „ ч и в а т ь ,  во-первых, сходимость при любом начальном при- 
' дпии и, во-вторых, с приемлемым быстродействием. Далеко 
' . | nolo методов удовлетворяют этим требованиям. Например, 
С  ( релаксации в общем случае обеспечивает сходимость ре- 

ни при любом начальном приближении, но весьма и весьма 
■L,. it'iino. Методы же типа Ньютона—Рафсона обладают квадра- 

,,,ii сходимостью, но не при любом начальном приближении. 
|| Ю1.Щ с этим одной из сложных проблем при использовании 

.щионных методов является обеспечение с х о д и м о с т и  решения
-  проком диапазоне изменения параметров процесса.

Прежде чем выбрать тот или иной численный метод, необ-
I, нмо подвергнуть функцию или систему уравнений аналптн- 

ому исследованию. При этом весьма часто исходная функция 
м, |‘т быть таким образом преобразована, что применение из- 

ного метода будет эффективным. Например, для решения 
1 имения (4.22), представленного в виде

(П =  2  Yi^PV(4>iP) - 1 = 0 , f

г но воспользоваться любым из методов решения уравнений 
днпм неизвестным, например методом касательных. Решение 

>\ 1ст получено за 5—10 итераций. Если же это уравнение запи-
I • I. и виде

(Г) =  1н (З т*х4Л>?) — 1п(«г*/>) =  0,
I

1,1 при использовании того же метода решение будет получено 
3" 1—2 итерации.

(.ущественным моментом ирп выборе метода является размер-
II " ть задачи. Некоторые методы эффективны при решении неболь-
III задач, однако с увеличением числа переменных объем вы- 

лений настолько возрастает, что приходится от них отказы-
1 "*ся. Такого класса задачи обычно имеют место при решении 
''"тем  уравнений, поиске оптимальных значений параметров 

'""мерных функций. Соответствующим выбором метода можно
■ "‘"мнить время решения задачи и объем занимаемой памяти. 
'*14' особенно эффективно при оперировании с разреженными 

' 1'ицами, появляющимися при решении дифференциальных 
('■"«нений разностными методами или расчете многоступенчатых 

'"""фатов.
Аналогично выбор алгоритма решения за счет надлежащего 

’Рядка выполнения операций позволяет с н и з и т ь  время выпол- 
1 "ин программы, а также уменьшить накопление ошибок округ-
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ления. Например, при решении системы уравнений, имекиД^ 
точность до трех знаков после запятой,

0,003х, +  3,000.гг =  2,001;

1,000х , +  1 ,000х* =  1 ,000,

методом исключения (методом Гаусса) получим 
1 ,000* , +  1000xt = 667;

999х, =  666.
НОтсюда х2 =  0,667; xt =  0,000. Однако если систему уравнен 

переписать в виде
З.ОООх, +  0,003xt -  2,001;
1 ,000х , +  l.OOOxj =  1,000

и произвести аналогичные действия, то будет получено х ,Я
=  0,333; х , =  0,667.

Отсюда следует, что, во-первых, погрешности округления м » 
гут привести к совершенно неверным результатам и, во-вторых 
их влияние можно свести к  минимуму соответствующей орган» 
зацпей вычислений. .^Н

В качестве другого примера, иллюстрирующего важность ш  
тимизации алгоритма вычислений, можно привести н а х о ж д с н н  
произведения матриц (9| по формуле

м I
С — А х  В  или Cij=  S  °ik-bki-*-i |

Структура программы на фортране имеет вид
DOII = 1, М — переход к очередной строке матрицы резулш 
тата; {
DOIJ =  1, М — переход к очередному элементу в м атр ял  
результата;
DOIK =  1, М — счет одного элемента матрицы результат!! 
1C (I, J )  =  С (I, J )  +  А (I, К) X В (К , J) .

Если поменять местами циклы по / и к  в этой программе, то будв] 
иметь

DO II =  1, М — переход на очередную строку результиру 
щей матрицы;
D01K =  1, М — переход к очередному слагаемому для в с е  
элементов строки матрицы результата; •“
DOIJ =  1, М — суммирование очередного слагаемого со в  
ми элементами строки матрицы результата;
1C (I, J )  =  С (I, J )  +  А (I, К) X В (К , J) .
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дел

О т л и ч и е  программ состоит в изменении последовательности 
,,рки элементов массива А. При М =  64 для ЭВМ Крей-1 
| содействие возрастает с 50 до 58 мегафлопов (миллионов 

Цераций с плавающей точкой в секунду). Эти примеры показы-
H,Ti что искусство программиста пока остается доминирующим 

,„ром в разработке оптимальных моделей и вряд ли в ближай-
будущем может быть формализовано.

\дскватность модели. Важным этапом разработки модели 
„ нстся установление адекватности ее моделируемому объекту.
I, существу, это проверка правомерности принятых упрощений 
рп формулировании задачи и составлении математического опи- 
,,, ия. Основным методом установления адекватности является

ери мнение расчетных и экспериментальных данных. При наличии 
мкчтвенных различий необходимо либо вносить изменения в 
, ,с матическое описание, либо проводить коррекцию моделп 
У |с'м минимизации рассогласования расчетных и эксперимен- 
ii.li.пых данных, что выражается в изменении (введении) так на- 
I ломых корректирующих параметров.

('.ложнее вопрос о точности модели решается при отсутствии 
экспериментальных данных, это именно тот вопрос, который осо- 
с ,но важен при решении задач проектирования. В настоящее 

время не существует готовых математических или логических 
•годов контроля точности моделей. Практические методы раз- 

р. н гываются индуктивно на основе обобщения опыта моделиро- 
тшня и имеют форму эвристических рекомендаций, которые, 
и "Пщем-то, не гарантируют оптимальности построенной моделп.
< лтегня поиска оптимальной по сложности и точности матема- 
И) ческой модели может быть следующей. В результате анализа 
нслодных предпосылок создается полный математический образ 
и ектнруемого процесса в виде ППП. При выполнении программ 
производится оценка результатов, их соответствие ограничениям, 
количественным и качественным характеристикам проекта. При 
И’ с оответствии результатов проектирования заданным требова
ниям создается новый образ процесса, который оценивается 
аналогично. Альтернативой такому подходу является создание 
-v’ рощенного образа процесса, который будет усложняться по 
'"Ре оценки результатов проектирования. Усложнение будет 
проводиться до тех пор, пока не выполнятся все требования, 
|! тьявляемые к проекту, или не исчерпаются ресурсы проек- 
“фовапия (программное обеспечение). В последнем случае ре- 
"киие о дальнейших действиях принимает пользователь. Раз- 
1 "наемые в работах 110—13] практические принципы достижения 
1 ''Чфомисса между сложностью и точностью моделей основаны 
1:м,'нно на таком подходе. Основным при этом является принцип
1 '"меньшей сложности, в соответствии с которым рациональным 
“ыбором модели Т считается такой, что

С ( Т*) =  minC (Т); Т <= М  (е0), (7.2)
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где С(Т)  — скалярная характеристика сложности модели; М(гА  
множество моделей с допустимой собственной погрешностью 
Собственная погрешность модели Т определяется суммой аН  
матической и случайной составляющих. Детализация условий 
процесса решения экстремальной задачи (7.2) проводится в вГ 
ветствии с другими принципами: принципом множественнс 
предусматривающим разработку множества моделей Л/ (е); пр 
ципом многообразия элементов модели, указывающим на ц| 
сообразность использования модульного принципа при форми 
ванни множества моделей М;  принципом динамичности моде 
рования, предусматривающим последовательность формирован 
моделей 7\ М  с использованием результатов испытания п] 
шествующих; принципом баланса точностей, постулирующим 
ответствие собственной и внесенной (за счет неточности пар 
метров и неполноты описания) погрешностей; принципом рац( 
нального распределения допустимой погрешности между элем 
тами модели, что допускает поиск экстремума (7.2) поэлементн 
принципом локального выравнивания погрешностей, указываг 
щим на возможность локальных упрощений составляющих м 
дулей; принципом максимальной инвариантности результа 
моделирования к неточностям исходных данных.

Указанные принципы задают ограничения на вмбпраему 
модель, которые удается сформулировать в терминах точное* 
сложности, чувствительности и других общих характеристик м 
дели. В частности, со второго по шестой ирииципы позволи 
сформулировать методы выбора корректной модели последов' 
тельным ее усложнением.

В качестве методов косвенного контроля точности модел 
можно воспользоваться следующими. Во-первых, нокомпонсЦ 
ной проверкой точности с последующим пересчетом погреши 
стей элементов на модель в целом. Во-вторых, определением ж  
грешности по разбору результатов, полученных с помощью м 
делей, упрощаемых различными способами. В-третьих, контрол 
погрешности по сходимости результатов расчета по ряду рог 
лярно усложняемых моделей. Отсюда видно, что все методы пр 
верки предполагают решение задачи поиска экстремума (7.2 
только исходят нз различных предиосылок.

Относительно выбора языка программирования при разрабо 
математической модели следует заметить, что в соответствии 
принципом разработки САПР, постулирующим реализацию м 
нималышмн средствами, разработку прикладного нрограммн 
обеспечения целесообразно вести средствами системного обесп 
чення ЭВМ в ОС ЕС или ОС РВ (для ЕС ЭВМ и СМ ЭВМ соо 
ветственно). На практике наиболее распространенными языкам 
программирования являются языки ассемблер, фортран и ПЛ-1

Формирование модуля. Программа, предназначенная для ис 
пользования в виде элемента системы и оформленная в соот
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, с определенными правилами, носит название м о д у  л я . 
j (улем еще называют программу, прошедшую однократную 

шлянию. Так или иначе модуль является элементарной еди- 
ицей прикладного программного обеспечения и может нсполь- 

лться как автономно, так и в системе. Правила оформления 
„ (уля, вообще говоря, зависят от особенностей системы, в ко- 

1„'|й он будет использоваться, а также от языка программиро- 
шн. Представление прикладных программ в виде модулей, 
существу, является формой унификации правил их составле- 

,, я. <)то облегчает их использование в различных по назначению 
, темах, упрощает объединение с другими модулями. Для ука- 
,ч, г 1 ня характеристик каждый модуль должен сопровождаться 
L его рода паспортом, в котором содержится следующего рода 

формация: описание задачи; математическая формулировка с 
, речнем принятых допущений и описание алгоритма решения;
ii шапие модуля и название языка, на котором он написан; пе-
11 и нь и назначение входных и выходных параметров; описание 
, , м реализации для многоцелевых модулей с указанием входов 
п пиходов для каждой схемы; указание операторов ввода-вывода
< определением вводимых н выводимых переменных; указание 

рактеристик по быстродействию, объему занимаемой памяти; 
>казание ресурсов ЭВМ для выполнения модуля; описание исклю- 

гельных ситуаций и рекомендации по их преодолению; список
> I их программ, которые используются при выполнении модуля; 

писание контрольного примера, исходных данных и результа- 
|| расчета. Паспорт может храниться вместе с модулем как 
пмечание или в специальной библиотеке.
Таким образом, важнейшими понятиями программного модуля
I я юте я множество входных н выходных параметров, функции 

'дуля, используемые методы, особенности алгоритмов и т. д. 
Для целей автоматизации процесса конкретной «привязки» мо- 

уля в зависимости от исходных данных удобно представить
о в виде фрейма (см. гл. 4). Фреймовый модуль будет представ

ить собой многоуровневую структуру лексем естественного язы- 
а, идентификаторов программных модулей, адресов БД. При 
пользовании этого модуля для получения нового результата 

хюлннются соответствующие терминалы фрейма н проводится 
'<> активизации. Аппарат фреймов является развивающимся 

:,<>дходом в создании ППП не только в приложениях, но и в си
п-мах «искусственного интеллекта» [14, 15).

'•2 . Общие вопросы построения пакетов прикладных программ

Прикладное математическое обеспечение является фундаментом 
"роблемы, на котором строится ее решение. От того, насколько 
( овершеино но содержанию н организации прикладное матема- 
'нческое обеспечение, зависит эффективность решения задачи.
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где С (7”) — скалярная характеристика сложности модели; Л /(е^| 
множество моделей с допустимой собственной погрешностью 
Собственная погрешность модели Т определяется суммой сисщ 
матической и случайной составляющих. Детализация условий» 
процесса решения экстремальной задачи (7.2) проводится в соЖ 
ветствип с другими принципами: принципом множественносЖ 
предусматривающим разработку множества моделей Л/ (е); прца 
ципом многообразия элементов модели, указывающим на цещ  
сообразность использования модульного пришиша при ф ормин 
папин множества моделей М\ принципом динамичности модем 
рования, предусматривающим последовательность ф ормиронанш  
моделей Т{ €1Е М  с использованием результатов испытания прет 
шествующих; принципом баланса точностей, постулирующим с2  
ответствие собственной и внесенной (за счет неточности п ар а  
метров и неполноты описания) погрешностей; принципом р а ц Л  
нального распределения допустимой погрешности между элемен 
тами модели, что допускает поиск экстремума (7.2) поэлементщв 
принципом локального выравнивания погрешностей, указывая» 
щим на возможность локальных упрощений составляющих мо
дулей; принципом максимальной инвариантности розу п.тато§ 
моделирования к неточностям исходных данных.

Указанные принципы задают ограничения на выбпраем^| 
модель, которые удается сформулировать в терминах точностЯ 
сложности, чувствительности н других общих характеристик мс| 
дели. В частности, со второго по шестой принципы по.пнияю! 
сформулировать методы выбора корректной модели последова 
тельным ее усложнением.

В качестве методов косвенного контроля точности моделей 
можно воспользоваться следующими. Во-первых, покомпонеип 
ной проверкой точности с последующим пересчетом погрешим 
стей элементов на модель в целом. Во-вторых, определением п<Я 
грешности по разбору результатов, полученных с помощью м0|  
делей, упрощаемых различными способами. В-третьих, контрол^| 
погрешности по сходимости результатов расчета по ряду porja 
лярно усложняемых моделей. Отсюда видно, что все методы прш  
верки предполагают решение задачи поиска экстремума (7.2Щ 
только исходят нз различных предпосылок.

Относительно выбора языка программирования при разр аботн  
математической модели следует заметить, что в соответствии 
принципом разработки САПР, постулирующим реализацию м в  
нимальными средствами, разработку прикладного программно!"® 
обеспечения целесообразно вести средствами системного обеспвИ 
чения ЭВМ в ОС ЕС или ОС РВ (для ЕС ЭВМ и СМ ЭВМ с о о в  
ветственио). На практике наиболее распространенными язы кам Я  
программирования являются языки ассемблер, фортран п 11. 1-1Д

Формирование модуля. Программа, предназначенная для иС-« 
пользования в виде элемента системы и оформленная в соответбЯ

Глава 7. Прикладное математическое ооеснечение САПР

I с определенными правилами, носит название м о д у  л я .
[J (У.тем еще называют программу, прошедшую однократную 
 ̂ шлянию. Так или иначе модуль является элементарной еди-

11 ,. j j прикладного программного обеспечения и может исполь- 
I ’! ,|ться как автономно, так и в системе. Правила оформления 
I j,,, 1уля, вообще говоря, зависят от особенностей системы, в ко- 
I т,,|н>й он будет использоваться, а также от языка программпро- 
[ , ия. Представление прикладных программ в виде модулей,
I „ существу, является формой унификации правил их составле- 
| ,, |. Это облегчает их использование в различных по назначению 
I , темах, упрощает объединение с другими модулями. Для ука- 
I З..ИИЯ характеристик каждый модуль должен сопровождаться 
§ ,  кто рода паспортом, в котором содержится следующего рода 
I  |>|)]>мация: описание задачи; математическая формулировка с
■ ] речном принятых допущений и описание алгоритма решения;
I  н шание модуля и название языка, на котором он написан; пе- 
I  | и нь и назначение входных и выходных параметров; описание 
I  | м реализации для многоцелевых модулей с указанием входов 
I  н ныходов для каждой схемы; указание операторов ввода-вывода 
I  I определением вводимых и выводимых переменных; указание 
I рактеристик по быстродействию, объему занимаемой памяти;
I  указание ресурсов ЭВМ для выполнения модуля; описание нсклю- 
I тельных ситуаций и рекомендации по их преодолению; список 
I угих программ, которые используются при выполнении модуля;

псание контрольного примера, исходных данных и результа- 
I и расчета. Паспорт может храниться вместе с модулем как 

нмечание или в специальной библиотеке.
Таким образом, важнейшими понятиями программного модуля 
I и ются множество входных и выходных параметров, функции 
дуля, используемые методы, особенности алгоритмов и т. д.

I 1н целей автоматизации процесса конкретной «привязки» мо- 
v.ih в зависимости от исходных данных удобно представить
о в виде фрейма (см. гл. 4). Фреймовый модуль будет представ
ить собой многоуровневую структуру лексем естественного язы- 

'<•, идентификаторов программных модулей, адресов БД. При 
пользовании этого модуля для получения нового результата 

'чолияются соответствующие терминалы фрейма и проводится 
<> активизация. Аппарат фреймов является развивающимся 

"•дходом в создании ППП не только в приложениях, но и в си
п-мах «искусственного интеллекта» (14 ,15).

' <2. Общие вопросы построения пакетов прикладных программ

Прикладное математическое обеспечение является фундаментом 
"Роблемы, на котором строится ее решение. От того, насколько
* «вершенно но содержанию и организации прикладное матема- 
’_ическое обеспечение, зависит эффективность решения задачи.
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Оно разнородно по точности н функциональному назначен 
но в рамках САПР — как многоцелевого инструмента пол 
вателя — должно рассматриваться как единое целое. Прац 
в соответствии со стратегией разработки технологической exej 
химического производства (см. рис. 4.2, 4 .7) все программы мог 
разделить на отдельные относительно независимые совокупности 
подсистемы, связанные более четким функциональным назна 
нием.

Эффективное использование подсистем и САПР в целом 
висит от внутренней организации на логическом уровне (и 
ином другом) составляющих модулей. Разнородность решаем 
системой задач (по постановке, характеру, точности и т. д .) дк 
тует необходимость наличия гибкой связи между модулями] 
следовательно, некоторых организующих программ. В проста 
шем случае модули могут быть организованы в соответствии 
последовательностью выполняемых функций для решения ней 
торой задачи, образуя жестко связанные цепочки програм 
Тогда САПР будет иметь столько цепочек, сколько имеется по 
задач. Такой способ организации, хотя и часто используется пр 
решении прикладных задач, свойствен простейшим вычислител 
ным алгоритмам, предназначенным для одновариантных расч 
тов. Любое изменение в постановке задачи расчета вызыва 
необходимость вмешательства для коррекции последовательное 
расчета. К тому же при решении сходных задач будет дублир 
ванне отдельных модулей в вычислительных схемах.

Комплекс программ, предназначенный для решения определея 
ной задачи и л и  класса задач (проектной процедуры или клас 
процедур) и ориентированный на определенный класс тиьзор 
вателей, вместе с документацией, необходимой для его установи 
н эксплуатации, называется п а к е т о м  п р о г р а м м  [16| 
С позиции использования вычислительной техники пакеты явлж 
ются базой для построения специализированных систем (САП* 
АСУ и т. д .). Оформление прикладного обеспечения в виде Л  
кетов программ предполагает наличие некоторой внутренней o f  
ганизации для облегчения работы проектировщика с САПР, pad 
ширения функций модулей.

Как уже отмечалось, пакеты содержат программы отдельны^ 
проектных процедур или их объединении (подсистем). Вследствие 
этого пакеты представляют собой комплексы программных средству 
предназначенных для решения некоторого однородного класс® 
задач. Имеется несколько способов их организации: библиотека 
программ, методо- и проблемно-ориентировапный пакеты. В рам
ках  САПР все они могут присутствовать, выполняя специфи
ческие функции.

Выбор способа организации пакета определяется несколькими 
факторами, среди которых можно выделить специализацию и 
частоту использования пакета, назначение и универсальность
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I ..улей, квалификацию пользователя. Библиотеки относятся к
там  простой структуры и не содержат никаких средств внут-

II 'пего управления и сервисных средств. Методо- и проблемно- 
f  оптированные пакеты, помимо библиотек модулей (или под- 
01 ,| р ам п ), могут содержать управляющую программу, транслятор 
I 1;. модного языка н набор сервисных средств.
Г Г,пол потека прикладных программ. Под библиотекой программ 
L hимеется упорядоченный (по месту, т. е. имеющий адрес раз- 

Iiciiия и имя) набор модулей, не связанных между собой 
[функциональным назначением. Выделяют два вида библиотек: 

|потеку стандартных программ или подпрограмм (подпрограм- 
„ :»то программа, представленная в виде, пригодном для вклю
чения ее в другие программы) и библиотеку программ (подпро- 
jl |мм) специального назначения.
[ К стандартным подпрограммам (для библиотек целесообразно 
л, пользовать термин «подпрограмма», так как они обычно вклю- 
липся в качестве частей в общую программу) можно отнести 
, vли вычисления элементарных фупкций (тригонометрических, 
иперболических и т. д .). Т акая библиотека поставляется сов- 
к тно с ЭВМ и обычно содержится в трансляторах с языков 
и .иного уровня (алгола, фортрана, ПЛ-1). Стандартизацией
0 iчмо предусматривается единая форма идентификации и об
ращения к подпрограммам, фиксированный формализованный 
( «соб задания информации об аргументах и результате, единые 
правила описания алгоритмов и показателей эффективности. 
Набор таких подпрограмм можно считать установившимся для 
р (личных языков программирования. Отличие может быть обус- 
. 1лено расширением возможностей языка.

библиотеки программ создаются также на уровне методов
1 нения типовых задач вычислительной математики. Это про- 
1 ра.ммы общего назначения, так как они не ориентировгшы на 
решение какой-либо прикладной задачи, а могут использоваться 
1 нкий раз, как  возникнет необходимость в данном методе. Прп- 
v■ ром такой библиотеки может служить библиотека научных 
программ, разработанная для ЕС ЭВМ. Она содержит программы 
I пепин задач линейной алгебры, дифференциальных уравнений,

оиомизации памяти при обработке массивов информации боль- 
"'"й размерности и т. д. В каждой области применения ЭВМ фор
мируются и библиотеки специального назначения, содержащие 
Рограммы решения типовых задач, например программы расче-

1.1 типовых процессов.
Библиотеки программ внутренне не организованы. К аждая 

: 1 н и х  является независимой программной единицей. Она может
1.1 пользоваться либо самостоятельно, либо как  часть более общей
1 I’oi раммм. В силу специфичности библиотечные програм.мы обыч-
0 нуждаются в подробном описании и должны сопровождаться 

' ''о Iнетствующей документацией. Описание позволяет использо-
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вать их разработчиками других систем без существенных ц 
работок. Программы библиотек обычно привязаны к опредо 
ному язы ку, и поэтому их использование ориентирован^ 
специалистов в области вычислительной техники. В этом за 
чается основной недостаток такого способа организации прикЛ 
ного обеспечения.

При формировании общей программы библиотечные поди 
граммы могут включаться двумя способами. В одном сл] 
подпрограмма вставляется в программу в том месте, где нрои 
дит ее выполнение ( о т к р ы т а я  п о д п р о г р а м м  
а во втором — в месте выполнения формируются команды с_ 
щения к ней ( з а к р ы т а я  п о д п р о г р а м м а ) .  Оба снос 
находят применение на практике. Преимуществом закрытых ii 
программ является то, что независимо от количества обращен 
подпрограмма вызывается в рабочую область памяти однаж 
занимая один н тот же объем памяти. Открытые подпрограм 
в свою очередь, проще в реализации. Включение подпрогра 
в общую программу производится либо средствами языка п; 
граммирования, либо средствами ОС.

Библиотека как  совокупность подпрограмм является об» 
тельным элементом системного и прикладного обеспечения I 
ЭВМ. По существу, сама ОС является библиотекой, управляем 
специальной программой. Д ля хранения программ пользоват 
в ОС также имеются специальные библиотеки.

Следует заметить, что наличие развитой системы библиоте 
в системном математическом обеспечении ЕС ЭВМ и СМ ЭВГ 
значительно облегчает создание систем за счет автоматнзацц 
многих организационных функций.

Методо-орнентнрованные пакеты программ. Основной п 
посылкой создания методо-ориентированного пакета програм 
является применимость одного и того же метода для решен 
широкого класса задач. Широкое распространение эти пак 
находят в обработке экспериментальных данных. Обычно о б р  
ботка дапных заключается в установлении некоторой зависимое 
между параметрами и определении ее коэффициентов. Эта зада 
достаточно общая и находит применение в самых различны 
областях исследований. В простейшем случае различные зада 
обработки данных отличаются исходными дапными и видом фун 
циональной зависимости. Если тематика прикладных задач вес 
ма разнородна и постоянно изменяется, то ориептация паке 
на методы является лучшим способом решения таких задач.

Характерной особенностью методо-ориентированных пакете 
программ является их незамкнутость. Действительно, такие па 
кеты позволяют лишь упростить процесс составления ирограХ 
мы, но не освобождают пользователя от необходимости составл 
пня отдельных частей общей программы. Например, при наличЯ 
пакета программ для решепия дифференциальных уравненк
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Задание

Пользователь

Исходные
данные

Операционная система

Библиотека модулей

Пакеты прикладных программ

Щ  г . " ]  ЯI '«V  I \  '  " •
I I чч I чч
• У  V I

т *  1

Модули

Рабочая программа

Результат

Программы т пользователя

Рис. 7 .3 . Решение задачи с помощью методо-ориеитированного 
пакета программ

нужно помимо задапня граничных условий и параметров инте- 
рирования описать на языке, попятном ЭВМ, правые части си-

■ темы.
Прикладные программы находятся в одной из библиотек, 

бслуживаемой ОС ЭВМ. Формирование пакета модулей для 
решения конкретной задачи производится либо средствами ОС, 
либо специальными управляющими программами. В библиотеке 
югут содержаться и пакеты управляющих операторов, обеспе
чивающие выполнение наиболее часто используемых последо- 
нательностей подпрограмм. При наличии таких пакетов состав
ление программы максимально упрощается. На рис. 7.3 приве
тн а примерная структура методо-орнентнровапной системы широ
кого назначения.

При разработке методо-ориентированных пакетов программ 
Л1язь между модулями может устанавливаться различными спо
собами. В одном случае модули пакета независимые и функцио
нальные связи устанавливаются в зависимости от решаемой 
'■•дачи с помощью операторов ОС. Такая форма связи свойственна 
пакетам широкого назначения. В другом случае между отдель
ными модулями может заранее предусматриваться внутренняя 
логическая связь, т. е. модули агрегируются в функциональные 
Цепочки, которые могут объединяться, в свою очередь, между 
' обой управляющей программой. При таком способе связей уже 
проявляется ориентация на определенный класс задач. Заметим, 
что любое объединение модулей упрощает составление рабочей
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программы и специализирует пакет на решение конкретно 
задач. Если решаемая задача находит регулярное применена 
то ее целесообразно выделить в отдельный пакет, тем самым ш кл к  
чить необходимость повторного формирования рабочей программг

Работа с методо-орпентированными пакетами программ требу 
достаточно высокой квалификации пользователя. По существ 
при решении новой прикладной задачи приходится осуществляв 
все этапы разработки модели, начиная от постановки задачи и кой 
чая отладкой. При многообразии решаемых задач нецелесообрая 
на автоматизация вычислительных процессов и использование сп 
цпализнрованных языков взаимообмена. Взаимообмен обычЛ 
осуществляется на уровне управляющих операторов и ди р ектя»  
а программирование — на базовом языке пакета программ.

Возможность описания различных явлений и процессов огр&Ь 
ниченным количеством типов уравнений позволяет строить бол<| 
совершенные методо-ориентированные пакеты программ. Так, 
описания большинства процессов химической технологии мож 
использовать конечные линейные н нелинейные уравнения, ДшМ 
ференциальные уравнения обыкновенные и в частных производи 
ных (см. рис. 7.1). Решение указанных типов уравнений возмоя 
с единых п о зи ц и й .

Рассмотрим несколько примеров.
Пример 1. П усть имеется система нелинейных алгебраических уравне- 

инй в общем виде:

Д л я  того чтобы найти решение системы уравнений (7.4), предположим, 
что имеется некоторый вектор начального приближения Х°.  Разложим функЗ 
цию (7.4) в окрестности точки Д'° в ряд Тейлора до членов первого п о р ядка !

Н I'i* х*' • • •• хп> ~  
или в векторной форме: 

F  (X)  =  0 .

/j (^j, л̂) — 0, I — 1, 2, . . . , 11, (7.3)

(7.4)

F  ( А") -  F  (ЛГ°) +  А (X  -  .Y°) =  0, (7-5)'
где

А — матрица частных производных, имеющая вид
( 0/, dh Oh
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И-"1
d F J d X .  Уравнение (7.5) можно переписать в виде

F  (X) — АХ +  В  =  О, (7.6)
r n  = F ( X ° ) - A X ° .

Уравнение (7.6) линейно относительно неизвестных х ,, х , ,  . . . ,  х„ , и для 
„ , кдения вектора решении Л' при ладанном начальном приближении
, необходимо решить систему линейных уравнений. Полученные значенни 

не будут решением системы уравнений (7.4) в силу произвольности выбора 
|.|мюго приближения. Решение можно получить в результате много
ного решения системы (7 .6 ), каж ды й раз используя вместо Л'° значепня, 

денные на предыдущей итерации. Если уравнение (7.6) переписать в виде

(7.7)
v  получим известную итерационную формулу Ньютона—Рафсона для
I к ипя системы нелинейных алгебраических уравнении. Здесь i — номер
II раЦШШ.

При выполнении определенных условий итерационный процесс, задавае- 
v I формулой (7 .7 ), будет сходящ имся.

Таким образом, в основе метода решения системы пелинейных уравнений 
кит многократное решение системы линейных уравнений.

Пример 2. Пусть задана система обыкновенных дифференциальных ур ав- 
II' ний вида

X =  F ( X )  (7.8)
и известно решение в точке X "-1 :

^(•v )|Y=vn_1 = F (.V"-,).

Разложим уравнение (7.8) в окрестности точки АТ”' 1 в ряд Тейлора:

х = f  (л:"-1) — а (х — л'"-1) = а л '  + в, (7.9)
1 №

d f  i d h d/i
dx^-1

Ых

д х ; - 1 '

а/,

‘ ‘ дхп~1 п
й/.

дх'*"1 дх""1 • “  К ~ 1

*/„ «/„ */„
дхх « * .  • ' '  дхп

В =  F  (Х * ^ 1)  — А Х п~1-

Д ля интегрирования системы уравнений (7.9) воспользуемся одноша- 
>вой неявной формулой 111J вида

Х п =  Х п~1 +  А |(/ -  IV) A '" +  W  Л?п- ‘ ] , (7.Ю)
1 1е W — диагональная матрица корректирующих параметров. Введем функ-
■1НК>

а (хп) =i х п — jrn_1 — а ((/ — W) А'п + w£n~l) =>о. (7.11)



272 II . Разработка системы автоматизированного проектирования

Тогда, подставляя (7 .9 ), получим
G ( Х п) == |/ -  Л (/ -  W) А\ Х п -  [ W X n l h  +  (/ — IV) ЛВ +

= 0- (7.12
Отсюда

х п = [/ — h (I — w) + (/ — W) ив + x n-*j. (7.13
Д л я линейной системы дифференциальных уравнений матрица А еёк 

матрица коэффициентов исходной системы, не зависящ их от ц .  Поэтому 
нахождения решения в точке Х п необходимо решить систему л и т и м ы х С  
гебраических уравнений.

Таким образом, интегрирование системы линейных дифференциалфвф 
уравнений сводится к  решению алгебраических уравнении с з а д а в а в  
ш агом.

В случае нелинейной системы дифференциальных уравнений для реф . 
иия уравнения (7.9) можно воспользоваться методом Ньютона—Раф ссБ, 
(см. формулу (7 .7 )). Д л я  этого найдем матрицу частных производив 
0G ( Х п) ! д Х п :

ф ( Х п) = [ /  — /»(/ — W) а  (Х п)1. (7.14)
Тогда

Х ^ 1 Ш = Х ^ - Ф ( Х ^ ) 0 ( Х ^ ) ,  (7 .15)
или с учетом (7.9)

Х?п  = Ф (ДТ?)-» [IF .tn-1A + (1— И) Л В " + X"-1]. (7.16)

Следовательно, для  решения нелинейной системы дифференциальных 
уравнений необходимо на каждом шаге интегрирования многократное п р »  
менение алгоритма решения системы лииейных алгебраических ур ави ен ш

Пример 3. Пусть имеется одномерное уравнение в частных производных 
параболического типа

du/ d t =  д*и/дх*. (7 . В

Д л я решения уравнений в частных производных одним из широко при 
меняемых методов является  метод конечных разностей 112—14].

В нашем случае воспользуемся методом прямых, идея которого <ост|Н 
в замене частных производных конечными разностями и сведении псходя019 
уравнения (уравнений) к  системе обыкновенных дифференциальных ур аЯ  
нений. Решение последней может быть выполнено методом, р а с с м о т р е в л в  
в примере 2.

Д л я  преобразования уравнения (7.17) в систему обыкновенных днф ф е^Н  
циальных уравнений воспользуемся следующей разностной схемой:

d*u «*i4I -  2uj +  и4 Я  
-------------- Дх*-----------• <7 - Я

Заметим, что могут быть применены и другие разностные схемы 
представления производной. Точность и эффективность схем зависят от гр*| 
ничных условий и членов, входящих в исходное уравнение. С учетом (7.1 4  
уравнение (7.16) приводится к  системе к  уравнений первого порядка вИМ

du i „  4J
d l  ~  Дх*

Естественно, при формировании системы (7.19) необходимо уч и ты вав  
соответствующие граничные условия.
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Пример 4. П усть задано обыкновенное дифференциальное уравнение
порядка

д " у !д х п  — / (х, у 1, у *, . . у 71' 1) . (7 .2 0 )

;)то уравнение может быть сведено к  системе п уравнений первого по- 
j ,;а  следующим образом:

dy/dx =  у х\ d y j d x  =  y t ;

d ynJ d*  =
d y j d x  =  / (x , Vi, ..............Vn-!)-

Таким образом, в  результате несложного преобразования можно перей- 
L  и системе уравнений первого порядка.

Из примеров (1)—(4) следует, что принципиально для реше- 
„ я различных классов уравнений (конечных или дифференциаль- 
и ix) можно воспользоваться единым алгоритмом, основу которого 
Гу дут составлять методы решения алгебраических уравнений. Си- 
( м у, способную решать перечисленные классы задач, необходимо 
I сматривать с точки зрения используемого метода, так как речь 
илот о типе уравнений для описания процесса, а не о самом про- 
1 со. Функциональная схема пакета прикладных программ для 
] нюння указанных типов уравнений и приведена на рис. 7.4.

Как следует нз рис. 7.4, в общей задаче моделирования химико- 
i иологического процесса функции пользователя ограничиваются 
1 тапочкой задачи моделирования и составлением математическо
го описания. Последнее должно быть представлено в виде, при-
I шом для ввода в систему. В частности, описание должно быть
II дставлено в матричном виде. Пакет программ является незамк
нутым, поэтому пользователь имеет возможность вносить любые 
' менения и дополнения в общую схему моделирования на языке

стемы. Это, прежде всего, ввод исходных данных и вывод ре- 
п.татов решения, включение функций управления вычислитель- 

1 |м процессом и (при необходимости) форсирующих процедур для 
корсния решения. Следовательно, необходимо иметь опыт про- 

1 раммирования на рабочем языке пакета, в качестве которого обыч
но используются процедурно-ориентированные языки типа форт- 

п а , ПЛ-1. Совершенствование методов формализации составле- 
"нн математического описания объекта позволяет еще в большей 
' " пони автоматизировать процесс моделирования.

Но сравнению с методо-орнентированнымп пакетами широкого 
‘ ‘•шаченин специализированные пакеты значительно проще в 
К('илуатации. Внутренняя логическая связь модулей и совер

шенство численных методов существенно облегчают обязанности 
1 Требителя. В рассматриваемом случае, все, что необходимо,—
10 представление математического описания для системы конеч-
1,1 х уравнений в виде

*'  (X )  =  А X  +  В  =  О, (7.21)
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Алгебраические уравнения

линейные нелинейные

Обыкновенные дифферсн 
циальные уравнения
высокого
порядка

первого
порядка

Дифференциальны* 1  
уравнения в частный 
производных ™

Снижение порядка 
уравнения

I

Преобразование в обы 
венные уравнения

Дифференциальные уравнения первого порядка

II
Нелинейные уравнения

1
Линейные уравнения

Алгоритм линеаризации

Алгоритм интегрирования

1
Система линейных алгебраических уравнений

1
Итерационный метод 

■
J L Прямой метод

—  ■■ т--------------

Решение

(7.2

Рис. 7 .4 . С труктура пакета программ общего назначения

для дифференциальных уравнений в виде 

X  =*АХ +  В

с соответствующими граничными условиями. Заметим, что для 
нейных систем матрица А имеет постоянные коэффициенты, а , 
нелинейных ее коэффициенты зависят от текущих значений яС 
ментов вектора решения. Для нелинейных систем формирован: 
матрицы А и вектора В  производится автоматически путем числа, 
ного плп аналитического определения частных пропзводны^ 

Создание развитого методо-орпентированного пакета прикла 
пых программ связано с решением ряда взаимосвязанных задаг 
Сюда относятся выбор конфигурации вычислительных средств 
определяющий в конечном итоге размерность задачи, время 
решения, сервисное обслуживание, разработка в определение 
смысле универсального алгоритма (алгоритмов), обеспечивающей 
заданную точность п надежную сходимость решения, обеспечен 
требований по минимизации памяти, занимаемой программа^ 
и информацией. Последнее важно вследствие матричного сп о сс  
представления информации, когда значительная часть м а сси в
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(1,ржят нулевые элементы (нанрнмер, нрн решении дифферен- 
*, Ц.НЫХ уравнений в частных производных разностными метода- 

обеспечение удобства эксплуатации и, как следствие, разработ- 
, ,.рвисного математического обеспечения (например, создание 
анализированного языка взаимообмена).
i Существенным моментом при создании специализированных 

Гостов прикладных программ является использование одного 
. ограниченной совокупности методов для решения широкого 

, , ,-са задач. Значительный опыт по разработке таких систем на- 
плен при решении дифференциальных уравнений, для описания 
,, шическкх систем (расчет траекторий полета спутников, бал- 

1К шка и т. д.). К таким системам можно отнести системы MIDAS 
[171. MIMIC [181, в основе которых используются формулы Рунге— 
К га различного порядка.

1} качестве базового метода для решения задач химической тех- 
ологии можно использовать метод квазилинеарнзации, эффектив
на гь которого для расчета динамики процессов, оценки парамет- 

дцфференциальных уравнений, для расчета многостадийных 
роцессов доказана 119, 201. Этот метод удобен для решения крае- 
м \ задач, часто возникающих, напримсф, при моделировании 
?. и торов вытеснения с учетом продольного перемешивания, ис- 

п< п>зования диффузионной модели для описания условий массо- 
ередачн и т. д.

Пример 5. Рассмотрим реакцию вида 
I Ь В — В,

I екающую в изотермическом реакторе вытеснения. П редполагая постоян- 
<>Г>ъема реагентов и наличие продольного перемешивании, изменение

"и иентрацми реагента А по длине реактора описывается уравнением
I d*x dx KL  _ ооч

Т Г - Д Г — 1 Г — Г **“ 0’ <7 ' 23>
ниным из условия покомпонентного материального баланса. Здесь Ре =
О — число П екле; L — длина реактора; D — коэффициент продоль- 

1,1,1" перемешивания; К  — константа скорости реакции; v — скорость нода-
II реагентов; I — безразмерная координата длины, принимающая значения
ta " До 1.

1 рипнчные условия можно записать в виде

/ о /п\ —  » | n <7
’ z n ~  * ( ° )  — Pe dl  dl  “  * '  *

' it ~  концентрация исходного реагента; x (О) — на входе в реактор. 
N Равнение (7.23) представляет собой нелинейное дифференциальное 

, пение второго порядка с граничными условиями и с постоянными коэф- 
1 "ентами. Решение таких уравнений представляет определенные трудности 
" " тние плохой сходимости, сильно зависящ ей от значений коэффициентов. 

„ -1ля решения уравнения (7.23) воспользуемся методом квазилинеариза- 
|;,1. Предположим, что имеется некоторое решение (начальное приблп- 

L " " ‘) J-n, и разложим уравнение (7.23) в окрестности этого решения в ряд 
‘ |(,ра до членов первого иорядка включительно, предварительно разре.
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шив его относительно второй производной, т . е . записав в виде

У равнения (7 .25); (7.20) окончательно можно записать в виде

ренциальных уравнении первого порядка.
В соответствии с теорией линейных дифференциальных уравнений 121] 

решение систем (7 .27 ), (7.28) можно представить к а к  линейную комбинацН  
частного и однородных решений, т. е.

где а,- — константы интегрирования, определяемые из граничных усло ви и
П оскольку ни одно из граничных условий неизвестно, необходимо опр*Г 

делить два решения однородной системы уравнений и одно частное. П щ  
этом в качестве начальных условий для  вычисления этих решений .мохон 
выбрать любой ненулевой вектор.

Гак, д л я  получения решений однородной системы уравнений

*п+1 =  Уп+1»

Тогда имеем

Д л я  граничных условий соответственно имеем

х  =  О,

Воспользовавшись заменой переменных, получим

= w

(7- 4

(-.27)

Таким образом, в результате нами получена система линейных днфЯ.

Уп+i (0 = Урп+i "Ь s  W W (7.29)

i - l

1 (7.3®Ре ^n+i ~  Vn+i ‘ 2C*„*n+i

можно воспользоваться начальными условиями вида
У.*п+1(0) - 0; 

хгhn+l (®) = °> îhn+l (®) “
(7 .3 ©

I
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,,i получения частного решсннн системы уравнений (7.27) — начальными

Итак, алгоритм решения уравнепия (7.23) заклю чается в следующем. 
I . Исходи из начального приближения т0 (<) и у„ (/) вычисляются ре- 

| |Мя однородной системы (7.30) с начальными условиями (7.31) и частное 
пне системы (7.27) с начальными условиями (7.32).

1 ■>. I* результате решения системы линейных уравнений (7.29) определи* 
н константы интегрирования я; с использованием граничных условий 

в качестве правых частей.
Кслн два последующих решения не отличаются на заданную  величину, 

,мнение заканчивается, в противном случае расчеты повторяются с п. 1, 
„ использованием полученного решения в качестве начального. Эта про- 
п, , ра повторяется до тех пор. пока не будет достигнута заданная точность.

Пмметнм, что из каждой итерации в данном случае необходимо три раза 
1„ игь систему дифференциальных уравнений с тем, чтобы определить ко- 

нциенты а, .  Д ля интегрировании атой системы можно воспользоваться 
. 1, ич методом, в частности, изложенным выше.

Приме) в . При проектировании ректификационных установок опреде- 
.1 I in' таких технологических параметров, к а к  флегмовое число, число 
т, I ю к. положение тарелки питания, производили по некоторым критериям 
,i\ им проведения многократных расчетов с использованием определенной 

I |1атегин.
Процесс итеративного поиска этих параметров, к а к  правило, приводит

I ущественным затратам машинного времени. Решение этой задачи более 
' {м'кгивно. с использованием метода квазилинеаризации. В этом случае 
i | описания ректификационной колонны используетси система разностных 

ишений с граничными условиями, решение которой возможно путем при- 
| гния ее к  линейному виду и определения частного и однородных решений. 
Мри >том одной из переменных является  и флегмовое число.Таким образом, 
\ н'тси исключить итерации но флегмовому числу, определяя его совмест- 

■ ■ другими переменными задачи |20).
Пусть ректификационная колонна |см. рис. 4 .10] имеет N тарелок и

• н.шжена полным конденсатором. Питание в количестве Ft и Ft  состава 
\ и X .  (i =  1 , 2 , . .  . ,  m) соответственно поступает из тарелки NF. ии

Но одному из компонентов разделяемой смеси, например по первому, 
буется обеспечить заданное разделение, т . е.

Кроме того, с одной из тарелок NК3, расположенной выше NFS, произ-
• штся боковой отбор по ж и д к о й  фазе в количестве L СП. П редполагается,
11 потоки пара и жидкости, а такж е  коэффициенты относительной летучести 
" тоянпы но высоте колонны.

Запишем систему разностных уравнений материального баланса, условие 
1 юного равновесия и граничные условия.

Сравнении полного и покомпонентного материального баланса колонны:

•' М,циями вида

(7.32)

' i  (0) = I; 
' i  (ЛГ)=с.

(7.33)
(7.34)

/\ +  А', — £) — В — LCH = 0;

7 lT fi i  +  F**r t l  ~  Bxi (°) ~  Dxi  W  ~  L C H li(N к*> “  °-

(7.35)
(7.36)

Сравнении материального баланса куба коиоипы:

(7.37)
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шив его относительно второй производной, т . е . записав в виде 
1 d«x

I
Ре d l ‘

Тогда имеем

< r f ,J n+l . . .  »Н *п , * п)
Ре <Н* — '  '  п’ V  "г '  п+1 п> дх

dt (*п< г п>
+  (х п и  ~  *„> — £ ---------=  * „  +  с +  (* п+1 -  *„> +п
+  К +,  -  *„) 2Схп =  i n+1 +  2Схпх„+1 -  Сх*, »  =  0 , 1 , 2 , . . . ( 7 |

Дл я  граничных условий соответственно имеем |
1 dx , (0 ) dx„.. (1),  _  r ( o ) ___!____"Ч  _ __"+lV ' _  n „ —0 1 2  (7 f tn *»+l pe dl '  dl ~  • n —U, 1 ,^ , . . .  -40)

Воспользовавшись заменой переменных, получим
= ynn. I

У равнения (7.25); (7.20) окончательно можно записать в виде

* » «  =  Vn+i +  2Схпхп п  ~  Схп ’ (7 * Я

* * - * » « < 0>— РГ*«№ > ! У„«(*> = 0- (7-2|
Таким образом, в результате нами получена система линейных д н ф Я  

ренциальных уравнений первого порядка.
В соответствии с теорией лннейпых дифференциальных уравнений [2Ц 

решение систем (7 .27 ), (7.28) можно представить к ак  линейную комбинаЦЖ 
частного н однородных решений, т . е.

Vn+i (0  =  Vpn+i *Ь S  < W W<=1 ; 
а

x n+1 W  “  хр п ц  +  2  e in+l*iAn+l» 
i - l

где а ; — константы интегрирования, определяемые из граничных условЯШ
П оскольку ни одно из граничвых условий неизвестно, необходимо опрЯ 

делить два решения однородной системы уравнений и одно частное. П щ  
этом в качестве начальных условии для вычисления этих решений ч о ж Я  
выбрать любой ненулевой вектор.

Т ак , д л я  получения решений однородной системы уравнений
±п+1 Уп+V

Ри ^п+ 1 — ^п+1 +  2Схпхп +1 

можно воспользоваться начальными условиями вида

( 1 . Л
xlhn+l (°) =  1; Vi*n+1( 0 ) = 0 ;

X2/m+l (®) — ^2/m+l (®) ~'
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иичruAtiud nai Tiu.m rwtMimiuo систомы уравнений (7.27) — начальными

И так, алгоритм рошрния уравнения (7.23) заклю чается в следующем.
I. Исходя из начального приближения т0 (/) и у0 (/) вычисляются ре

ши однородной системы (7.30) с начальными условиями (7.31) и частное 
' цие системы (7.27) с начальными условиями (7.32).
' ■>. К результате решения системы линейных уравнении (7.29) определя- 

констянты интегрирования <ц с использованием граничных условий

Ксли два последующих решения не отличаются на заданную  величину, 
1 1>мнение заканчивается, в противном случае расчеты повторяются с п. 1, 
„ использованием полученного решения в качестве начального. Эта про-
и, . ра повторяется до тех пор. пока не будет достигнута заданная точность.

Заметим, что нз каждой итерации в данном случае необходимо три раза 
|,, мгь систему дифференциальных уравнений с тем, чтобы определить ко- 

пциенты я , .  Д л я  интегрирования этой системы можно воспользоваться 
;и мм  методом, в частности, изложенным выше.

Приме I G. При проектировании ректификационных установок опреде- 
j  то  таких технологических параметров, к ак  флегмовое число, число 
т. , л ок . положение тарелки питания, производится по некоторым критериям 
,,\i'  M проведении многократных расчетов с использованием определенной

I ратепш .
Процесс итеративного поиска этих параметров, к а к  правило, приводит 

I > |цественным затратам машинного времени. Решение этой задачи более
• (м'ктивно, с использованием метода квазилинеаризацни. В этом случае 

I описания ректификационной колонны используется система разностных 
i мнений с граничными условиями, решение которой возможно путем нри- 

|| 11>ния ее к  линейному виду и определении частного и однородных решений. 
При этом одной из переменных является  и флегмовое число.Таким образом, 
> ются исключить итерации по флегмовому числу, определяя его совмест- 
| с другими переменными задачи |20].

Пусть ректификационная колонна |см. рис. 4.10] имеет N тарелок и 
1 множена полным конденсатором. Питание в количестве Ft и Ft  состава 
'  I и ‘'V .-  ^  =  ^ ............т )  соответственно поступает из тарелки NF, и
М .- По одному из компонентов разделяемой смеси, например по первому,
1 дуется обеспечить заданное разделение, т . е.

Кроме того, с одной из тарелок N F „ расположенной выше N F,. пронз- 
|ится боковой отбор по жидкой фазе в количестве L СП. П редполагается,

0 потоки пара и жидкости, а такж е коэффициенты относительной летучести 
" 'чинны по высоте колонны.

Запишем систему разностных уравнений материального баланса, условие
1 'чвого равновесии и граничные условия.

V равнения полного и покомпонентного материального баланса колонны:

(7.32)

и ка честно правых частей.

Л (°) = 1; 
тх (ЛГ)-«.

(7.33)
(7.34)

/ , +  F,  -  D — В  -  LCH =  0;

7 ,J>u +  FiXr*i ~  Bxi <°> -  Dxi (N) -  LCH*,(N I',) -« 0.

(7.35)
(7.36)

Сравнения материального баланса куба ко ю ан и :
V В 37 )
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отнарнон части колонны:

("  +  ! )  =  * i  ( я )  +  ~Ц (У̂  (я )  — V; ("  — 1)); 
тарелки питания:

V Lt V
(" + *) = Т Г (п) “  ТГ *»(п) “  ТГ (п “  ~

VV Lx
* i  ("  +  1) =  - Vi (я )  — —  * t (я)
n = NF,, NF, 

укрепляю 1дей части колонны:

F*Fri

* l ( n +  1) = xi ( n ) +  ~Z  ̂ (V i(я )  — K j(Я — 1)), n  =  N F j+ 1 ,

* i (я  +  I) =  - j -  ( y t (я ) -  ^  (я  -  1)) +  (n),

< = 1 , 2 ........... « ;  n =  N F ,+  l ............ AT.

Условие фазового равновесия имеет вид 

m
Vi  ( n ) =  O t j l ,  ( n ) j  O jX ,  ( n ) .

Д ля переменной Z справедливо

■

(7 .Л  

(7.40)

1
:f. - , |

(7/.1)

I
(7 .4Я

,

Обозначим VjL =  Z. 
Z ( n ) =  Z (n — 1).

(7‘M
\|»аш1»*нме

(7.44)
состав жидкой и napoBoii фаз, 
и коэффициент относ ик'.тьшш

Здесь L, х, V, у ,  D, И, а  — количество и 
количество дистиллята и кубового остатка 
летучести соответственно.

Уравнения (7.37) — (7.44) составляю ! исходную систему ш лнпенныя 
разностных уравнений первого порядка. Эта система содержит 2т +  1 н м  
известных. Количество кубового продукта и дистиллята определяется исходя
из заданных условий разделения н уравнений полною и поко»......н сн тш Я
баланса (для I *= 1) колонны при заданном начал.ном профиле м .ниснтрм  
ций по высоте колонны. Подстановкой выражений (7.43) в уравнения (7 .37)4 ! 
(7.44) исходную систему уравнений можно сократить до т  - f  1 порядка с 
т  -(- 1 неизвестными (х\ i =  1, 2 , . . т,  Z). Очевидно для решения ( Л  
системы уравнений необходимо иметь т  -f- 1 граничное условие. Т а к и м  
граничными условиями являю тся уравнении (7 .33)—(7.36).

Д л я  приведения к  линейному виду разложим уравнения (7 .36)—(7.42) 
и (7.44) в ряд Тейлора но аналогии с формулой (7 .25). Тогда после сооЩ 
ветствующих преобразований можно записать

xik+i (n +  ! )  — Хщ+1 (я ) -f
[U* - D ( F i  +  Ft  -  L СИ) 11Zfc+1 (n)  -  Zk (« )] 

IV +  (*'i +  >’« -  LCH) [Zk (n) -  1)]* j
( я - 1 )

2  а л *  (* - ! )
+

D +  (/’x +  f ,  _  LCH) (Zk (n)  — 1)
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a ixilt+l (n ) a ,r .fc(n)

S  a izi* I S  “<*« <*>] 
i= l i= l

III

Î iv+X (я ) - *« (я )1  +
1=1

+
a ixik (я  — 1) 2 J a i (n — ! )  -  (n -  !)1  

i=l ______________ a ixik (n — ! )

2
[ 2  a «xu ( n - 1)]1=1

m
2  a i3
i= l

ik ( Я - 1 )

(7.45)
(7.46)

^ 1 i, неизвестными являю тся переменные с индексом к  -(- 1, а величины с 
“  ,j, ) , ом к  получены на предыдущей итерации.

(ля решения линейной системы разностных уравнении первого порядка 
но воспользоваться формулами (7 .29 ), т . е . искать  его к а к  комбинацию 

[;i< мого и однородных решений. При этом константы i определяются в ре- 
л iTe решения системы линейных уравнений, образованной граничными 

ними (7 .33)—(7.36). Х отя количество дистиллята — переменная вели- 
1IUII определяемая в процессе расчета, для каждой последующей итерации 
л шчина является  константой, вычисленной по результатам  предыдущей 
п ищи. Д л я  этого необходимо реш ать на каждой итерации уравнение с 
о к неизвестной, например, методом Негстейпа. Этим самым удается свести 
з. чу поиска коэффициентов a  j к решению системы линейных алгебраиче
ски \ уравнений. Заметим, что н формулах (7.29) конечное значение индек- 
ч < уммирования равно количеству недостающих начальных условий. 

Для получения частного и однородного решений в общем случае можно

Ё| льзовать любые линейно независимые ненулевые векторы. Например, 
■ |; п  =  4 начальными условиями могут быть

*1Р(0) = 1;
Tihl (°) = хзЛ2 (®) = Х4ЛЗ Чк  = !•

И'

Псе остальные начальные условия равны нулю.
Таким образом, алгоритмы расчета колонны в проектной постановке 

■J.H ночается в следующем.
1. Исходя из некоторого начального профиля концентраций по жидкой 

, " и начальных значений 'Л и I) находятся частное и однородные решення 
темы уравнений (7.45) и (7.46).

-• Эти решения совместно с граничными условиями используются для 
(| имения коэффициентов а , ,  а затем для нахождения решения по форму-

(7.29).
3. Если решение ие удовлетворяет условиям окончания, то полученные 

j1" “ иия переменных n j ,  Z и D используются в качестве нового приближения 
' " чет повторяется с  п . 1 .

1'лсгмовое число вычисляется по соотношению
L_
D -

1 1
U v/l  — 1 ~ г

,,ц( Пример 7. Метод квазилииеарнзации можно использовать такж е и для 
||( '"'И параметров дифференциальных уравнени!!. Предположим, что в урав- 

,11,и (7.23) параметры Ре и С являю тся неизвестными величинами и их зна- 
. ‘'я  необходимо определить по экспериментальным значениям концентра- 

Реагента А,  замеренной по длине реактора в некоторых дискретныхНи и '
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Г

точках, т . е . но значениям

x i эксл e   ̂ =  ^» 2 , . т.
(74

М атематически вычисление параметров Ре и f  формулируется к ак  р е ц м В  
многоточечной граничной задачи. П оскольку ;>ти параметры яв л я ю т ся ^ *  
стью дифференциального уравнения, их определение возможно лишь п р н щ  
личии аналитического решения уравнения (7.23а). При отсутствии же В  
нового решение можно получить с помощью метода книзилинсаризицш ^Н ' 

Д л я  этого будем рассматривать параметры Ре и С к а к  функции н о ааш Я  
мой переменной I н аряду с х. Тогда уравнение (7.23а) можно записать в вХ

d*x/dP =  P e t  +  РеСх* -  / (* , * , Ре, С). 7 Ж

Используя разложение функции в ряд  по аналогии с примером 1, молу^К

+ 2PW n+iC„ + +

"n + l * n + l'

V,1+1 = P e n I/n+ l r  T  * « V n ^ n + l

+  !/„ +  Сп хгп Pen+1 -  3PenCn** +  Penv„; 
p°n+i = °;

(7.49,

с граничными условиями 

»n*i (°)
l(°) Pe n+l

П оскольку не задано ни одно начальное условие в явной форме, для п ол» 
чения решения системы (7.49) необходимо вычислить одно частное и четмр 
однородных решений, т . е . система (7.29) будет содержать четыре линеин В  
алгебраических уравнения с четырьмя неизвестными козф ф иппснтам^^Н  
Следовательно, необходимо иметь четыре граничных условия, чтобы реш ит 
эту  систему. Д ва граничных условия заданы уравнениями (7 .50), а в к а ч е с Л  
двух  других можно использовать экспериментальные значения * 1ЭЬСП и 
или получить их в результате минимизации выражения

— х
4=1

i эксп )*• (7.31)

Алгоритм решения системы уравнений (7 .49), за исключенном понеЯ 
недостающих граничных условий минимизацией (7.51), аналогичен рассмо* 
репному в примере 1.

Рассмотренные примеры иллюстрируют возможность объеД** 
нения различных по характеру задач химической технологии в раЛ  
ках одного численного метода. Использование метода далеко Я* 
ограничивается приведенными примерами. Обоснование его э в  
фективности и применение для решения других задач можно найтЯ 
в |191. Можно сказать, что использование в определенных рамкв* 
универсального метода позволяет создавать пакеты программ, Д®" 
стоинством которых является общность математического аппара** 
н отсюда, как следствие, возможность более тщательной отрабоШ 
кп на единой методологической основе.

Проблемно-ориентированные пакеты прикладных программа 
Эти пакеты характеризуются специализацией н регулярность*^
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I I .мщения. В отличие от методо-ориентированных пакетов их 
I I *" .чением является решение определенной проблемы или родст- 

11 и,IX проблем, а не применение метода. Специфика областей при-
I .,|пя проблемно-ориентированных пакетов обычно отражается
II руктуре связей отдельных модулей, их номенклатурой и явля- 

р ограничением на пути универсального применения исполь- 
Р 1bix методов. К тому же компетентность разработчика в кон-

■ ной области применения часто определяет эффективность про- 
.шо-ориентированного пакета.

■  разработка проблемно-ориентированных пакетов программ
■ юмически целесообразна в том случае, если гарантировано их 
■I, , .1 ирное использование и важность проблемы не вызывает сом-

т .  а их эффективность в значительной степени определяется 
с, и ованностью с техническими средствами. Вопрос экономиче- 
с, I целесообразности разработки возникает в связи с ориентацией 

широкого пользователя и, следовательно, с необходимостью 
тщательной отработки алгоритмов и средств взаимообмена, 

и методо-ориентированные пакеты всякий раз настранва- 
м г я на решение конкретной задачи высококвалифицированны

ми специалистами в области вычислительной техники и програм- 
инания, находясь в эксплуатации с постоянными доработками 

и менениями, то проблемно-ориентированные пакеты предназна- 
ч ■ ч (л для эксплуатации специалистами, обладающими ограничен
и и  знаниями средств вычислительной техники. Поэтому много- 
) 1'пантность постановки задачи (или задач) должна быть предус- 
v репа на этапе их разработки. Для простоты эксплуатации 

п п.зователя желательно освободить от необходимости програм- 
' ронания. Он должен знать проблему и возможности системы
-ии ее решения.

< v новой для создания проблемно-ориентированных пакетов могут 
жить методо-ориентированные пакеты. При этом ориентация мето- 
на решение ограниченного класса проблем, конечно, сужает его 

1 |можноств, но вместе с тем способствует более тщательной про
житке алгоритмов. Имея ограниченный класс задач, легче более 

и.цо исследовать алгоритмы и исключить возможные ситуации 
"паза или предусмотреть соответствующие действия пользователя.

Не следует думать, что проблемно-ориентированные пакеты 
программ есть нечто завершенное и неизменное. Их компонентами 

‘■Iлютея отдельные методы, чаще всего инвариантные к решаемым 
■роблемам, выбранные, например, исходя из требований точности, 
11,11 тродействия и объединенные единым функциональным незна

нием. Особенность состоит в специализации и большей степени 
' '"матизации вычислительного процесса по сравнению с методо- 
Р "оптированными пакетами. Модульный принцип построения па- 

м“та позволяет легко расширять и изменять его функции по мере 
■"'опления знаний о процессе. Выполнение пакета производится 
" I управлением организующей программы и в зависимости от
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задания (проблемы) рабочая программа может формироваться I  
различных компонент математического обеспечения ЭВМ.

Пакеты прикладных программ с ориентацией на проблему 
ляются средством повышения эффективности решения прикл«Я 
ных задач в различных областях народного хозяйства. Их со зЛ  
ние базируется на стремлении объединить в единое целое достю Л  
нпи в области решаемой проблемы, вычислительной м атем ати к 
н вычислительной техники. Конечным результатом разработки иш 
ляется программно-аппаратный комплекс, позволяющий п о л ьЯ  
вателю с желаемой точностью, максимальной простотой и удобЛ  
вом решать появляющиеся в процессе его деятельности проблем ! 
Очевидно, создание таких пакетов — задача не только сложяД 
в смысле формулирования и описания проблемы, разработки н а 
обходимых алгоритмов, но и трудоемкая. Для ее решения обычЛ 
привлекаются специалисты различных профилей — техиолоЛ  
математики, программисты. Кроме того, в зависимости от сложи# 
сти проблемы последняя может быть разделена на отдельные поЯ 
проблемы, каждая нз которых решается самостоятельно в рамкш 
общей цели. Такое разделение на подпроблемы обычно проилвс! 
дится исходя нз специфики отдельной части общей задачи. Прй 
наличии структурной или функциональной организованности аж  
горнтмов части проблемы она может выступать в качестве подсн 
стемы. При моделировании реакторных процессов, например, Я  
качестве отдельных частей можно выделить установление механик* 
ма реакции, оценку кинетических констант, модель реактора и т. д. 
Помимо относительной независимости этих частей можно было б »  
выделить их и исходя из последовательности использования в npd 
цессе моделирования реактора.

Сложность решаемой проблемы определяет и функциональну! 
структуру системы. Поэтому система может содержать отдельны 
методо-орнентнрованные пакеты в качестве подсистем, огранив 
вая, вероятнее всего, их функции определенным классом задач 
Например, пакет программ статистического анализа используете 
всякий раз, когда появляется необходимость в обработке экспв 
рнментальных данных, при определении и коррекции параметре 
стохастических моделей. Однако его использование огр ан и чи вв  
ется вопросами данной проблемы. Поэтому включение отдельны 
пакетов в качестве подсистем связано с решением ряда организа 
ционных вопросов. Это прежде всего вопрос полноты использов* 
ния его возможностей и, следовательно, целесообразности ныдЯ 
ленин обычно большого объема памяти и снижения быстродействия* 
Может оказаться, что выгоднее специально разработать гакуЧ  
подсистему, исходя нз конкретных требований общей проблем»*! 
нежели частично использовать возможности готовой системы l*Oj 
лее широкого назначения. Это обеспечит компактность и быстрД| 
действие программы. Последнее обстоятельство является п ри чв 
ной того, что системы не часто строятся на основе м е т о д о - о р и е и т » !
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Рис. 7 .5 . С труктурн ая схема прикладной системы

01 и иных пакетов. Разнообразие решаемых в рамках проблемы 
яд,иг приводит к разнообразию используемых методов, которые 
I л меняются узкоспециализировано и потому достаточно эффек-

[п шю.
Объединение подсистем в общую систему возможно лишь при 

н вместимости их, например, по язы ку программирования, вычис- 
тельиым средствам и т. д. Отдельные подсистемы разрабатыва- 
IIII, различными программистами и в разное время. Для разрабо- 

1 старых (ЭВМ первого и второго поколений) такое объединение 
крайне затруднено, так как программы создавались применитель
но к имеющемуся типу ЭВМ с максимальным использованием воз- 
м мюстей н особенностей последних. Использование таких про
грамм сопряжено с существенными переработками, по затратам 
труда сравнимыми с созданием новых. Для ЕС ЭВМ и СМ ЭВМ во- 
1!' языковой совместимости решается на уровне операционной 
' |емы. Поэтому как отдельные модули, так и подсистемы могут 
I1'1 Ч'нбатываться на различных языках и в дальнейшем объедннять-
1,1 » рамках операционной системы. Более того, при разработке мо-
• н‘й рекомендовано придерживаться требований ГОСТа (22). 

Практика эксплуатации ЭВМ и разработки систем показывает, од- 
и ко, что целесообразнее все же использовать какой-либо один 
1’ ‘питый язык программирования для системы. Это упрощает не 
’ "•"'КО разработку системы, но и ее эксплуатацию.
. На рис. 7.5 приведена функциональная структура системы, 

""тадающей языком взаимообмена высокого уровня. Входная 
""Формация (алфавитная или цифровая) воспринимается анализа- 
|(Фом информации, выполняющим функции синтаксического конт- 
Г'-'я и этапы лексического, синтаксического и семантического ана- 
1|,,а- Поскольку она записана на специализированном языке, от- 
'" ‘"ом от языка системы, то в дальнейшем преобразуется компи- 

j 'u , ,P0M па базовый язык системы и воспринимается непосредст- 
1 "но операционной системой ЭВМ. Выходная информация мо
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жет внутренне представляться в кодированном виде, поатомте^Д 
ред поступлением в распоряжение пользователя проходит э Д  
декодирования.

Общей тенденцией, свойственной пакетам прикладных щ н  
грамм, является стремление к все большей автоматизации иы чВ  
лнтельного процесса, упрощающего эксплуатацию. Однако Д  
неизбежно приводит к усложнению логической структуры, j

Рассмотренная классификация пакетов прикладных п р о гр ая  
не является абсолютной, поскольку отдельные пакеты могут. Л  
ладать характеристиками как тех, так и других. В практике ч«. 
делировання химико-технологических производств получили ра4  
пространенне пакеты программ, ориентированные на решение щ2  
рокого класса задач, своего рода универсальные моделируюпЛ 
системы. Характерной чертой их является иезамкнутость, т .Д  
возможность расширения при решении конкретной задачи п утД  
введения модулей недостающих элементов н определения послеЛ  
иательности расчета на базовом языке программирования пакеш 
или некоторой его надстройке. Обычно пользователь активно участ
вует в процессе решения, изменяя последовательность вычислена 
пли задавая другой набор .модулей. Но организации функционж 
рования такие пакеты приближаются к методо-ориентиронанньЛ 
однако по составу математического обеспечения — к п акета» 
ориентированным на проблему. Несмотря на широкие возможное» 
в постановке задач, необходимость программирования сужает крут 
возможных их пользователей.

7.3 . Математические модели типовых процессов 
химической технологии

Ранее отмечалось (см. гл. 4), что основу САПР составляют мате
матические модели элементов, составляющих технологически 
схему. Модели могут быть различными по точности, математическо
му описанию и способу представления. Это либо модели, основал 
ные на уравнениях баланса и фундаментальных закономерности 
процессов, либо соответствующие их аппроксимации в виде неко* 
торого приближения. Очевидно, при проектировании желатель^^ 
иметь модели, обладающие прогнозирующими свойствами (допусг 
кающими экстраполирование основных характеристик процесса)* 
Такие модели достаточно сложны, и при их разработке широко 
используется модульный принцип (на основе различных с п о с о б * »  
доказательного программирования). Предметная область (или зна* 
ния об отдельных процессах) обычно включает несколько в а ж н ы %  
аспектов, которые могут быть описаны различными способами 
различной точностью. Поэтому и модели отдельных процессов **о*; 
гут содержать набор модулей, соответствующих различным УР°*Г 
ням иерархии описания процесса. Ясно, что такой набор м о д у л е ®  
должен быть некоторым образом упорядочен. Положительным
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I м и такой ситуации является то, что отдельные явления при- 
I Vе группе процессов (например, фазовое равновесие, расслан- I с- ;кндкнх фаз н т. д .), и поэтому соответствующие модули 
К  одинаковыми.
I |; ;,том разделе приведены математическое описание и соответ- 
L  юшие алгоритмы для расчета стационарных режимов отдел ь- 
И|,’ч цшовых процессов, в основе которых лежат закономерности 
ИР наличии тех или иных допущений), рассмотренные в гл. 4.

7 .S.I. Алгоритмы расчета гетерогенных жидкофазных систем
В  шнснмости от природы веществ компоненты смеси могут об- 
I да; 1 '• ограниченной взаимной растворимостью, образуя, таким 

0г,I ом, отдельные фазы многокомпонентной системы. В простей- 
ш, глучас при смешении жидкостей образуются две фазы, в каж- 

[ loii из которых содержатся отдельные компоненты органического 
и 1 органического происхождения. Иногда такие системы обра
з у : си искусственно путем добавления компонента, склонного 
к ширательному растворению. Добавление такого компонента 
(р доляющего агента) изменяет условия фазового равновесия 
си мы,  увеличивая движущую силу процесса, и позволяет при
ми, ни, специальный метод для разделения компонентов исходной 
с у  и. Часто введение разделяющего агента в исходную смесь 

I ©' I а вливается не столько близостью свойств компонентов, а

ici ишостью к разложению, полимеризации и т. п. при высоких 
т< 'шоратурах.

Нааимная растворимость компонентов является функцией тем- 
нуры. Поскольку копцеитрация насыщенного раствора одно- 

I на компонентов в другом с повышением температуры обычно 
ь растает, то область расслаивания при нагревании будет умень-
111 "И,сн и может исчезнуть вовсе. Важным выводом из этого, имею- 
F4bm практическое значение при разделении расслаивающихся сн- 
( м. является то, что, например, при ректификации по высоте 
1 Юнны область расслаивания будет изменяться, достигая в от- 
Д'-п.ных точках максимальной величины. Последнее обстоятель- 
с >о может быть использовано для повышения эффективности 
1‘" моления.

Способность смесей к расслаиванию широко используется не 
1 1 ько как самостоятельный способ разделения смесей (например,
1 1 Равитационных декантаторах, экстракторах), но и в совокуп- 
•"'отц с другими процессами. Для этого способа характерны низ- 
1 капитальные и эксплуатационные затраты непосредственно на 
( 'Н есс, особенно если разделяющий агент легко регенерируется.
( 1"ако, несмотря на широкое распространение, до сих пор отсут- 

‘‘Уют достаточно обоснованные модели как выбора разделяю- 
агентов, так и расчета процесса расслаивания. Большей 

Г|-ю модели основаны на обработке экспериментальных данных
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и полуэмпирических зависимостях. В связи с повышением 
экстракции и азеотроппо-экстрактивпой ректификации как j  
энергоемких процессов разделения, возрастает важность исс 
ванпй в этой области.

Расчет процессов расслаивания жидких систем включаеъ^и 
основных этапа: установление факта наличия многофазности ц Г  
ределение характеристик процесса расслаивания. Первый 
связан с расчетом фазового равновесия, а второй — с onpej^V 
нием параметром режима и времени пребывании жидкости и адЖ 
рате. Эти вопросы рассмотрены ниже и предложены соответс^^И 
щие модели для расчета равновесных составов и граиитационЯ» 
декантаторов.

Выбор разделяющего агента. Разделяющий агент iiufiitpaerci
в соответствии с требованиями общего характера (легкость регЖ. 
рации, дешевизна и др.) и основан на термодинамических соотн^К 
ннях, выражающих среднее увеличение коэффициента относитеф- 
ной летучести компонента за счет присутствия разделяющего агф. 
та [23, 24]. Известные методы выбора можно разделнтьна две гр т . 
пы: методы, основанные на использовании данных о свойствах раЖ- 
воров, образуемых компонентами заданной смеси и разделяюпА 
агентом; методы, основанные на данных по свойствам компонХ 
тов. I

К первой группе относятся методы выбора по данным о равв- 
весии между жидкостью и паром, температурах кипения с меся, 
растворимости компонентов, свойствам азеотропных смесей [2К  
мольных теплотах смешения жидкостей и испарения кочпонеггА 
[251. Поскольку методы связаны с экспериментальными исследоА- 
пиями, их эффективность зависит от опыта п интуиции экспещ  
ментатора.

Отличительной особенностью методов второй группы явл яете  
попытка установить связь степепи неидеальности свойств коиДИ 
нентов смеси с каким-нибудь одним свойством или одним видом 
межмолекулярного взаимодействия. Такой подход дает полеэяВ  
результаты в тех случаях, если компоненты смеси сильно разЛ* 
чаются по химическому строению и свойствам. В более сложнь® 
случаях необходимо учитывать различные составляющие меЖйИ 
лекулярного взаимодействия.

Так, предложено проводить выбор разделяющего агента в* 
основе величины дипольпого момепта, способности образования 
водородной связи, протонной силы молекулы [26, 27]. Щ

Наряду с методами выбора, основанными на свойствах обрШ 
зуемых растворов и компонентов, составляющих смесь, широкое 
распространение имеет непосредственный экспериментальный иоД* 
бор разделяющего агента. Экспериментальное определение разде! 
ляющего агента является наиболее точным, однако и наиболее тр Л  
доемким. Если в определенном классе соединений, папример co l 
единениях гомологического ряда, выявлены закономерности, то
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с.пучае таковые отсутствуют и выбор разделяющего агента 
обо1' ' .1ВЛяется самостоятельной задачей со свойственными ей 
ИРе ,, расчетного и экспериментального исследования.
9Т* г  i ибо л се удачным в реализации является метод, основанный на 
I „(.личины коэффициента относительной летучести в присут-

011,1 ...пличных растворителей по методу функциональных групп 
Соц| Коэффициент относительной летучести компонента является 
K L !Mlt'ii состава. II эта зависимость выражается через отношение 

пциентов активности, поскольку отношение давления паров 
гыЧ компонентов практически является копстаптой (не зависит 
[„  тана и слабо зависит от температуры):

p i V» 
Р°, У-и

(7.52)

11, к-кольку коэффициенты активности являются функцией co- 
стана. эта зависимость, особенно от концентрации разделяющего 
аген а, должна быть известна. Для выбора удачного разделяюще
го агента желательно, чтобы его концентрация была высокой, а 
это оаначает, что исследуемый раствор будет сильно разбавленным 
отн нтельно разделяемых компонентов. Тогда для параметра, 
оп| дсляющего селективность растворителя, можно записать

s =  \7./yZ- (7.53)
1д<' ь важно с точки зрения вычислений, что расчетные формулы 
истода CNIFAC существенно упрощаются для бесконечно разбав
ленных растворов (28]. Алгоритм выбора разделяющего агента 

f основе метода функциональных групп приведен па рис. 7.6.I габл. 7.1 приведены результаты сравнения расчетных и экспери- 
«> нальных значений селективпости при различных разделяющих

> птах для системы бензол-цнклогексан.

Таблица 7.1

Расчет

• ‘стноритель *КИП'
°С < 1/S®

Эксперимент 1/S

'01.11111 18Л 1,74 5,18 2,98 2,16 при 66 ,8  МОЛ.% II 
93° С

"гробенаол 211 1,43 4,70 3,29 2,32 при 68,2 мол.% и 
102° С

('Нол 182 1,93 2,69 1,39 2,06 при 66,8 мол.% и 
92ь С

данные получены для 70° С.



288 II . Разработка системы автоматизированного проектирования

Рис. 7 .6 . Алгоритм выбора разделяющего агента

Кинетика расслаивания жидкофазных систем. В связи с рас
пространенностью многофазных систем большое внимание удел§- 
ется разработке теории их движения, причем в последнее вреш 
наблюдается бурное развитие этой области знаний. Обзор мнош- 
численных работ, посвященных этой теме, изложен в [23, 24—Ж  
Сложность общего математического описания заставляет при • "  
шешш конкретных задач делать те или иные допущения, вносяпрс 
определенные погрешности в решение задачи. Так, во многих СМ" 
чаях течение двухфазной системы может рассматриваться KV1 
ползущее, т. е. числа Рейнольдса, рассчитанные по диаметру ч щ  
тиц, очень малы (седиментация тонких эмульсий, суспензий и т. Д*)- 
Тогда возможна линеаризация уравнения 11авье—Стокса, еСЩ 
пренебречь нперционными членами. Такое допущение справеДШ* 
во и в случае, когда течение смеси в целом по отношению к нввш  
ним границам характеризуется большими числами Рейнольдф 
тем не менее можно говорить о малости чисел Рейпольдса для RW 
жения частиц относительно сплошной фазы. Кроме того, н й «  
ционные эффекты менее существенны в системах, состоящиХ^И 
группы частиц в органической ж и д к о й  среде.

Движение систем с концентрацией дисперсной фазы более^И 
5% характеризуется возникновением стесненности, проявл
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■ я  вследствие вязких взаимодействий частиц друг с другом. 
и1' ,кс-периментальном исследовании осаждения ансамблей час- 
I'1 ^тные интериретируются обычно в виде отношения скорости 
т" „■иного осаждения к скорости осаждения одиночных частиц 
с1 |,ункцни объемной концентрации частиц, формы частиц, расп- 

j)‘ння по размерам н числа Рейнольдса [29, 30)
Г  »„ =  1/(1 +  ^ ) ,  (7.54)
1L  качения коэффициента К  изменяются в пределах 1 ,5 -5-  2 , а
р 1 -ЧЧ-1 .

■  Подооные методы описания, справедливые для ползущего те- 
ч(1| ,|. позволяют лишь приближенно учесть явления стесненности 
., пиния стенок аппарата. При описании двухфазных потоков в 
п,, ессах азеотропно-экстрактивной ректификации в большинст
ва \ чаев можно сделать допущение о ползущем режиме движе
нии. Поэтому уравнения вида (7.54) могут быть применены с из- 
в(. юн степенью точности для расчета скорости расслаивания жид
ки месей. В случае потоков с большими числами Рейнольдса по- 
грI !пости существенно возрастают.

М последнее время широкое распространение получают методы 
ыг ники сплошных сред для описания движения многофазных 
сп м. И этом случае каждая фаза рассматривается как сплошная 
ср м. характеризуемая полем скоростей и давления внутри нее. 

система представляется в виде многоскоростного континуума 
мопроннкающих сплошных сред. Тогда описание движения 

и офазной системы сводится к заданию условий совместного 
н ,ония фаз и определению величин, описывающих межфазные
> содействия. В [31] дается обзор работ, посвященных прнме- 

[оним методов механики сплошных сред к многофазным систе- 
а в [8] приведено их дальнейшее развитие на системы, внутри 

рык происходит обмен энергий, импульсом и массой, а также 
истомы, в которых протекают химические реакции. Несмотря

1 исеобъемлющий характер такого подхода, он остается в боль-
ч степени теоретическим, так как предлагаемые математические 

("псаиия трудно применимы при расчете реальпых процессов в си- 
г 1 шмачкнутости описания и трудностей вычислительного харак-
11 U свою очередь, например, описание межфазного взаимо- 
л' " твия, поля скоростей и давлений невозможно без упрощающих 
д "Ущений и проведения экспериментальных исследований. По- 
•' му основным подходом к описанию движения многофазных сн-

[СТ|'М ивляется получение полуэмпирических соотношении для уче-
11,1 " шяния важнейших параметров исходя из общих теоретических 
г ' 'померностей.
» Ири исследовании жидкофазных систем важнейшей задачей 

И'-тяотся анализ явлений, происходящих на границе раздела фаз. 
прежде всего процессы коалесценции и дробления капель, 

и,ние поверхностно-активных веществ. Можно выделить два

11 I* Кафаров, В. II. Ветохин
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вида коалесценцни: капля—поверхность раздела и капля—Д  
Наиболее изученным является первый, однако в основе их, по! 
вероятности, должен лежать в значительной степени общий; 
низм — это утончение и разрыв пленки сплошной фазы и ц<] 
дующий перенос капли через поверхность раздела фаз.

В настоящее время разработано достаточное количеством 
лей коалесценцни капли у  поверхности раздела фаз жидкое! 
жидкость. Уравнения моделей выводятся на основе м акр Л ^  
ческих балансов массы, силы и энергии и уравнений измея 
микроскопических объемов жидкости и изменения поверхно 
раздела фаз. Граничные условия и выражения для потока ва| 
с уравнениями состояния позволяют замкнуть систему y p i^ T  
для дапной физической ситуации. Однако обобщенная полней 
стема уравнений сложна для решения. Поэтому использо! 
аппроксимирующих решений различной точности является Г 
более распространенным методом. К сравнительно простым 
лям можно отнести модели жесткой капли и жесткой повер^В 
раздела [32] и модели с учетом деформации капли и поверхаД 
раздела с образованием углубления в центре каплп [33, 34]. В Я |  
показано, что модели коалесценцни, основанные на представлиА 
однородной пленки, отделяющей каплю от поверхности, приваК  
к степенной зависимости времени коалесценцни капли, пропорцв- 
пальной пятой степени эквивалентного диаметра. Эти моделиЩ- 
рицают влияние разности давлений, возникающих вследствие иф- 
ривления пленки, и поэтому дают завышенные значения показате
ля степени.

В основе модели параллель — диск лежит предположением 
неподвижных поверхностях раздела п постоянном, независтШ  
от радиуса расстоянием между ними. При указанных допущенир 
для времени коалесценцни получено следующее выражение: I

<Я
где 6Х н 62 — толщина пленки в моменты времени tx и <2; цс — вЯ** 
кость сплошной фазы; a t — межфазное натяжение; Др — P4J" 
ность плотностей фаз; b — радиус капли.

В модифицированной модели поверхность—диск [36] при и з » ' 
нении подвижности локальных поверхностей раздела для неравЯв' 
мерного утончения пленки в системах толуол—вода и анизол-4-*^ 
да получены выражения
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■  , __ область коптакта между поверхностями раздела; F  — си- 
ГД* ц|'твующая на поверхности; Ф  — параметр, характеризую- 

«тело подвижных н неподвижных поверхностей; по  — гео- 
И^.ическнй фактор.
•'* |лчятельно меньшее число работ посвящено исследованию коа- 

B fi нщш капля—капля. Утончение пленки сплошной фазы, раз- 
Ипяюни*» ш п > во многом аналогично утопчению пленки между 
к , ,  а н плоской поверхностью. Процесс утончения пленки меж- 
Е  жми продолжается до т е х  пор, пока не возникнут достаточ
но мыш е нарушения, вызываемые эффектом Мараигонн, механи- 
чег и и звуковой вибрацией, электрическими и температурными 
по. 'in. приводящие к разрыву пленки. Детальный обзор по меж- 
Kai ьной коалесценции в жидкой и газовой средах приве- 
де. » (371.

повной целью экспериментальных исследований по межка- 
ие.мюй коалесценции было получение соотношения между вре- 

пi'm коалесценции, диаметром капель и физическими свойствами 
ф. При моделировании коалесценции капля—капля размеще- 

■м капель различных размеров па поверхности жидкости полу- 
н соотношение для времени коалесценции в зависимости от 

метра капли а  и физических свойств, аналогичное соответст
вующим уравнениям для коалесценции капля—поверхность раз- 
Вр.м фаз:

£ ■ ) » № ] “ • <7' 58>

1 1 цепка коалесценции к а п л я —поверхность раздела и капля— 
я 1я основывается на исследовании процесса утончения разде- 

ицей пленки сплошной ф азы. Однако время коалесценции мо- 
I  существенно отличаться от времени утончения плепкп. Было 
обнаружено (36], что для систем с одним и тем же размером капель
11 шнаковым временем стекапня пленки время коалесценции мо- 
;| существенно различаться. В этом случае возникает вопрос, 
-'"'■кет ли явление коалесценции интерпретироваться с помощью 
м лелей утончепия пленок сплошной фазы? Ряд исследований по-
* 1 и.ш аю т, что такая оценка обладает следующими недостатками 

а) не определена надежность применения этих данных к реаль-
111!ч процессам, таким, как  разделение эмульсий; б) неизвестно, 
'’"•'колько применимы дапньсе дл я систем с заданным уровнем при- 
|х»‘<:ей.

Сличив теоретических значений времени коалесценции от 
и < нериментальных частично может быть объяснено трудностью 
0|>евки ряда факторов, входящ их в модели, и влияющих на коа

лицию. К ним можно отнести  влияние начальной и критиче- 
’ ':,)й толщины пленки; число подвижных и неподвижных поверх- 
"'Стей; влияние размера к а п е л ь .

1J*
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Начальная толщина пленки не имеет глубокого в л и я н и я  
критическое значение толщины должно быть известно, как граГ 
нос условие для оценки времени коалесценцин [33]. Интерферон 
рическне измерения критической толщины пленки дают знаJ  
от 400 до 1500 А [38). Поэтому время коалесценцин очень сил* 
зависит от ее колебаний. Число подвижных и неподвижных) 
верхностей раздела является устанавливаемым параметром, xd 
в настоящее время нет надежного .метода учета этого парам! 
в моделях. Однако использование модели параллель—диск 
неравномерного утончения пленки на основе концепции «неИ 
вижности поверхностей» оказалось успешным 136). Показац 
степепи в зависимости от времени коалесценцни от диаметра ка 
устанавливается при выборе той или иной модели. Таким обраа 
даже качественный учет основных факторов, влияющих на и[ 
коалесценцин, позволяет корректно описать явление в реалья 
условиях. Определение параметров, очевидно, должпо проводит 
ся по экспериментальным данным.

Исходя из сложной природы механизмов коалесценцин п( 
ставляется интересным связать два вида коалесценцин как от 
шение их времен для оценки фазового разделения в зоне плотно! 
упаковки капель дисперсной фазы в системе жидкость—жидкое 
Обычно предполагается, что в дисперсном слое перемети 
влияющие па коалесценцню капля—капля и капля—поверхно 
раздела, одни и те же для данного размера капель. На этой основ 
возможно дать теоретические выражения для времен конта! 
Так, уравнение для времени стекання пленки в модели жест* 
сфера—плоскость записывается [39)

Un =  (t2 — ti) =  (6л [ie b2/F) In (б1/62). (7.

Аналогичное уравнение для модели двух жестких сфер имеет 
[401.

t<i;d =  (*i — О  =  (Злр0Ь*/Т) In (6,/6г). (7J
Из сравнепня этих уравнений следует, что отношение *dd/| 
равно 0,5, что вполне приемлемо, так как коалесцепция капля- 
капля является частным случаем более общего вида коалесцени 
капли у  поверхности раздела фаз. Величина отношения вреи 
коалесценцин может оказаться очень полезной при разработ 
моделей тонких слоев первичных дисперсий, моделей .юн плотно 
упаковки глубокослойных дисперсий в гравитационных отстоййЯ' 
ках , а также в тех случаях, когда эти два типа коалесцешШШ Я*Г 
ляются конкурирующими процессами. При построении м о д ел ей  
расслаивания необходимо, конечно, учитывать оба вида коале®* 
цеицнн в рамках одного описания.

В процессах азеотропно-экстрактивной ректификации, а  т а к #  
экстракции явление коалесценцин важно при моделировании Р*с'  
слаивапня, а время коалесценцин является основпои х а р а к те р н е й
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, , j j ,  определяющей как работу, так и размеры требуемого обо- 
1 ,,иання. Кроме того, при расслаивании жидкой фазы па тарел- 
1 колонны коалесденцин и дробление капель дисперсной фазы 
£ ут определять их размер, что необходимо при расчете массопе- 

ачи между фазами.
Разделение гетерофазных продуктов экстрактивной и азео- 

1 ,иной ректификации обычно проводится в гравитационных де- 
гаторах. Этот способ деления отличается экономичностью, 

j готой обслуживания и находит широкое применение в орга- 
J, КЧ' кой химии.

Наиболее распространенным способом расчета таких аппара- 
г  является исследование свойств двухфазной системы в опытах 
л периодическому расслаиванию для различных концентраций 
•, перепой фазы, высоте столба смеси и других параметров. Пол- 
1 | анализ периодического расслаивания был представлен в pa- 
г. г [-401. На основапин экспериментального определения скорос- 
1 каж дения определялись свойства суспензии, исходя из кото- 
I \ возможно предсказание процесса расслаивания. В основе 

итоженной методики лежали следующие допущения: система
< и ржпт частицы одного размера; скорость осаждения зависит 

и,ко от концентрации частиц; в процессе осаждения отсутствует
....... мерация частиц. Г’аснространение этого подхода на непрерыв-

разделенне развито в [41].
Наряду с моделями, основанными на экспериментальном ис- 
дованни свойств неоднородных смесей, предложен ряд теоре- 
кч'ких моделей. Так, в [42] при рассмотрении монодисперсной 
темы, в которой отсутствуют взаимодействия между частицами, 

1>поднческан седиментация описывается с помощью уравнений 
' хранения массы и движения для сплошной и дискретной фаз

к, ир — скорости; z — координата, направленная противо- 
lo.KHo ускорению силы тяжести g ; р, р,, — плотности фаз; 

давление. Эта система уравнений может быть решена только 
:,<‘ленно относительно распределения концентрации частиц во 
1м>мени и по высоте сосуда.

'р
(7.63) 

■̂ 7—  (Рр +  Р) (7.64)

(7.62)

(7.61)

|>du
~ьГ



294 II . Разработка системы автоматизированного проектирования

В большинстве случаев при седиментации движение потЛ  
может рассматриваться ползущим. Поэтому во многих рабоъ 
для определения скорости движения частиц используются ура 
нения движения в стоксовом приближении. Так. в [ 'i.'il скорое 
периодического осаждения и  (/, х, т )  частиц с учетом вытеснен] 
жидкости вверх определяется выражением 

м
 ̂ с (/, г ,  т) и (/, т, m) dm

и (t, х , /;/) +  —------ р—------------------=  иы(сшпт, M v  M v  М.л),

где и — скорость движения частиц группы т  в момент t на р а Я  
стояние /; cg„m — суммарная концентрация частиц в единице о б е  
ема; с (t , х, т )  — концентрация частиц; М х, М г, М 3 — моменте 
функции распределения частиц по размерам.

Седиментация реальных систем характеризуется взаимодеаН 
ствием частиц дисперсной фазы, что усложняет значительно адД 
анализ. Особенно это относится к расслаиванию в жидких снстЛ 
мах.

Анализ расслаивания жидких смесей при горизонтальном т е ^ В  
ннн рассмотрен в [44]. В основу анализа положено уравнение ба1 
ланса капель в зоне их плотной упаковки, а также выраженйН  
определяющее скорость коалесценцни капель:

3 d<b 1 dn , 4 Ч* 1
ф П Г п dl т* лФ-*
dn 1 7 - L  Л 4 ч* \
ИГ ф» \ Я т Ф  + я — )

=  0 : (7.0СЯ

(7.С.7)

где Ф — диаметр капель в дисперсном слое; п  — поток капе)Ш 
в дисперсном слое на расстоянии I от входа; h — высота дисперЯ 
сного слоя; т), tj* — объемная и поверхностная эффективное^ 
упаковки. Решение полученных уравнений позволяет определит® 
размеры образующейся зоны плотной упаковки капель в завйЯ 
симости от расхода смеси, температуры и других параметром 

Аналогичный анализ для случая вертикального движения в ь в  
полнен в [45]. Высота образующегося слоя плотной упаковке 
капель здесь определяется также исходя из уравнения баланс* 
капель и скорости коалесценцни:

(7.68)

А 1 (7.69) Я

i l l  ^  I О л
ф - ж - + 3 , , ^ г  =  0 -

dn t
dJT ~  * 2 т (Ф )  '

где А — число соседей вблизи каждой капли; £ — число капель 
среднего диаметра Ф в единице объема на расстоянии к от вхоД* 
т (Ф) — время коалесценцин капель диаметром Ф.

К
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, 7 .7 . Зонное представление р ассл аи ван и я
Uv-.'ЬСПИ

на сплошной фазы; 2 — зона стесненного 
I , шш; 3 — зона плотной упаковки капель;

** на чистой дисперсной фазы
1 Н,

Оэ О о ° о 0 о о о о о

o°0g S O& H 00

2 Щ & 0Л

" г

0o 0o°oS7 o 4 y ,o ^ ° S o  
“ 0  ООО f o » » „ V o  0

°о° О ° “ о О ° °°о° ?=
” 3

ч " ч

I к новным недостатком рассмотрен- 
г ч моделей является то, что в них 
л учитывается действительная гидро
хи м и ч еская  картина процесса и фак- 
' >i,i взаимодействия частиц. Поэтому 
,, использование приводит к сущест- 

иным погрешностям по оценке такого 
, I,(метра, как время расслаивания,
,, деляющего в конечном счете конст- 
], кпню аппарата.

С целью более точного определения типоразмеров аппаратов 
1 нитационного расслаивания жидкостей при их проектирова- 
ii.iii нами были разработаны модели, учитывающие как  стеснен- 
I I ь. возникающую при движении дисперсной фазы, так и вза- 
1 I действие частиц.

Члгоритм расчета периодического расслаивании гетсрофазных 
систем |46]. Исходя из физического представления процесса рас

пивания жидких неоднородных смесей была предложена зонная 
' и ль расслаивания с различным характером движения капель 

мереной фазы (рис. 7.7). Выделяются следующие зоны: зона 
гой сплошной фазы, зона стесненного осаждения капель, зона 
тной упаковки капель и зона ч и с т о й  дисперсной фазы.
( 'писание движения дисперсной фазы в зоне стесненного осаж- 

ния включает уравнение неразрывности и уравнение, опреде- 
пощее скорость движения капель. С учетом взаимодействия ка- 

1Ь друг с другом уравнение неразрывности для капель объемом 
<а пишется в виде
Ос (/, х, v )  /dt ->г\д [и (/, х , v)  с (/, х, v)\/dx =

с г м

=   ̂ с(/. х, v —v * ) c ( t ,  х, v * ) d v * —Y. c ( t ,  x, v ) c ( t ,  x, r* )  d v *. 
и и

(7.70)

1 Ч'сь с  (t, х, v)  — частичная функция плотности распределения 
"■ель дисперсной фазы по объемам; и  (<, х, v)  — скорость двн- 
'""я  капель объемом v;  t — время; х  — вертикальная коордн- 

11'га; v  _  объем капли.
Первый интеграл в правой части (7.70) характеризует прибыль 

'•Цель объемом v  за счет коалесценцин более мелких капель, 
второй — их убыль вследствие коалесценцни капель объемом v
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;с другими каплями. Константа X. пропорциональна вероятное 
коалесценции капель при их столкновении н определяется 
условия минимума отклонений экспериментальных и расчетнщ! 
данных изменения функции распределения частиц по размер! 
по высоте зоны осаждения.

При малых значениях числа Рейнольдса для частиц диспор©, 
ной фазы (Re4 <  5) движение жидкости относительно частицмощ 
но рассматривать ползущим. Тогда с учетом вытеснения сплошцЖ 
фазы для скорости движения частиц объемом г в зоне 2  можно а*, 
писать уравнение

и (t, х , v) +
J| c ( t , x , v ) u ( t , x , v ) d v

I — Со ■ i '  Л/*. Л/-j, с „ ), (7 .7 Я

где г т  — максимальный объем частиц в системе; и ЙЗ — взвеш и 
вающая скорость движения частиц относительно жидкости, зави* 
сящая от объема рассматриваемого сорта частиц V, первых трех 
моментов функции распределения частиц по размерам Л/„ Л/„ 
Л/3, общей концентрации частиц с 0 и учитывающая вязкие вза
имодействия частиц между собой.

Для зоны 3 характерен постоянный контакт капель друг с 
другом, прн котором происходит постепенное утончение пленка 
сплошной фазы и ее разрыв с последующей коалесценцией. Наря
ду с коалесценцией капель внутри зоны на ее границе с чисто! 
дисперсной фазой происходит коалесценции капель через границу 
раздела фаз. Скорость движения капель в этой зоне постоянная 
н определяется величиной потока дисперсной фазы, коалесциру* 
ющей через поверхность раздела фаз.

Уравнение неразрывности для зоны 3 имеет вид

Of (*. -г, V) 
dt + и Of (I, г ,  у) 

дх =  - у -  5 / (Л V -  г*)  f ( t , x ,  V * ) dv*  - I

м
— / (/, х, v) f  (/, X, v*) dv*, (7.72)

где / (t, x, v)  — функция плотности распределения капель по объ* 
емам в зоне плотной упаковки. Так как в этой зоне капли нахо* 
дятся в постоянном контакте друг с другом, скорость их двнженял 
и  может быть принята одинаковой для всех объемов капель и П* 
всей высоте зоны. Ее величина определяется потоком д и сп ер сн о *  
фазы (?гр, коалеецнрующим через поверхность раздела Фа31

H=Crp/4, (7-7в
где г) — объемная эффективность упаковки капель дисперсно* 
фазы. ____
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1оток дисперсной фазы Qrp, коалесцирующей через поверх-

!■ I, раздела, определяется функцией распределения капель по 
,, гму у  границы раздела фаз /гр (/;), поверхностной зффектнвно- 

:,1 упаковки капель у  границы раздела i]rp, временем коалес- 
,, щи Т г., (v) и диаметром коалеецнрующих капель d:| Ц11И ТГр (v)  

г>

< * - 5
2,W rp  d

Зтгр <*>
dv . (7.74)

I интегральное выражение в уравнении (7.74) определяет ко- 
, ,ч тво дисперсной фазы, переносимой через единичную поверх- 

„ ь раздела фаз в единицу времени за счет коалесценции ка-
, I, объемом v. Для определения времени коалесценции капель 

омом v  через границу раздела фаз можно воспользоваться 
нрнческим соотношением, предложенным в [44]:
т | р (у) =  1,32 • lVpY-1’** (9,81 Др)0Д1 (6у/я)0,,8в7. (7.75)
соотношение имеет обобщенный характер и точность его неве- 

л г к а .  С. целью повышения точности целесообразно ввести параметр 
h шаченпе которого будет находиться по экспериментальным зна- 
ч, иям потока дисперсной фазы, коалесцирующего через поверх
ность раздела, т. е. (7.75) записать в виде

тгр(1>) =  АГф(ц,у,Др,1>). (7.76)
Изменение высоты зоны чистой дисперсной фазы //4 и зоны 

’ гной упаковки капель Н3 при расслаивании определим с по- 
> пью уравнений

m j d t  =  QTV(t)- (7.77)
<IHa/dt =  (QD- Q rp)/1] (7.78)

II гп следующих начальных условиях: t — 0 ; =  //3 =  0 .
Поток дисперсной фазы у  верхней границы зоны плотной упаков- 

1 » уравнении (7.78) определяется как

(7.79)

истема уравнений (7.70)—(7.78) может быть решена конечно- 
ностным методом с использованием схемы расщепления по вре- 

| Соответствующая разностная форма уравнения (7.70) имеет

+ CiJ _ n. 
--------- г----------------

L .

+  - j *  ^  Ci,  j_|, c ik +  X ^  CtJCik — 
k=>l

= 0,

(7.80)

(7.81)
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Рис. 7 .8 . Алгоритм расчета 
риодического лекантатора

где с* — концентрация ч Л  
тиц в момент времени щ  
c , j  — концентрация части Л  
момент времени / + т; с^Ш 
промежуточная концентре 
ция частиц; т. h — соответс*. 
вующие приращения по вр®. 
менп п координате.

Аналогичная разностная 
схема .записывается и дщ 
уравнения (7.72). Начальиф 
п граничное условия дд| 
уравнений (7.80), (7.81) имв 
ют вид

c tJ =  с  при t =  0; 0 <  х <  Я ;
(7.82)

C(j =  0 при а; =  0; 0 <  t Т.

Алгоритм решения системы уравнений (7.80) и (7.81) приведен 
на рнс. 7.8.

Предложенная модель была использована для расчета расслн  
ивания ситемы этилацетат—вода. Число узлов разбиения по пере
менной t составляло 10. Сходящееся решение было получено нрв 
соотношении величин шагов по времени п координате, равном 
\tiS)i  ~  7/6. Погрешность расчета оценивалась по количеству 
дисперсной фазы, прошедшей через границу в течение полного 
времени расслаивания, а ее максимально допустимое значение 
превышало 10%.

В качестве исходной информации для расчета и с п о л ь зо в ал и с ь  
физико-химические свойства компонентов (вязкость, плотность, по
верхностное натяжение) и начальное распределение дисперсно! 
фазы (водной) по высоте столба эмульсии. И з пр едвар и тельн ы * 
экспериментальных данных распределения капель дисперсной фазЫ 
по размерам но высоте столба эмульсии были определены значений 
параметров модели минимизацией отклонения эксп ер и м ен тал ьн ы * 
п расчетных данных. К таким параметрам относятся "К 
Г  =  10"г; К  =  0 ,0011 .

Экспериментальное определение высоты зон и функции РаС'  
пределення капель по размерам проводилось с помощью фотогр**! 
фирования.

Расчетные профили концентрации по высоте в зоне стесненной 
движения капель (зона 2)  в различные моменты времени прнвеДвЯ 
ны на рис. 7.9. Результаты расчета профилей концентраций 
называют монотонное убывание концентрации дисперсной Фа3
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рис* 7 .9 . Изменение относитель-
//,мм

,и концентрации капель разме- 
ч1 0 .8  мм по высоте зоны 2 

|, различные моменты времени 
— концентрация капель в на- 
п.нын момент; общая концент- 

. щи! дисиерснои фазы 32% )

Рис. 7 .10. Изменение высоты слоя 
ж мереной фазы при общей ее 

шн нтрации 32%
..ощая высота 260 мм; 2 — общая 
-та 370 ым; 3 — расчетные значе

ния 1 — экспериментальные значения

Рис. 7 .11. Схема горизонтального декантатора для рас- 
глаНЕапия жидких суспензий
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Т аблица 7.2

Время расслаивания при концентрации 
дисперсной фалы, с

Высота Я , мм 20% 30%

расчет эксперимент расчет эксперимент

150 32 40 31 40
200 63 61 53 47
260 68 68 74 62
300 79 75 79 72
355 88 101 105 98

как по высоте зоны, так п во времени. В то же время концентраций 
капель оказывает значительное влияние на скорость их движения.! 
Изменение ее от 0 до 32% приводит к уменьшению скорости дви-f 
жения капель в среднем в 12 раз.

Сравнение экспериментальных и расчетных данных по рас-1 
слаиванию системы вода—этилацетат приведено на рис. 7.10 и 
в табл. 7.2.

Значения полного времени расслаивания в таблице приведены* 
при двух различных начальных концентрациях дисперсной фазы.1 
К ак следует из результатов расчета, совпадение эксперименталь
ных и расчетных данных вполне удовлетворительное.

Алгоритм расчета непрерывного расслаивания в аппаратах  
с горизонтальным течением |471. Разделение неоднородных жидких 
смесей в аппаратах горизонтального типа (рис. 7.11) является рас- , 
пространенным способом декантации. Исходная смесь в количестве 
G0 поступает на вход аппарата, где по мере горизонтального тече
ния разделяется на два слоя: верхний, легкий слой, отбираемый 
в количестве G,, и нижний, тяжелый, отбираемый в количестве Gv  
Процесс расслаивания жидкостей в элементарном объеме п р о т е к а е т  
таким образом, что, как  и ранее [461, для его описания можно вое- : 
пользоваться зонным представлением.

Описание движения дисперсной фазы в зоне стесненного осаж- ’ 
дения (всплывания) включает уравнение неразрывности и урав
нения, определяющие скорость движения капель. С учетом вза-.J 
имодействнн капель уравнение неразрывности для капель объа 
емом v  можно записать в виде

дс (х, г , р) 
* дх

д [с  (х, г, v) их ] 
dz  ̂с  (х, v  — L'*) ?-(х, г, г* )  *1

л
X d v * - X  J  c(x,z,v)c  (х , z, V * )  d r* (7 .8 3 )1
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рМ П Л Ч Н ЫМ И  У С Л О В И Я М И

= 0, Л, <  z <  Л,, с  (0, z, V ) =  с, (у); (7.84)

h ,, 0 < х < / ,  с  (х, 0, v )  =  c t (v), (7.85)

г (-г. 2, у) — частичная функция плотности распределения ка- 
,, ,|, дисперсной фазы по объемам; v  — объем; vM — максимальный 

, ч капель в системе; их, и г — соответственно горизонтальная и 
, шкальная составляющие скорости; х, у ,  z — координаты; h x — 

тояние до границы зоны плотной упаковки капель; Л2 — вы- 
, л чистой сплоншой фазы при х =  0 ; I — длина декантатора. 

Первый и второй интегралы в правой части уравнения (7.83) 
мктеризуют соответственно прибыль капель объемом v  за счет 
юсценцин более мелких капель и их убыль вследствие коалес- 

1 ции капель объемом v  с другими каплями. Для определения 
, пзонтальной составляющей скорости движения дисперсной фазы 

мудем рассматривать горизонтальное течение двухфазной смеси 
квазигомогенное. Такое допущение справедливо, когда частицы

ii ют малый размер и отношение вязкостей невелико. Тогда для 
I шнарного горизонтального потока квазигомогенной смеси по де- 
I натору можно использовать решение уравнения Н авье—Стокса 
л I ламинарного течения жидкости в открытом канале прямоуголь- 
н о. сечения при свойствах жидкости, вычисленных через свойства 
<J 1. Ii этом случае профиль горизонтальной составляющей скоро-
< I их (г) по высоте канала будет определяться: 

ьц

"*(z) =  —  5 ux ( z , y ) d y ,  (7.86)
о

1 :е

~ ширина декантатора; h  — высота слоя жидкости в деканта- 
'ре; v — кинематическая вязкость; s  — наклон канала. 

Вертикальную составляющую скорости дисперсной фазы иг 
дем искать как разность скорости движения частиц относитель- 

1 1 жидкости (взвешивающая скорость) и противоположно нанрав- 
иной вертикальной составляющей скорости сплошной фазы ии . 
'«сшивающая скорость определяется с учетом стесненности дви- 
' " Н Я  частиц через моменты функции распределения частиц по 
1 'мерам Л/,, М г , Л/3, объем частицы v  и общую концентрацию 
" тиц ф [30|. Для определения вертикальной составляющей ско- 
"ти сплошной фазы и1с воспользуемся уравнением неразрыв.



пости для сплошной фазы, которое с учетом постоянства гор 
тальной составляющей ихс запишется в виде

де . д (®“,с)
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где е — объемная доля сплошной фазы; z =  h z; и гс = иг0. ]  
Уравнение неразрывности потока дисперсной фазы в зонйГ 

ной упаковки капель имеет вид

шгм Щ
X dv*  — X' (  / ( j : ,  2, v) f  (x, 2, у*) dv*  (7.86

при следующих граничных условиях:
х =  0 , h x< z  <  h 0, / (0 , 2, v) = /0 (у);

2 = Л „  0 < х < / ,  / (* , 0 , v )  =  f r p ( v ) .  /-8J

Здесь / (х, г, г) — функция плотности распределения капельр> 
объемам в зоне плотной упаковки; й0 — расстояние до границыюм- 
дела фаз.

Так как в зоне плотной упаковки капли находятся в постав
ном контакте друг с другом, вертикальная составляющая скорож  
их движения иг может быть принята одинаковой для всех объ
емов капель по всей высоте зоны и. Она определяется величшф 
потока дисперсной фазы (?гр, коалесцирующего через повер|* 
ность раздела, и объемной эффективностью упаковки капель д ф  
персной фазы т]:

Mz =  (?rp/Tl (7.^И
Поток дисперсной фазы Qrp, коалесцирующий через поверг 

ность раздела, определяется функцией распределения капель Ю> 
объему /гр (х, у), поверхностной эффективностью упаковки капеН  
у  границы раздела т|гр, временем коалесценции тгр (v ) и диамеш 
ром коалесцирующих капель d:

О
Время коалесценции капля—поверхность раздела фаз тгр (у)* 

зависит от объема капли v,  физических свойств и высоте зо н *  
плотной упаковки капель h 0 — h v  Для его определения восполь4 
зуемся соотношением

Тгр (г) =  т0 (v) -  к  Л 1 Ь г к*  . (7.92)1
V ГО

I
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'Задание Л„ — h 2

Задание граничных условий

Задание потоков дисперсной фазы в , ,  Q, р и положения границы 
плотной упаковки

-
Расчет концентрации и скоростей в tow стесненного движения

Расчет концентрации и скорости в тоне пло1ной упаковки капель

Нет

Рис. 7 .12 . Алгоритм расчета непрерывного расслаивания

Время коалесценцин одиночной капли у поверхности раздела
о.кет быть рассчитано по одному из эмпирических соотношений, 
| деляющих зависимость времени коалесценцни капли от фи- 
ических свойств фаз и диаметра капли (формула (7.75)).

Для стационарных условий введения процесса расслаивания вы- 
F  | зоны плотной упаковки капель Л0 — Л, должна удовлетворять 
( ‘« дующему условию:

'Jd (х) — Qrp (х, Л0 — /jj). (7.93)

Величина потока дисперсной фазы QD (х) в уравнении (7.93) 
•• 'ннсит от концентрации н скорости движения частиц у границы 
1 ил плотной упаковки капель и определяется выражением

Q d ( x )  =  j  v c (x ,  h ,  v) u t (x, h,  v ) 'dv . (7.94)

Высота дисперсии Л0 — ft, при x =  0 определяет общее коли- 
гво дисперсной фазы, проходящее в единицу времени через

- ьантатор в вертикальном направлении Go,  и определяется из 
' ‘ Ювия

г;оФо — Со, (7.95)
1 1,1 Фо — объемная доля дисперсной фазы в питании, а количество
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дисперсной фалы равно 
/

GD =  b^ Qn (х) dx.
О

Для решения системы уравнений (7.83)—(7.1)6) был прнмев» 
метод конечных разностей, алгоритм которого приведен 
рис. 7.12.

Для оценки модели проводилось экспериментальное исследг, 
ванне непрерывного расслаивания в горизонтальном декантатот, 
смеси винилацетат—вода. Декантатор имел стеклянные прозри 
ные стенки, что позволило фиксировать картину расслаивания 
Основные размеры декантатора: длина — 68, высота — 24,5 и 
рина — 25 см. Эксперименты проводились при различных рц  
ходах и концентрации дисперсной фазы (органической), от р®. 
жима недогрузки и режима захлебывания. Одновременно прово
дился расчет при заданных условиях. Параметры К ,  л и X' оце
нивались по данным по периодическому расслаиванию данной 
смеси и составляли К  =  0,0025, X — 0,2, X' = 0,005. Параметр К 
определялся по экспериментальным значениям потока диспер
сной фазы через границу раздела фаз, толщины зоны плотной упа
ковки капель и функции распределения капель по размерам у 
границы раздела, а X и X' — по функции распределения капель 
по размерам соответственно в зоне стесненного осаждения и плот
ной упаковки. Определение функции распределения капель по 
размерам производилось с помощью фотографирования. В табл. 7.3 
приведены экспериментальные и расчетные значения объема обра
зующегося дисперсного слоя для различных нагрузок исходной 
смеси и концентрации дисперсной фазы. Результаты свидете»- 
ствуют об удовлетворительном соответствии расчета и экспери
мента.

Таблица 7.3 -------

Объемная доля
Объем зоны стесненного тплыванЯЯ 
капель, ям1

Питание, л/ч дисперсией фазы, 
% расчет •ггпгрнментЯ

60 ,4 10,6 0 ,3 0 ,2
79,7 7,1 4 ,5 5 ,1

176,5 15,0 5 ,3 5 ,95  j
262,2 10,0 10,8 11,27 <
307,7 2 ,5 14,0 16,15
400,0 15,0 Захлебывание З ахлебы вая!!^

Алгоритмы расчета непрерывного расслаивания в анпарЯ’гв 
вертикального типа. По сравнению с аппаратом горизонтального 
типа в данном случае отсутствует горизонтальная составляют®^

Г1" ''
н"'°
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7.13. Схема аппарата вертнкаль-
тппа

.о  "о1̂ о0о0’00^0°0 I 
fe ° o 0o% °c?o00 o § l|р_о £.о_о_о h? А,

\Сг

Iрости движения и распределе- 
дисперсной фазы внутри лю- 

,, горизонтального сечения ап- 
г рцта постоянно. Исходная смесь 

7.13) обычно подается в сред- 
,,,, ,к> часть аппарата, а отстояв- 
„ неся фазы отбираются из нижней 

верхней частей. Описание про- 
n,i4-a расслаивания в вертикаль- 
, м аппарате, как  и ранее, удоб- 
j, рассматривать с позиций зон
ног о представления механизма.

К зоне стесненного {движения 
мереной фазы справедливы 

г к дующие уравнения неразрывности потока капель объемом v  
( учетом взаимодействия в дисперсной фазе:

=  v  ~  у* ) с (2’ v * )  d v * — X  ̂ c(z, v ) c ( z ,  v*) d v*
о о (7.97)

I раничнымн условиями
с =  ht, с (ht , v) =  с0 (V). (7.98)
Скорость движения капель дисперсной фазы иг определяется 

ьмк разность между скоростью движения капель относительно 
юшной фазы и аз (взвешивающая скорость) и скоростью двн- 

| ' ния сплошной фазы иге
чг =  и в, и:(, (7.99)

I ю взвешивающая скорость и яз определяется по уравнениям, при
донным в [30), а скорость сплошной фазы с учетом присутст- 

"я капель дисперсной фазы определж;тся через объемный поток 
юшной фазы <?Сф и объемную долю дисперсной фазы <р:

11 ге ~  <?сф/(1 —  ф)> ( J .1 0 0 )
Уравнение неразрывности потока капель дисперсной фазы объ- 

"м v  в зоне плотной упаковки капель с учетом постоянства 
| ,;орости движения капель зписывается

I I

иг JtSgZ .I  = * L \ f ( z , V -  V*) f  (z, V*) dv*
U

ГМ
— X' J /(z, v ) f  (z, v * ) d v * (7 .101)
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Z =  h u  / ( V )  =  /0 (V). ( 7 .1

под*Скорость движения капель в зоне плотной упаковки капе, 
равна

где т] — объемная эффективность упаковки капель диет 
фазы, а поток дисперсной фазы, коалесцирующий через r j 
раздела фаз, определяется по уравнению (7.74).

В стационарных условиях поток дисперсной фазы в Д в м ш ^  
торе должен быть постоянным по высоте аппарата. В частности! 
это означает, что

Qd =  Q w  [(Л0 — А,)Ь (7.10Я

где поток дисперсной фазы Qd у  границы зоны плотной упаковка 
определяется по уравнению (7.79). Уравнение (7.104) позволяет 
определить высоту зоны плотной упаковки капель (h0 — /*,). 1 

Условие стационарности процесса означает также равенство 
потоков Qd  и потока дисперсной фазы в питании

где G0 — количество питания; ф0 — объемная доля дисперсной 
фазы в питании, s  — сечение декантатора.

Если поток дисперсной фазы Qd в сечении подачи питания» 
больше или равен G0<p0's, образуется зона стесненного движений 
капель между точкой ввода питания и зоной плотной упаковки.- 
Однако если Qn <  Q0y 0ls, то будет происходить накопление ка
пель дисперсной фазы, что приведет к образованию дополнителЬ-1 
ной зоны, расположенной до места ввода исходного питания.* 
Роль этой зоны при непрерывном расслаивании сводится к коалес- 
ценции капель дисперсной фазы внутри нее и, следовательно, j 
увеличению потока дисперсной фазы QD в сечении питания. Поэто- j  
му данную зону можно назвать зоной роста капель.

Рост капель внутри зоны роста может быть описан с л е д у ю щ и е  
нестационарным уравнением

и г — @гр/Ч>

(7.105)

V

- J t  V) ■ =  л„1 (и) +  jj с (у — г * )  с ( и * )  d v *  —
О

(7.106)
О

где п вх (v) d v  — число капель объемом от v  до v  -+• dv ,  поступающих 
в единицу объема зоны роста; Р  — частота выхода капель из зоны-
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Количество дисперсной фазы, поступающее в зону роста через 
„пшцу поверхности декантатора AQ, равно разности между по- 

 ̂ ,;ом дисперсной фазы, проходящим через декантатор с началь
ным распределением QDt, и потоком дисперсной фазы, поступаю
щем на единицу площади поперечного сечения^ декантатора
6Л'о/5:

SQ =  G0<p0/s -  Qd," (7.107)
Число капель объемом от у до v  +  <й\ поступающих в единицу 

объема зоны роста, п 0 (v) d v  равно

пвх (v) d v  =  п0 (v) d v  =  ^  1 яр ■ а (v ) dv ,  (7.108)
j' va (i>) dv 
о

[где a (v) — распределение капель по объемам в питании.
Частота выхода капель из зоны роста Р  определяется в в.ще

Р =  Ag,/VaP---- =  . (7.109)
ВМ |<Го '  '
[ va  (v ) no dv  
о

I ле н 0 — общее число капель в единице объема питания; Нзр —
I н ота зоны роста; <р0 — объемная доля дисперсной фазы в пита
нии.

Решение интегрального уравнения (7.106) для стационарных 
условий при заданном объеме (высоте) зоны роста капель позво
ляет определить частичную функцию распределения капель по 
объемам, покидающих зону роста с р (v ). Тогда результирующая 

"(гнчная функция распределения капель по объемам в сечении 
питания С/ (v) будет

С, (у) =  кс0 (V )  +  (1 — к) ср (i>), (7.110)

r;i,“ (1 — к) — доля питания, поступающая в зону роста;

k = Q D./(Go Ф./*)- (7 1 11 )
Объем зоны роста капель Узр (а при заданном сечении — ее

II кота) определяется из условия (7.105).
Таким образом, если подаваемый поток дисперсной фазы 

r '"'Po s >  Qd ( с  концентрацией с0 (v)), то будет образовываться 
1П1'а роста капель, размеры которой могут быть рассчитаны по 
'Равнениям (7.106) - (7 .1 1 1 ).

Собственно зона стесненного движения капель дисперсной 
Фазы не играет особой роли в процессе расслаивания, и поэтому 
"ьем  ее целесообразно уменьшить до минимума. Минимальный 
'""•ем зоны можно оценить нз условия, что время пребывания
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капель дисперсной фазы в ней не превышает время коалесцепм 
наиболее медленно каолесцирующих капель, т. е. прн известм 
сеченнн декантатора будем иметь

*Po^min/(^D — (7-Ц
где tк — время коалесценцин через поверхность раздела фаз н« 
более медленно коалесцирующнх капель.

Оценка параметров моделей. Д ля применения моделей к р« 
чету реальных процессов расслаивания необходимо по экспер 
ментальным данным вычислить константы, характери зую т 
коалесценцни) капель у поверхности раздела фаз К,  коалесценщ 
капель в зоне плотной упаковки У  и коалесценцни) капель в зо 
стесненного движения Определение этих констант производ] 
ся  по экспериментальным данным по периодическому рассл | 
ванию смеси.

Копстанта К  входит в выражение для времени коалесценц] 
капли у поверхности раздела фаз:

т =  тв - ,К т 1 - ^ - .  (7.113J

Здесь т — время коалесценцни капли; т 0 — время коалесценцщ  
без учета влияния толщины зоны плотной упаковки капель \Н ;  
г 0 — поток дисперсной фазы.

При проведении экспериментов фотографическим способом из
мерялись толщина зоны плотной упаковки капель А //; функцаЯ 
распределения капель по размерам у границы раздела / гр (v); 
коалесцирующ ий поток дисперсной фазы через границу раздела 
фаз Qrр (/). Значение параметра К  определяется путем м и н п ^ Н  
зации рассогласования между значениями теоретически рассчи
танного и определенного экспериментального потока Qrv.

Д ля расчета константы X' эксперименты проводятся прн вИ$ 
соких концентрациях дисперсной фазы, в результате чего нахо
дятся распределения капель по размерам у границы фронта осаж
дения (всплывания) в разные моменты времени. По функции рас
пределения капель оценивается средний диаметр капель в раз
личные моменты времени как

dcp(<)— S d < nt (t)ln0, (7 .1 Ц И

где п0 — общее число капель. С другой стороны, путем решения 
уравнения, определяющего динамику изменения р а с п р е д е л е н и я  
капель по размерам в зоне плотной упаковки, можно получи!* 
выражение доя роста среднего диаметра капель в системе:

dP =  <#(Г*/2). (7.115J
Поиск искомой константы к' производится путем минимизацийI 

рассогласования между экспериментальными и расчетными значс-1 
пнями среднего диаметра.
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, щенка константы к аналогична предыдущему, за тем исклю
ем, что опыты проводятся в таких условиях, чтобы весь по- 
[нсперсной фазы, п о д х о д я щ и й  к границе раздела фаз, коа- 

,  „ р о в а л . В этих условиях изменение функции распределения 
■" характеризовать рост капель за счет их коалесценции. 
Г' / к ч е т  (разового равновесия жидкость жидкость —пар. Оп-
I ,  п ине равновесных составов жидких и паровых фаз нред- 
j !нет собой болео сложную  задачу но сравнению с расчетом 
Р,1( 1.НДКОСТНОГО равновесия. Более того, равновесие ж идкость— 
Я|, и жидкость—жидкость можно рассматривать как частные 

,ш равновесия жидкость—ж идкость—пар; первое — когда рас- 
L  : манне в жидкости отсутствует и второе — когда в равновесии 
Kf участвует паровая фаза.

общем случае расчет равновесии жидкость—жидкость—пар 
С()1 >нт в определении составов сосуществующих жидких фаз 
в паровой фазы, а также температуры кипения по брутто-составу  
ки кой фазы. Таким образом, неизвестными являются 3fc +  1 
п, минная, где к — число компонентов. Соответственно описани
ем системы являются 2к уравнений, вытекающих нз равенств 
(4 1). которые удобно записать в виде

1 У »  (х 'Д  Т) =  х\г)у\г) (х\пТ), 1 =  1 ,2 ........... к ; (7 .116)

• ' V T)P>i (T) =  <fiy lP
П I!

УУ(х[1\Т ) Р \9)(Т) =  ч м Р ,  1 =  1 ,2 ........... к-, (7.117)

!т' мюметрические соотношения в виде

v  Vi =  s  = 2  = S * *  =  1 (7.118)
i i i

11 равнения материального баланса по жидким фазам

— 4*1° +  (1 — Л)*»0 , * =  1 .2 ------,к , (7.119)

1 '| — фактор расслаивания, принимающий значения 0  tj 
 ̂ При I) ф  0 или 1 присутствуют две жидкие фазы.

Для учета непдеальности жидкой фазы можно воспользовать- 
Ci сравнением HPTJI (4 .24), хотя принципиально при наличии 

"»ерных экспериментальных данных могут быть применены  
Ч’Угие уравнения, 

истема уравнений (7.116) — (7.119) является замкнутой и 
' т быть решена одним из методов решения нелинейных урав- 

| ;,н Гак, в [48] для решения уравнений материального баланса
1 ') использован метод последовательных приближений, а в 

метод Ньютона— Рафсона. Расчет при известном брутто- 
"ч* жидкости и давлении состоит в следующим: задается на-
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чальное значение температуры; по известному брутто-сс 
определяю тся составы рановесных жидких фаз; рассчиты* 
состав паровой фазы по уравнению (7.117); корректируете®  
пература по уравнению (7.118) и если не достигнуто решение 
расчеты повторяются.

Таким образом, в отличие от парожидкостного равнове 
этом случае необходимо на каждой итерации по расчету сс 
пара и температуры по алгоритмам, рассмотренным ранее, j 
делять составы жидких фаз.

Расчет составов жидких фаз по брутто-составу заключен в ] 
дующем.

Представим уравнение (7.119) в виде

г) (ATj — 1 ) 4 - 1  ’

где A'f — константа равновесия t-ro  компонента в системе 
кость—жидкость, величина которой, как  следует из уравне 
(7.116), определяется по выражению

v<i>

* * — A — V -  (7-1V,,(i)

Система уравнении (7.116), (7.120) содержит 2к уравненД 
2А +  1 неизвестными (х?\  4 =  1, 2 , .. .,  А- и ц). Поэтому д л я  
решения необходимо записать еще одно уравнение, в качес | 
которого можно взять стехиометрическое соотношение

г*=1 1=1 i*=l <*= 1
( 7 . 1

Система уравнений (7.116), (7.120) и (7.122) является не 
нейной, и для ее решения необходимо использовать либо Met 
нелинейного программирования, либо итерационные методы. На 
более целесообразным с точки зрения затрат машинного време 
и вычислительных трудностей являю тся алгоритмы последовать 
ного определения составов в результате решения уравнений Я  
териального баланса (7.120) при заданных значениях констн  
фазового равновесия, с последующей коррекцией концентрац! 
путем решения уравнений фазового равновесия (7.116). Опред^ 
ление значения фактора расслаивания производится решение 
уравнения (7.122).

Д ля  расчета составов жидких фаз по уравнениям б а л а н с »  
(7.120) необходимо задать начальные значения констант фазовог® 
равновесия А'г и вычислять величину фактора расслаивания. З и Л  
чения констант задаются исходя из условия существования ДВУЧ
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„ ;1КИХ Фа з » т е -

(7.123)

I ; ,|<т«р расслаивания определяется решением уравнения (7.122) 
I  ' w,>th!1V к аса т ел ь н ы х  п о Л оп м ул е

ii,ишсленные таким образом составы фаз не удовлетворяют 
,i ме уравнений равновесия (7.116), поскольку константы К {, 

чце говоря, заданы произвольно. Поэтому следующим этапом 
н.яотся их коррекция путем решения системы уравнений (7.116). 
и ч ществу, найденные составы являю тся начальным приближе-
II м для решения системы нелинейных алгебраических уравне- 
и (7.116). Полученные значения составов в результате решения 
н< гемы (7.116) в дальнейшем используются для уточнения кон- 
TiiiT фазового равновесия по соотношению (7.121), после чего 
новь решается система уравнения материального баланса (7.120).
I и рационный процесс решения продолжается до тех пор, пока 
| оудут одновременно выполняться с заданной точностью урав- 

JK пн баланса и равновесия.
1’ассмотрим алгоритм решения системы уравнения (7.116) по 

м> о д у  Н ью тона— Рафсона. Представим систему уравнений (7.116) 
и виде

(7.125)

I — активность t-го компонента в j-ii фазе, зависящ ая при
‘ данной температуре от состава:

Ф У  =  х \» У\» . (7.126)

I1 * иож им  функцию Ф<;) в  ряд Тейлора до членов первого порядка
1 окрестностях состава фаз х ^*  и х[:)*, вычисленных в результа-
1 решения уравнений материального баланса

(7.127)

ч да (7.125) можно записать в виде



ir щ
Если воспользоваться свойством А г4 =  0, то систему у р а в н е |Л

(7.128) можно записать относительно приращений концентра ч Д  
(к — 1 )-го компонента

У  l ^ l L  _  Дх(|> _  ( Щ .  _  4,5» _  ф -»  _ Я

|s=  1 ,2 , . .  . , к  — 1. (7.129)
Введем дополнительные переменные
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г(1) _  ,(!)* ( 7 Л Щ

Тогда прнра1ценпе концентрации i-го компонента в первой ф »  
можно выразить как

Дх11) =  Х1Лх{1), (7.131)

а систему уравнений (7.129) записать относительно к  неизвестны! 
приращений

У  ( _  аф(-°  ) ;  Д х (1) _  у  ( _  дФР  )  А х (»  _

j—г > к ,>=■!  ̂ *
= ф }«° _  ф <1)о, (7.132)

где неизвестными являю тся переменные (AxV \  A*i*\ Д и Л -  
A x ft) .
Производные в уравнениях (7.132) вычисляются при состоим 

фаз, определенных путем реш ения уравнений материального б *  
ланса (7.120), по уравнениям

дх
=  <

м

7.133)

где

х  (2i j  — т ,j -  тчу,
к к

zi =  \Vi/Vi\ V { =  2j х /^м! =  Е  ХА 1ТШ'
i=i / - 1
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К Г : Г.■ . ;.рВОЙ

t i -
С З — 1

j a лине j , 
. д  первой 

рации

|зй диие К
■ д. п ер в о й  
I цi- наПИИ

г т

Расчет
Г 1

. ,
Расчет
Ti

Расчет
г!

•’in. 7.14. Алгоритм расчета равновесии систем жидкость—жидкость—пар

Система уравнений (7.132) является линейной относительно 
1)1' юра приращений (Л х ^ , Д х ^ , Ах1‘\  . . . ,  Д х й ) ,  и ее решение 
и- представляет трудностей. Приращ ение концентраций осталь-
I '  компонентов, а именно Дх*1* ,. . . ,  Дх5,_х, можно найти по выра- 

пням (7.131). Таким образом, состав фаз, удовлетворяющих
' 'теме уравнений фазового равновесия, определяется в соответ- 
' чи с формулами

( 7 Л Щ

' 11 =  xi0* +  sAx^Xj,

I I v — корректирующий парам етр.
Расчет состава паровой фазы и равновесной температуры по 
' " ‘У ОДНОЙ из жидких ф аз проводится решением уравнения

I -) ОДНИМ ИЗ методов реш ения уравнений с одной неизвестной. 
’ 'Ультате этого расчета будет скорректирована начальная тем-
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п е р а т у р а , и если она не отличается от значения на предыду 
и тер ац и и , то вычисления прекращ аю тся, в противном случае 
цикл вычислений повторяется при скорректированном знаД  
тем пературы . Алгоритм расчета равновесия системы жидкост* 
ж и д к о сть —пар приведен на рис. 7.14.

7 .3 .2 . Алгоритмы расчета массообменных аппаратов

В н астоящ ее время известно большое количество алгоритмов 
чета массообменных процессов (ректификация, экстракция, 
со р б ц и я , адсорбция и т.д .), отличаю щ ихся степенью детали 
цин отдельны х элементов, но, по сути, предназначенных для |
ш ения систем уравнении материального и .................  <'алано1
нелинейность  которых зависит от точности описания парожид]| 
стного равновесия, кинетики массопередачи, гидродинамики пот 
ков. О бъем  входной информации зависит от точности модели, о д А  
ко вы х о д н ая  информация подавляющего большинства а л г о р ю  
мов п ракти ч ески  одинаковая — профили концентраций, потоков 
и тем п ер ату р  по высоте аппарата и составы целевых продуктов. 
П р авд а , соответствие результатов расчета реальным данны й бу
дет о п р ед ел яться  тем, насколько точно в модели воспроизведем  
р еа л ь н ы е  условия.

О гран и чени я, принимаемые при расчете массообменных ап
п ар ато в . П ри расчете колонн ограничения или допущения обычно 
прин и м аю тся для упрощения задачи. Д ля упрощенпых алгорит
мов р ас ч е та  они характеризую т возможности модели, за рамкн 
которы х  нельзя выходить, поскольку модель разработана исхо
дя и з  этих  ограничений. Ч то касается точных моделей, то 
возм ож н ость  принятия различны х допущений учитывается зара
нее п р н  разработке общей вычислительной схемы, характеризуя 
м ноговариантность постановки задачи расчета. При модульной 
ст р у к т у р е  модели снятие того или иного допущения п риводит 
к необходимости включения в состав соответствующего модуля, и 
н аоб орот, принятие допущ ения упрощает вычислительную схему 
ал го р и тм а  н состоит в исклю чении модуля, ответственного за ДО* 
п ущ ен и е.

И м еется несколько причин принятия допущений при расчете 
пр о ц ессо в  химической технологии, а именно: узкая область при
м енени я алгоритм а, обусловленная его несовершенством или спе
ц и ал и зац и ей ; отсутствие математического описании явления, оп
ределяю щ его  данное допущ ение, а такж е низкая э ф ф е к т и в н о с т ь  
работы  общ его алгоритма по быстродействию, скорости схоД»' 
мости п  по объему занимаемой памяти.

Д о п у щ ен и я  принимаются при формулировании задачи РаС'  
чета и входят в математическое описание отдельных составлЯ>®| 
щих п р о ц есса . Рассмотрим состав математической модели ректи
ф и кац и о н н о й  установки и обычно принимаемые допущения отЯ®|
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п,но отдельных блоков. Ее элементами являю тся: алгоритм 
' ,{ця системы уравнений материального и теплового балансов,

,ритмы расчета фазового равновесия, алгоритмы расчета ки- 
„ки массопередачи и гидродинамики потоков, алгоритмы рас- 
, юплообменной аппаратуры . С каждым из элементов связаны 

 ̂ тен и я , снятие которых приводит к появлению нового ва- 
L iiira расчета процесса. Отдельные варианты расчета помимо 
ь .шных возникают и при задании различных наборов незавн- 
L к  переменных, так что многовариантность зависит не только 
т возможности принятия допущений. Обычно вариант расчета 
1,цмируется исходя из постановки задачи и наличия исходных 
линых. Д л я  этого из библиотеки выбираются необходимые мо- 
v in (по указанию  пользователя или автоматически), которые 

к оставляют вычислительную схему решения задачи.
11 носительно алгоритмов решения уравнений баланса обыч

но принимается, что потоки пара (газа) и жидкости постоянны 
Si высоте отдельных секций колонны. Такое допущение исклю- 

ai необходимость решения уравнений теплового баланса 
приемлемо в тех случаях, когда теплоты парообразования 

тд< 1ьных компонентов смеси имеют одинаковый порядок. Совер- 
п v i во алгоритма решения уравнений баланса в значительной 
п пени определяет универсальность модели. Однако часто уже 
ри постановке задачи вводятся ограничения, которые определя- 
| область его применения. Это, например, расчет только прос- 
ы\ колонн, неучет кинетики массопередачи и т .д .  

Многообразие вариантов расчета фазового равновесия обус- 
р!' юно значительным различием свойств разделяемой смеси.

различие находит отражение в алгоритмах расчета фазового 
равновесия. Применительно к массообменным процессам в настоя-
111 ' время накоплен достаточный опыт по расчету равновесия
11 деальных н неидеальных системах, однако применение точных 
моделей часто обусловлено отсутствием экспериментальных дан-
11 v для оценки параметров корреляционных зависимостей типа 
М'явненнй Вильсона и H PTJI для учета нендеальности жидкой 
't'.i ил или внриального уравнения для оценки неидеальности 
•'■■ровой фазы. Отсутствие данных приводит к тому, что при
I1 четах принимаются упрощающие допущ ения, оценка которых 
Да-,ке не всегда возможна. К  распространенным допущениям 
"'носительно расчета фазового равновесия относятся: паровая

1 'овая) фаза подчиняется законам идеальных газов, что по- 
'"“>ляет отказаться от учета неидеальности и обычно принимается 
л 11 систем в диапазоне умеренных давлений; ж идкая фаза 
" очиняется законам идеальных растворов, что позволяет отка-
1,11 ься от учета неидеальности и определять константы равнове- 
' " ч через давление паров чистых компонентов (это допущение 
'' ччно принимается при определении равновесия систем, состоя- 
111114 из компонентов с близкими свойствами, например членов
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п е р ат у р а , и если она не отличается от значения на предыдупА 
и тер ац и и , то вычисления прекращ аю тся, в противном случае вЖ  
цикл вычислений повторяется прн скорректированном значеф 
тем пературы . Алгоритм расчета равновесия системы ж и дкося 
ж и д к о сть —пар приведен на рис. 7.14.

7.3.2. Алгоритмы расчета массооб.меннмх аппаратов
15 н асто ящ ее время известно большое количество алгоритмов р^ 
чета массообменных процессов (ректификация, эк ст р а к ц и я ,*  
со р б ц и я , адсорбция и т.д .), отличаю щ ихся степенью детали! 
ции отдельн ы х  элементов, но, по сути, предназначенных для j  
ш ения систем уравнений материального и теплового балан
нелинейность которых зависит от точности описания парожи<
стного равновесия, кинетики массопередачи, гидродинамики и
ков. О бъем  входной информации зависит от точности модели, oj
ко вы х о д н ая  информация подавляющего большинства алгори£ 
мов п ракти ч ески  одинаковая — профили концентраций, потоков 
и тем п ер ату р  по высоте ап п арата и составы целевых продуктов. 
П р авд а , соответствие результатов расчета реальным данным!бу
дет о п р ед ел яться  тем, насколько точно в модели воспроизведет! 
р еал ь н ы е  условия.

О гран и чени я, принимаемые при расчете массообменных Ап
п ар ато в . При расчете колонн ограничения или допущения обычно 
прин и м аю тся  для упрощения задачи. Д ля упрощенных алгорит
мов р ас ч е та  они характеризую т возможности модели, за рамки 
которы х  нельзя выходить, поскольку модель разработана исхо
дя и з  этих ограничений. Ч то  касается точных моделей, то 
возм ож н ость  принятия различны х допущений учитывается зара
нее п р н  разработке общей вычислительной схемы, х а р а к т е р и зу я  
м ноговариантность постановки задачи расчета. При модульной 
с т р у к т у р е  модели снятие того или иного допущения приводит 
к необходимости включения в состав соответствующего модуля, и 
н аоб орот, принятие допущ ения упрощает вычислительную схему 
ал го р и тм а  н состоит в исклю чении модуля, ответственного за Д®* 
п ущ ен и е.

И м еется  несколько причип принятия допущений при расчете 
п роцессов  химической технологии, а именно: узкая область при
м енени я алгоритм а, обусловленная его несовершенством или спе
ц и ал и зац и ей ; отсутствие математического описания явления, оп
ределяю щ его  данное допущ ение, а такж е низкая э ф ф е к т и в н о с т ь  
работы  общ его алгоритма по быстродействию, скорости с х о Д Я ' 
мости и  по объему занимаемой памяти.

Д о п у щ ен и я  принимаются при формулировании задачи РаС'  
чета и входят в математическое описание отдельных со с т а в л я 10̂  
Щих п р о ц есса . Рассмотрим состав математической модели ректи
ф и кац и он н ой  установки и обычно принимаемые д о п у щ ен и я  отЯ»!
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t  I [.но отдельных блоком. Ее элементами являю тся: алгоритм 
иия системы уравнений материального и теплового балансов, 
ритмы расчета фазового равновесия, алгоритмы расчета ки- 

Mi,,ii массопередачи и гидродинамики потоков, алгоритмы рас- 
>; , теплообменной аппаратуры. С каждым из элементов связаны 

ь ,,м н ен и я, снятие которых приводит к появлению нового ва- 
Ьп.нпа расчета процесса. Отдельные варианты расчета помимо 
^ иных возникают и при задании различных наборов незавн- 
|с„ i.i \ переменных, так что многовариантность зависит не только 

возможности принятия допущений. Обычно вариант расчета 
IpMiipyeTCH исходя из постановки задачи и наличия исходных 
аи н ы х .  Д л я  этого из библиотеки выбираются необходимые мо- 
v 1 it (по указанию  пользователя или автоматически), которые 

„ оставляют вычислительную схему решения задачи.
чносительно алгоритмов решения уравнений баланса обыч- 

и принимается, что потоки пара (газа) и жидкости постоянны 
п высоте отдельных секций колонны. Такое допущение нсклю- 
<t, необходимость решения уравнений теплового баланса 

приемлемо в тех случаях, когда теплоты парообразования 
i < ibiihix компонентов смеси имеют одинаковый порядок. Совер- 
I >тво алгоритма решения уравнений баланса в значительной 
и пени определяет универсальность модели. Однако часто уже 
рн постановке задачи вводятся ограничения, которые определя- 

область его применения. Это, например, расчет только прос- 
ь|х колонн, неучет кинетики массопередачи и т. д.

Многообразие вариантов расчета фазового равновесия обуе
шь ц>но значительным различием свойств разделяемой смеси.
: • 1 ч различие находит отражение в алгоритмах расчета фазового 
равновесия. Применительно к массообменным процессам в настоя-
111 время накоплен достаточный опыт по расчету равновесия 
" (сальных и неидеальных системах, однако применение точных 
моделей часто обусловлено отсутствием экспериментальных дан-
11  ̂ для оценки параметров корреляционных зависимостей типа
> равнений Вильсона и IIPT JI для учета неидеальности жидкой 
Фа 1ы или вириальиого уравнения для оценки неидеальности
11 'о н о й  фазы. Отсутствие данных приводит к тому, что при 
I ч е та х  принимаются упрощающие допущ ения, оценка которых 
•la,ке не всегда возможна. К распространенным допущениям 
"'чосительно расчета фазового равновесия относятся: паровая 
1 1 аовая) фаза подчиняется законам идеальных газов, что по- 
■"‘оляет отказаться от учета неидеальности и обычно принимается 
а 'я систем в диапазоне умеренных давлений; ж идкая фаза 
" лчиняется законам идеальных растворов, что позволяет отка- 
" ь с я  от учета неидеальности и определять константы равнове-
4,11 через давление паров чистых компонентов (это допущение 
' ' 'ч н о  принимается при определении равновесия систем, состоя- 
"Ulx из компонентов с близкими свойствами, например членов
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гомологического ряда); коэффициенты относительной л 
чести не зависят от температуры, что такж е справедливо ■ 
систем с близкими свойствами.

Расчет фазового равновесия является одним из важней 
этапов расчета массообмепных процессов, особенно при ре т е  
задач проектирования, так как  в этом случае определяется пр 
цнпиальная возможность применения данного процесса Г  
получения заданных продуктов. Поэтому априорное прин 
допущений относительно поведения фаз недопустимо, так 
может привести к заведомо неверным результатам расч 
Необходимо не только проводить проверку возможности при 
тия допущ ения, но п производить выбор наиболее подходящ 
с точки зрения воспроизведения экспериментальных данг 
метода учета нендеальности фаз. В рамках рассматриваемой cj 
темы такой выбор соотношений для оценки неидеальности с 
производится на этапе исследования условий фазового рав 
весия. Например, применение метода функциональных гр 
позволяет до минимума сократить объем необходимых экспе 
ментальных данных, а в большинстве случаев и вовсе иска! 
чить их.

Учет кинетики массопередачи позволяет оценить степ 
не равновесности на каждой ступени, вызванной несовершеист 
массообменного элемента или неоптнмальным режимом раб 
или недостаточным временем контакта фаз. Отметим возмож^ 
допущения относительно оценки массопередачи п соответств 
щие варианты расчета, а именно: на каждой ступени jF 
деления достигается равновесие между фазами, т. е. расчет 
дется по теоретическим тарелкам; это допущение принимав 
в тех случаях, когда нет данных по оценке эффективности и* 
необходимо произвести ориентировочную оценку размеров кол 
нм в терминах теоретических тарелок; эффективность в  
деления оценивается в терминах К П Д  Мерфри в следуюп 
вариантах: а) К П Д  Мерфри постоянный по всем компонен 
разделяемой смеси и для всех тарелок — допущение, обыч! 
принимаемое при наличии обобщенных экспериментальных о! 
нок разделительной способности; б) К П Д  Мерфри постоянна 
по всем компонентам, но изменяется по высоте колонны — ДоЦ 
щение, принимаемое при оценке разделительной способности 
экспериментальным зависимостям через конструктивные и 
жимные параметры тарелок и колонны; эффективность - Я  
деления оценивается в терминах К П Д  испарения — допущен И 
приводящее к тому, что кинетика массопередачи не участвУ 
в расчетах, а К П Д  определяется чисто формально.

Рассмотренные допущ ения относительно кинетики мае' 
передачи приводят к тому, что не учитываются эффекты мноГ 
компонентной .массопередачи, которые, как отмечено ниже, мог' 
быть существенными. Привлекательным для целей проекти
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, и >i методом оценки разделительной способности является 
' „.деление необходимого времени пребывания элементов потока 

I достижения заданной степени равновесия. Такой подход 
(| (оередственно связан с оценкой гидродинамической обстановки 
! тарелках колонны.

эффективность разделения непосредственно связана со струк- 
,oii потоков на тарелках. Наличие байпасирую щ их потоков, 
юйных зон и обратного заброса фаз приводит к снижению 

, п кущей силы процесса массопередачи, и , естественно, учет 
’них факторов при оценке эффективности безусловно необходим.

Принимаемые допущения относительно гидродинамики пото- 
,, и в массообменных элементах обусловлены теми моделями струк- 

I т. ры, которые используются в данной модели. К наиболее рас- 
I к граненным моделям относятся смешение, вытеснение и диф- 
,] т о н н а я . Часто оказывается удобнее вместо диффузионной 
I пользовать ячеечную исходя из простоты ее машинной реали- 

!|нп. На основе указанных можно использовать любую их 
1 моннацию, получая комбинированные модели, которые позво- 
I я ют более полно отразить реальную структуру потоков, а именно: 
"ны смешения, вытеснения, байпасирования, каналообразова- 

I ж и т. д. Принятие той или иной модели имеет целью внесение 
: правки на оценку эффективности контакта фаз. Наиболее рас- 
: ж  граненные модели тарельчатых аппаратов и формулы для 
' ределения матриц коэффициентов эффективности приведены 
!■ I л. 4.

Трудность применения моделей структуры  потоков состоит 
гом, что их параметры определяются по экспериментальным 

и н ы м , в частности, по кривым отклика. А это предполагает
1 11 и ч н е  ж и в о й  модели, что при решении проектных задач часто 

представляется возможным. В связи с этим целесообразно 
ри появлении новых конструкций массообменных элементов 
ряду с оценкой их эффективности по массопередаче устанавли- 

т ь  применимость типовых гидродинамических моделей в за- 
>11 нмостяот нагрузок по фазам. Отсутствие таких данных затруд

н яет  выдачу точных результатов по гидродинамике, и поэтому 
дчас становится невозможным получить оценки применения 

■"личных моделей. Трудно получить и количественные оценки 
"• решностей от применения тех или иных моделей. Распростра- 

иным способом оценки гидродинамических моделей является 
"чет по предельным моделям, когда можно сделать вывод, 

действительные значения находятся между граничными
'■I'll'HHHMH.

Проектный расчет массообменных процессов. Основная за- 
проектирования состоит в поиске реш ения, оптимального 

( мисле некоторого критерия. В связи с удорожанием природных 
'"'Iников энергии остро встает вопрос разработки энергетн- 

!" 'К Н  эффективных процессов. Ректификация является одним
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гомологического ряда); коэффициенты относительной л 
чести не зависят от температуры, что такж е справедливо \ 
систем с близкими свойствами.

Расчет фазового равновесия является одним из важней 
этапов расчета массообмепных процессов, особенно при ре т е  
задач проектирования, так как  в этом случае определяется п 
ципиальная возможность применения данного процесса 1 
получения заданных продуктов. Поэтому априорное прин 
допущений относительно поведения фаз недопустимо, так 
может привести к заведомо неверпым результатам раеч 
Необходимо не только проводить проверку возможности при 
тия допущ ения, но и производить выбор наиболее подходящ 
с точки зрения воспроизведения экспериментальных дани! 
метода учета неидеальности фаз. В рамках рассматриваемой ■ 
темы такой выбор соотношений для оценки неидеальности г 
производится на этапе исследования условий фазового рав| 
весия. Например, применение метода функциональных гр 
позволяет до минимума сократить объем необходимых экспе 
ментальных данных, а в большинстве случаев и вовсе 
чить их.

Учет кинетики массопередачи позволяет оценить с т е г  
неравновесностн на каждой ступени, вызванной несовершенст 
массообменного элемента или неоптнмальным режимом раб 
или недостаточным временем контакта фаз. Отметим возмЫ Н  
допущения относительно оценки массопередачи и соответств 
щие варианты расчета, а именно: на каждой ступени f  
деления достигается равновесие между фазами, т. е. расчет 
дется по теоретическим тарелкам; это допущение принимав 
в тех случаях, когда нет данных по оценке эффективности и| 
необходимо произвести ориентировочную оценку размеров кол 
ны в терминах теоретических тарелок; эффективность в  
деления оценивается в терминах К П Д  Мерфри в следукш 
вариантах: а) К П Д  Мерфри постоянный по всем компонен 
разделяемой смеси и для всех тарелок — допущение, обыч) 
принимаемое при наличии обобщенных экспериментальных о! 
нок разделительной способности; б) К П Д  Мерфри постоянна 
по всем компонентам, но изменяется по высоте колонны — доЯ, 
щение, принимаемое при оценке разделительной способности 
экспериментальным зависимостям через конструктивные и 
жимные параметры тарелок и колонны; эффективность 
деления оценивается в терминах К П Д  испарения — до пущен и 
приводящее к тому, что кинетика массопередачи не у ч аств / 
в расчетах, а К П Д  определяется чисто формально.

Рассмотренные допущ ения относительно кинетики м а е ' 
передачи приводят к тому, что не учитываются эффекты миоГ 
компонентной .массопередачи, которые, как отмечено ниже, мог 
быть существенными. Привлекательным д ля целей проекти
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I , п >| методом оценки разделительной способности является 
1 „•деление необходимого времени пребывания элементов потока 

, достижения заданной степени равновесия. Такой подход 
)‘ юсредственно связан с оценкой гидродинамической обстановки 
f тарелках колонны.

; эффективность разделения непосредственно связана со струк- 
Kiii потоков на тарелках. Наличие байпасирукпцих потоков, 
юйных зон и обратного заброса фаз приводит к снижению 
I,кущей силы процесса массопередачи, и, естественно, учет 

I ,|кч факторов при оценке эффективности безусловно необходим.
Принимаемые допущения относительно гидродинамики пото- 

ь к н массообменных элементах обусловлены теми моделями струк- 
L  ры, которые используются в данной модели. К наиболее рас- 
I ос граненным моделям относятся смешение, вытеснение и диф- 

Ы ионная. Часто оказывается удобнее вместо диффузионной 
1 пользовать ячеечную исходя из простоты ее машинной реали- 

iiiii. На основе указанных можно использовать любую их 
I чйпнацню, получая комбинированные модели, которые позво- 

и ют более полно отразить реальную структуру потоков, а именно: 
>иы смешения, вытеснения, байпасирования, каналообразова- 

I Iя к т. д. П ринятие той или иной модели имеет целью внесение 
I правки на оценку эффективности контакта фаз. Наиболее рас- 
| >)( граненные модели тарельчатых аппаратов и формулы для
■ ределения матриц коэффициентов эффективности приведены 
к I л. 4.

Трудность применения моделей структуры  потоков состоит 
том , что их параметры определяются по экспериментальным 
иным, в частности, но кривым отклика. А это предполагает

> инчие живой модели, что при решении проектных задач часто 
представляется возможным. В связи с этим целесообразно 

ри появлении новых конструкций массообменных элементов 
1 'ряду с оценкой их эффективности по массопередаче устанавлн- 

п ь  применимость типовых гидродинамических моделей в за
н я т о с т и  от нагрузок по фазам. Отсутствие таких данных затруд

н яет  выдачу точных результатов по гидродинамике, и поэтому 
.ччас становится невозможным получить оценки применения

I 'личных моделей. Трудно получить и количественные оценки 
"* решностей от применения тех или иных моделей. Распростра- 
"пным способом оценки гидродинамических моделей является
II чет по предельным моделям, когда можно сделать вывод, 

"> действительные значения находятся между граничными
Учениями.

Проектный расчет массообменных процессов. Основная за- 
проектирования состоит в поиске решения, оптимального 

смысле некоторого критерия. В связи с удорожанием природных 
гочников энергии остро встает вопрос разработки энергети- 

' '  ьи эффективных процессов. Ректификация является одним



318 I I .  Разработка системы автоматизированного проектирования

нз наиболее энергоемких процессов с низким коэффициенту 
использования энергии (по некоторым оценкам эффективное 
колонны по энергии составляет величину порядка 2 ,5 —Ю 
[50]). Поэтому снижение энергозатрат для данного процес 
является актуальной задачей.

При проектировании ректификационных установок пробле 
поиска оптимального р утен и я связана с установлением балан 
между капитальными и эксплуатационными расходами в тер; 
нах экономического критерия. Х отя экономические крнте[ 
не позволяют выявить путей снижения энергии на ведение ц  
цесса (в отличие, например, от термодинамического), они ш ир 
использую тся в практике проектирования как удобный спос 
сравнительной оценки вариантов проекта. Речь идет о вмявл 
нии новых способов снижения потерь энергии. Такие возмо 
ностн могут быть выявлены в результате исследования само® 
процесса. Б рамках же известных способов экономические крг 
терпи позволяют отыскать оптимальное решение.

Известно, что доминирующей статей расходов на ведение п 
цесса ректификации являю тся эксплуатационные расходы. Сре 
их  отдельных статей больш ая часть приходится на органнзацг 
парового потока, подогрев и охлаждение целевых и промежуток 
ных потоков. Поэтому для создания энергетически оптимального г  
рианта проекта необходимо вести процесс при минимальной ф л ещ  
пониженном давлении и большем числе тарелок. Требуемая р 
делительная способность колонны может быть достигнута]! 
счет увеличения флегмового числа при меньшем числе тарел 
(или малой высоте слоя насадки) или при увеличении чи»  
тарелок (высоты колонны), но с малой флегмой. С точки зреня 
энергетики важно установить минимальное флегмовое чпея 
которое бы обеспечивало заданное качество продуктов раф 
ления. Эта величина может быть определена путем миним» 
ции экономического критерия оптимальности.

Пусть критерий оптимальности имеет вид [51]

где и — товарная стоимость продуктов; s — суммарные ;ia rp a | 
на организацию процесса — капитальные и эксплуатационнг 
затраты , для которых функциональную зависимость от флв 
мового числа можно выразить следующим образом:

Р — 1 —u —s, (7.1

*1 — a/ ( R  — R.nlnY,

s., =  b R  +  с,

(7.1

(7.13

где a, b, с — константы. Тогда 
s =  a/(R — Rmin) 4* bR  +  c, (7.1

а  оптимальное значение флегмового числа равно 
ds/dR =  , -  al(R -  Д т1п) 2 +  b =  0, (7.1
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т.
Н ■■= Л т |„ +  (а/Ь)0Л. (7.140)

Отсюда следует, что оптимальное в смысле экономического 
! „терия флегмовое число близко к минимальному. Тенденция 
„ мекения рабочего флегмового числа свидетельствует о неук- 
!■ >пном снижении его и все большего приближения к минималь- 

’ му [511. Если в 1960 г. рабочее флегмовое число в среднем 
, промышленности было р авн о /?  =  l ,4 /? mi„ при средних затра
тах на процесс 200-103 долл./год, то в 1975 г. ректификация 
, ,,водилась практически при минимальном флегмовом числе 
],;,п затратах на процесс 4 0 0 -103 долл./год. Эти цифры красно
речиво свидетельствуют о все возрастающей стоимости энерге
тики  и о необходимости поиска путей снижения энергетических 

рат на ведение процесса.
Оптимальное по экономическому критерию флегмовое число 

можно найти, если воспользоваться записью критерия через 
,1 ильные статьи расходов на ведение процесса ректификации. 
I; качестве обобщенного показателя экономической эффективности 
шюи июдства часто используется так называемый приведенный
д  'ХОД

ДпР =  2 Ц А - 3 э - Е „ з к,
i

и е  Цу — отпускная цена на продукт /-го вида; B j — годовой 
1.ем выпуска и реализации /’-го вида конечного продукта;

I — нормативный коэффициент отрасли; З э — эксплуатацион
ные затраты; З к — капитальные затраты.

Анализ этого выражения показывает, что приведенный до- 
л А обеспечивает соизмерение всех основных факторов эконо
мической эффективности, а именно, количества и качества реа- 
"чуемой продукции, эксплуатационных и капитальных затрат.

При решении задач проектирования обычно заданными явл я- 
1,11«-я объем выпускаемой продукции и ее качество. Тогда условие 
Максимума приведенного дохода становится адекватным минимуму 
и и поденных затрат, т. е.

3„р =  За +  Е „3К. (7.142)

•кгилуатационные затраты на химическом предприятии скла- 
•1ычаются, как правило, из затрат на сырье З с, энергию 3 Э(, и 
"< ""могательные .материалы З вм, заработной платы З ап, амор- 

"июнных отчислений и затрат на ремонт З ам +  З рем, а такж е 
4<>ных и общезаводских расходов 3„. У читывая, что удельный 

^•работной платы в структуре себестоимости мал, эти затраты , 
'Ке как и общезаводские и цеховые расходы, могут быть 

!п|ияты независимыми от структуры системы разделения и реж и-

(7.141)
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ма работы установки. Тогда
3 »  —  3 Эц +  З а м  - f -  З р р М +  З в м  -f -  с , (7.14.4)

где С =  Ззп +  Зс +  3„ =  const. Амортизационные отчисления 
и затраты на ремонт определяют как долю капитальных затрат.

Зам +  Зрем =  (Но 4* Нр) З к, (7.144)

где Н0{, H Pi — годовые нормы отчислений соответственно д» 
обновление и ремонт г'-го вида оборудования. Постоянная С ж  
влияет на положение оптимума целевой функции, а только ска
зывается на ее величине. Поэтому в качестве критерия оитималь. 
ности может быть использована следующая функция:

Зпр =  З эн +  З вм +  (Е„ +  Н0 +  Н0) З к, (7.14”))

где принято, что годовые нормы отчислений для всех видов обо
рудования одинаковы.

Д ля ректификационных установок определяющими в эксплу
атационных расходах являю тся расходы на греющий пар и хла- 
доагент, которые через флегмовое число могут быть имражеНы 
следующим образом:

3 9 =  CtVID =  Сх(1 +  Я), (7.146)

где — стоимость пара и хладоагента.
Капитальные затраты, вклю чая амортизацию, прибыль и на* 

кладные расходы, выражаю тся следующим образом [52]: <
З к =  C t A ^ H E S D ) ,  (7.147)

где С2 — годовая стоимость колонпы; А х — поперечное сечение 
колонны, равное

А г =  V/Vlt
N  — число теоретических тарелок; Е — К П Д  тарелок; 0  —• пе
риод окупаемости производства; D — количество д и сти л л ята ; 
V, — допустимая скорость пара; V — расход пара, в ы р а ж а е м ы й  
через флегмовое число следующим образом:

V =  D(  1 +  R).  ' (7.148)

Д ля кипятильника и конденсатора можно записать

3™  =  ( W ( 0 0 ), (7 -149>

где С3 — годовая стоимость теплообменного оборудования, вКЛЮ* 
чая амортизацию и прибыль; А.г — поверхность теплообмен®’ 
Последняя с учетом того, что А 2 — F /F 2, где F 2 — паров8** 
емкость кипятильника и конденсатора, через флегмовое чисЛ<? 
выраж ается следующим образом:

А г =  D(R  +  l ) / ( 0 F t). (7.150)

I v i o t o m  (7.148) и (7.150) капитальные затраты па колонну 
силообменное оборудование выражаются как

Глава 7. Прикладное математическое обеспечение САПР 321

,5,; =  CtN (R  +  1 ) / ( Е 0 ^ )  +  Сз(1 +  f l) / (0 F 2). 

^ ;а общие затраты будут равны

(7.151)

(7.152). пр =  (1 +  Л)[СгЛ 7 ( £ 0 ^ )  +  C»/(BV,) +  С,].
Сели учесть, что число тарелок является функцией флегмового 

и la, то для оптимального флегмового числа будем иметь
дЗ,пр __
dR

с,дг
E%Vi. +  b & r < ,  +  ; , > - S - ]  +  ^ ;  +  c -  < 7 1 5 3 >

R  N + F  Попт) --- (7.154)

1"  I' — dNidR

1д1. F =  (Gj +  c 3/ ( 0 v 2))(£ :0v1/c 2).
Таким образом, оптимальное флегмовое число является функ- 

дг, п числа тарелок, стоимостных показателей и эффективности 
i \ пени контакта. Д ля его определения необходимо найти выра- 
I, ние производной dN/dR,  что может быть выполнено путем 

m ю кратных расчетов колонны при различных сочетаниях 
(\ и Н с последующей аппроксимацией зависимости ЛГ =  f(R).  

Как следует из выражения (7.154), оптимальные условия 
>ты ректификационной установки могут быть получены в 

' л и,тате многократных расчетов, для чего можно использо- 
I  |. как модели в проектной, так и в проверочном вариантах 

Г юта. По существу, поиск оптимума ведется по двум перемен- 
II' ! — числу тарелок п флегмовому числу. Третьим параметром, 
>' неродственно влияющим на разделительную  способность колон- 

>' является местоположение ввода питания.
Для оценки разделительной способности колонны удобно 

1!| пользовать термодинамический коэффициент полезного дей- 
' пн, определяемый как отношение работы, затраченной на 
I деление смеси, к  полной работе разделения смеси на чистые 

к мпоненты. Термодинамический К П Д  при допущении равен- 
' 1 температур конечных продуктов разделения и температуры 
1 одной смеси определяется выражением [53, 54]

I j____________
F S * r j la torj*Fj)

(7.155)

Можно такж е воспользоваться производной от (7,155)

K t =
1 —

(7.156)

Кафаров, В, Н. Ветохин



Рис. 7.15. Схема потоков в ректификационной колонне

изменяющейся в диапазоне от 1 до ос и, как  следстпие, СюЛ  
чувствительной к изменению режима работы колонны [54], Эта 
величина определяет, во сколько раз данная установка с н и ж Я  
минимально необходимую работу разделения смеси на ч н с к  
компоненты, и может формально рассматриваться как термоди
намический коэффициент разделения установки. Критерий (7.151) 
удобно использовать при определении положения ввода п п т а !^ | 
по высоте колонны.

Прежде чем перейти непосредственно к описанию последов! 
тельности проектного расчета ректификационной установки, p a#  
смотрим характеристики потоков, соединяющих отдельные 3J H  
менты (рис. 7.15). Каждый из потоков характеризуется onpejfl 
ленным набором параметров и переменных, значения котор*Ш 
обеспечивают информационную полноту данных о состояний 
потока. Совокупность таких параметров и переменных цел#* 
сообразно объединить в комплекс состояния потока

РН Р  =  Р К Р (7 \ Р, X ,  Г, G), (7.157)

где Т  — температура потока; Р — давление; А ' — вектор составу 
потока; Г — комплекс фнзико-химических свойств; G — расхоД 
потока.

Элементы вектора состава представляют собой концентре*! 
ции компонентов смеси потока. Комплекс ф и з и к о - х и м и ч е с к Я *  

свойств потока является одним из основных параметров, опрв"4 
деляю щих состояние потока. Он характеризуется тремя м а т р я Ч '
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hi образованиями: вектором значений свойств, представляе- 
" ч константами Гв, матрицей коэффициентов аппроксимирую щих 

,1 ношений для свойств, зависящ их от температуры и давле- 
, 1\ ,  а такж е матрицей коэффициентов зависимостей, описы- 

г .| ivitv фазовое равновесие Г ф Р:

[’ =  Г (Гк, Г „  Гф.р). (7.158)

Нектор Гк содержит значения критических параметров, тем- 
пгуры, давления, плотности и коэффициента сжимаемости, 
,1кже таких параметров, как  молекулярный вес, нормальная 

, Iсратура кипения, фактор ацентричности и т. д. Компоненты 
, ю ра Г к для смеси являю тся функцией состава.

• лементы вектора Гт и элементы матрицы Гф.р такж е являю тся 
Г| акциями состава смеси. Таким образом, комплекс физико-хи- 
[ •. н еких свойств потока является функцией температуры, дав

ш и и состава смеси:
I' =  Г ( X ,  Т, Р). (7.159)

Смесь, представляю щ ая продуктовые потоки, содерж ит прак- 
1 ески одни и те же компоненты различного состава, но при 
I личных температурах и давлениях (потоки 1, 4, 5, 10 и т. д.).
I >тому физико-химические свойства этих потоков различны ,
I имеют единые исходные данные для их расчета — свойства 

шиидуальных компонентов. Р яд  потоков, находящ ихся при 
тако вы х  температурах и давлениях (потоки 9, 10, 11 и 5 ,6 ) ,  

I шчаются расходами. Тепло- и хладоагеиты, используемые 
1 ичмообменных аппаратах, могут быть как однотипными, так 
* разнотипными. Отмеченные свойства потоков позволяю т по- 

iiTii к формированию параметров с единых п о з и ц и й  в  смысле 
дставления данных и расчетных алгоритмов.
Обычно в задании на проектирование известны параметры 

1 1тояния входного потока (поток 1)
1Ч1Р, =  P R P  ( Г „ .  Р вх. Свх, Х „ х, Г! (Гшх, Х ах)), (7.1 СО)

• акже температура, давление, расход и состав по одному или 
кольким компонентам выходных потоков (потоки 2 я  3)
l 'R P 2=  P R P (7 ’21И„  Р, иых, Сг вых, ЛГ4, Г ,(Г *  „ых. X ,  „ых)); (7.101)
l*RP3=  PR Р (7’з вых, р» вых.  С , : ы1  Х 3, Г , (Т3 вых.  -V, вых)), (7.102)

1,1 полные составы конечных продуктов Х г и Х 3 неизвестны. 
Состояние потока питания (поток 4) можпо принять известным, 

mi задаться агрегатным состоянием питания, т. е. темпера- 
' Рой. Что касается внутренних потоков установки, параметры 
торы х определяют способ ее ф ункционирования, то задачей 
" чета является как раз их определение. Решение этой задачи 
У|Цественно упрощается, если принять, что: температура пара,

i t *
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Рис. 7 .15. Схема потоков в ректификационной колонне j

изменяющейся в диапазоне от 1 до ос и, к ак  следствие, о о Л  
чувствительной к изменению режима работы колонны [54]. Э|в 
величина определяет, во сколько раз данная установка с н и ж в  
минимально необходимую работу разделения смеси на чио^В  
компоненты, и может формально рассматриваться как терм одг 
намический коэффициент разделения установки. Критерий (7. 156) 
удобно использовать при определении положения ввода пптанш  
по высоте колонны.

Прежде чем перейти непосредственно к описанию п о сл ед о м  
тельности проектного расчета ректификационной установки, p a l  
смотрим характеристики потоков, соединяющих отдельные э Л  
менты (рис. 7.15). Каждый из потоков характеризуется оп реЖ  
ленным набором параметров и переменных, значения к о т о р ж  
обеспечивают информационную полноту данных о с о с т о я  н и  
потока. Совокупность таких параметров н переменных цел® 
сообразно объединить в комплекс состояния потока

P R P  =  Р Н Р (7 \ Р, X ,  Г, G), (7 .1 9 И

где Т — температура потока; Р — давление; А ' — вектор состава 
потока; Г — комплекс физико-химических свойств; G — р а с х о д  
потока.

Элементы вектора состава представляют собой концентре** 
ции компонентов смеси потока. Комплекс физико-химичесйя* 
свойств потока является одним из основных параметров, о п р в * <  
деляю щ их состояние потока. Он характеризуется тремя м атр и ч - j

и образованиями: вектором значений свойств, представляе-
ч константами Гк, матрицей коэффициентов аппроксимирую щих 
Iношений для свойств, зависящ их от температуры и давле- 

(||.;i Гт, а такж е матрицей коэффициентов зависимостей, описы- 
m u x  фазовое равновесие Гф.р:

Г  =  Г ( Г к , Г т , Г ф . р ) .  ( 7 . 1 5 8 )

Цектор Г„ содержит значения критических параметров, тем- 
сгуры, давления, плотности и коэффициента сжимаемости,

i . i к т е  таких параметров, как  молекулярный вес, нормальная 
, пература кипения, фактор ацентричиости и т. д. Компоненты 
I ю ра Гк для смеси являю тся функцией состава.

• лементы вектора Г т и элементы матрицы Г ф .р такж е являю тся 
! j I кциями состава смеси. Таким образом, комплекс физико-хи- 
I неких свойств потока является функцией температуры, дав- 
I hiн и состава смеси:

Г =  Г  ( X ,  Т,  Р). ( 7 . 1 5 9 )

Смесь, представляю щ ая продуктовые потоки, содержит прак- 
I I секи одни и те же компоненты различного состава, но при 
I | шчных температурах и давлениях (потоки 1, 4, 5, 10 и т. д .).

I том у физико-химические свойства этих потоков различны ,
! I имеют единые исходные данные для их расчета — свойства 

ш видуалы ш х компонентов. Ряд  потоков, находящ ихся при 
шоковых температурах и давлениях (потоки 9, 10, 11 и 5 ,6 ) ,

I шчаются расходами. Тепло- и хладоагенты, используемые 
! Iсилообменных аппаратах, могут быть как  однотипны м ^ так  
‘ разнотипными. Отмеченные свойства потоков позволяю т по-

I яти к формированию параметров с единых позиций в смысле 
дставления данных и расчетных алгоритмов.
Обычно в задании на проектирование известны параметры 
юннин входного потока (поток 1)
PRPt =  P R P  (Г вх. Р вх, Свх, Х пх, Г, Х вх)), ( 7 .1  GO)

'акж е температура, давление, расход и состав по одному или 
кольким компонентам выходных потоков (потоки 2 и 3)
l * R P j =  P R P  (7 ’ j  ВЫХ1 P 1 HKIII С }  ВЫХ1 Х г , Г ,  ( T-i B u l l  X з H U \))i ( 7 . 1 0 1 )

l»RP3=  P R P ( r 3 ВЫХ, Рз вых, с ,  2u l  Х я, Г , (Г , ВЫХ. X ,  вы,)), ( 7 . 1 0 2 )

i‘‘ полные составы конечных продуктов X t и Х 3 неизвестны, 
(’остояние потока питания (поток 4) можно принять известным, 

mi задаться агрегатным состоянием питания, т. е. темпера- 
Ч'ой. Что касается внутренних потоков установки, параметры 
"оры х определяют способ ее функционирования, то задачей 
•счета является как  раз их определение. Реш ение этой задачи 
У|Цественно упрощ ается, если принять, что: температура пара,

I



320 I I .  Разработка системы автоматизированного проектирования

Величины потоков определяются по уравнениям материала 
ного баланса. Таким образом, задача расчета ректификацноннл 
установки состоит в определении составов конечных продукт»] 
величин составов потоков 7 и 8 при заданной высоте колонщ 

Параметры состояния потоков тепло- и хладоагентов подб) 
раются на основе полученных характеристик соответствую т 
потоков.

П а основе системного подхода к задаче проектирования рекц 
фикационной установки можно выделить несколько этапов! 
построении алгоритма решения [55] (рис. 7.16), На первом этах 
по заданпым параметрам входного потока и агрегатному состой 
нию питания путем расчета физико-химических свойств смес 
обеспечивается информационная полнота комплекса состояв* 
потока питания колонны. Второй этап заключается в определен! 
конструкционных и режимных параметров колонны, обеспечив) 
ющих заданную степень разделения но целевому продукту:

где х 0 — заданное качество разделения.
Третий этап представляет собой расчет конструкционных ь щ  

ментов колонны. На четвертом этапе с учетом балансоьш 
соотношений рассчитываются физико-химические свойства про 
дуктовых потоков, на основании чего определяются необходима 
типоразмеры теплообменной аппаратуры и выбираются т е п л  
и хладоагенты. Расчеты закан чг--------------------- " ------------

Наиболее сложным для реал

метров N,  R  и N f , позволяющих достигнуть заданной степевв 
разделения. Сложность состоит в том, что практически все и звесЯ  
ные алгоритмы расчета многокомпонентной ректификации явл я! 
ются итерационными с последовательным уточнением составов 
по уравнениям материального, баланса и потоков — по у р а н  
нениям теплового баланса. К тому же в качестве исходных д ан н ьЛ  
необходимо задание конструкционных и режимных парам етров 
(число тарелок N,  тарелка ввода питания N f , флегмовое ч и ста  
R),  конечные значения которых при выполнении т р е б о в а н и е  
на качество продуктов разделения находятся минимизацией крн« 
терия оптимальности типа (7.141). Необходимость многократной! 
расчетов для нахождения оптимального решения является <У*1 
щественным недостатком всех точных моделей. Поэтому л ю б ая  
возможность снижения размерности задачи без потери т о ч н о е *  
является важной задачей разработки алгоритмов проектного 
расчета. Ниже рассматривается один из таких алгоритмов 
основанный на методе квазнлинеаризации.

В общем случае поиск оптимального реш ения, т. е. такого 
сочетания переменных N,  R  и N f , которые соответствуют мини
муму критерия оптимальности при выполнении требований а0

(N*.I{*,N*F) =  f ( r 0) ( 7 . 1 6 3

сущность которого заключается
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ч
Л ,

Г,
-I 1 >1

Гi
* * Ш-

1
1
1

\ \\ \

/Хс-/ 6̂ N  XCjf X Cf  Xgyf х с

j)ll( . 7.17. Крнные заданного разделения 
L  К* =  H S * j c * , N * F ); г -  Я *  =  H N » ,  x * , N » f t )

l>,ir. 7.18. Выбор начального приближения по тарелке питания

1 честву продуктов разделения, заключается в построении се- 
Mi iicTва кривых

t0 =  x ( N * . R * . N f *) (7.164)

и мыборе оптимальных значений указанных параметров. Здесь 
j — заданное качество продуктов разделения. Графическая нллю- 
I ;>ация стратегии поиска приведена на рис. 7.17 и 7.18.

Г>лок 2 в алгоритме (см. рис. 7.16) обеспечивает получение 
г тю ш енн й  между переменными Л’* и И*. Перебор ряда значений 

(чмового числа с расчетом в каждом случае режима работы 
] юнны устанавливает зависимость

х =  х ( \ ’*, R).  (7.165)

мчение флегмового числа, определяющее вторую координату 
чьи кривой заданного разделения, является корнем уравнения
. г „ - х ( Л ’*, rt) =  0, (7.166)

> ' ■ орый находится но методу хорд. Д ля поиска оптимального 
ста ввода питания по термодинамическому критерию (7.156) 

1 пользуется метод, основанный на числах Фибоначчи. Резуль- 
'том расчета является зависимость N  =  F(R),  используемая
I я расчета оптимальных параметров в соответствии с (7.154).

Исходными данными для расчета теплообменных аппаратов
II т я ются характеристики продуктов, ограничения на типы исполь-
• мого оборудования, а такж е некоторые сведения о потоках 
п.то- и хладоагентов: состав, температура и давление на входе 
•шпарат. Остальные параметры (температура на выходе аппара-

1 и расход хладоагента или теплоносителя, а такж е конструкцш ж - 
'■•е размеры) определяются в результате расчета. Причем их 
'рсделсние производится на основании критерия оптимальности 
Учетом капитальных и эксплуатационных затрат. Это возможно 
результате перебора для каждого рассчитываемого аппарата
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Обеспечение информационной полноты аанных входных потоков

Полный расчет колонны

2.1 Выбор Я„,

2.2 Расчет колонны х0 R, ,  N f t )

2.3

Д«

2.5 Я, -  R f

2.6 Коррекция N f N p j t i  -  f ( NF . , Я,*,ЛГ,)

2.7 Расчет колонны * * ДЛГ/, Я,-, Л’р . / ♦ j )

2.10

Д*

Анализ 
соотношения
NF r Nf , \  ,?

Нет

Да

2.11 - n ;

= 3

Анализ режима ^  Нет
2.4

Коррекция Я:
X* 'JC,? Я м 1 -  flXo.x*. Я,)

Анализ режима ___ Нет
2.9

Коррекция Я:

X* 'X ? Я, ♦ 1 -  Л Я ,.х« , х)

иРасчет конструкции колонны

ш  o '
Рис. 7 .16 . Алгоритм поиска оптимального проектного решения

поступающего в дефлегматор (поток 5), равна температуре к и п ен и я  
жидкости того же состава; температура потока жидкости и® 
к у б а  колонны (поток 5) равна температуре кипения; температура 
флегмы (потока 9) равна температуре кипения или у к а зы в а е т с я  
в задании на проектирование; давление в дефлегматоре у к азы -

II
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лстся в задании на проектирование; давление потоков зависит 
"т типа элементов установки и рассчитывается по известным 
1 "отношениям; составы продуктовых потоков верха (потоки .9, 

/ / ,  2  и 8 в случае полного конденсатора) и куба (потоки 5, 
г,> 3) колонны равны.
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нсех указанных типов и конструкций теплообменников п а н а л в  
для каждого варианта величины частного критерия оптнмально^н 
при различных аначениях температуры на выходе из а п н а р Д  
и расходах тепло- или хладоагента.

При расчете процессов абсорбции и экстракции задача п р о е |Д  
ного расчета может ставиться аналогично, если условия н е и а Д  
термические и имеются рециклы по фазам. Однако для наиболЯ  
распространенных вариантов технологического оформления раЛ  
чет существенно упрощается.

Алгоритм проектного расчета. К ак отмечалось ранее, мате м м  
тическое описание колонны представляет собой систему н е л и н ^ | 
ных алгебраических уравнений высокой размерности, реш енщ  
которой производится итеративными методами, причем скоросЯ  
сходимости зависит как от начального приближения, так и от 
режима работы колонны. Поэтому исключение итеративном  
расчета по отдельным переменным в процессе поиска оптнм щ Н  
ного решения позволит существенно сократить объем вы числения 
Н иже предлагается метод расчета, основанный на формулирб! 
ианин задачи как системы нелинейных разностных уравнений 
с граничными условиями, решение которой осущ ествляется пв; 
методу квазилинеарнзацип с использованием принципа супеш  
позиции. Особенностью метода является пригодность для расчеЯ  
колонн любой сложности с учетом всевозможных алгоритмов 
описания отдельных явлений (фазовое равновесие, кинетикЛ 
массопередачи и т. д .), а также возможность исключения птерян 
цин по поиску флегмового потока, обеспечивающего з а д а н н а  
качество продуктов разделения при известном числе ступеней] 
разделения. Оптимальное положение тарелки питания в < м ы сД  
некоторого критерия (например, термодинамического или тех
нологического) определяется непосредственно в ходе потарелоч! 
ного расчета колонны.

Идея метода заключается в следующем [56, 57]. Пусть при 
расчете ректификационной колонны (рис. 7.15) необходимо обес! 
почить заданное качество продукта по одному нз к о м п о н е н т о в ,  
например первому

*1.1 =  *; =  с, (7,1б7|
или обеспечить минимальное отклонение к о н ц е н т р а ц и й  компонен
тов по верхнему продукту от заданных значений прн ф и к си р о 
ванной концентрации одного из компонентов в кубе к о ло н н ы :

* 1.1 =  /; 2  (*i.N — <•«)*“ * n»in. (7 .168)1
< - i

Т акие требования на качество продуктов разделения я в л я ю т с я  
достаточно общими, поскольку прн разделении м н о г о к о м п о 
нентных смесей обычно ставится задача выделить один из ком-
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^центов или разделить исходную смесь на фракции по некоторой 
1|" ночевой) паре компонентов.

Математическим описанием колонны является система урав- 
Г,, включающая уравнения баланса общего и покомпонент

ною, уравнения для фазового равновесия. У равнения покомпо
нентно го  материального баланса тарелок можно рассматривать 
ь.;1к систему нелинейных разностных уравнений первого порядка, 
ц,.известными здесь будут составы и отношение потоков пара 
„ жидкости. Л инеаризация системы уравнений производится 
р, ,  |.юже((ием в ряд Тейлора до членов первого порядка. Д ля сп- 
, мы нелинейных разностных уравнений первого порядка

/ i [^I.n+l* ^J,n+li • • м ^.,n+li • • *i m ^  J 0

i, результате линеаризации будем иметь

/ 1 А $ ,  X (*\  .V) +  r  (n+1)( A # - ЛГ$] +  У =  «,
Xi X

(7.109)
i n -Vj+n X ) ,  /  — A-мерные векторы; } 'tn), J/x"+I) — матрицы частных 
производных векторов А ',п> и А<п+1> размерностью к X к.

С.нстема уравнений (7.169) является уже линейной и неиз
вестными в ней являю тся переменные с индексом п -f- 1 (где 
а — номер итерации), значе((ия которых можно определить в 
| гпетствии с принципом суперпозиции по формулам

4 “ и +  (|  л Г Ч / ” . <7-170>

. ( » » _  , ( » .)  +  j  л Г * иг?;;,". (7.171)

• мось г — отношение потоков пара и жидкости, через которое 
'««.по выразит'ь флегмовое число; индексы р и А используются 
н обозначения частного и однородных решений.
Д ля получения частного и однородных решений необходимо 

' ‘Дать начальные условия. В качестве таковых могут быть выб- 
I *ны произвольные ненулевые векторы. Например, при к =  4 
"■•чальные условия для решения уравнений материального ба- 
•1 •1 ч с а приведены в табл. 7.4.

Константы л ! п+1>, входящие в формулы (7.170) и (7.171), 
11'числяются по заданным граничным условиям, в качестве 
' "торых используются условия (7.1G7) или (7.168) и (4.53),

>7). При подстановке этих выражений в (7.170) и (7.171) 
ручается линейная относительно искомых коэффициентов сис- 

1' ч'а алгебраических уравнений, решение которой может быть 
'полнено известными методами. После определения коэффициен-
111 Л\'Н1) формулы (7.170) и (7.171) используются для получения 

■’"'нения на п +  1 -й итерации.
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Таблица 7.4

Переменная Частно?решение

Однородное решен не

*1*
Jis
*|«
*1

I
О
о
о
о

0
1
о
о
(I

Г1 аким образом, алгоритм расчета состоит в следующем. |
1 . Па основе исходных данных задаются значения переменны! 

x\'j\ 2jn) и вычисляются необходимые параметры режима р а б о т а
2. Определяются частное и однородные решения системы урав» 

нений материального баланса.
3. Рассчитываются коэффициенты Л (/ ,п) уравнений (7 .1 7 0 )^ 1  

(7.171) по заданным граничным условиям и уравнениям баланса]
4. Вычисляется общее решение системы уравнений балан са 

по формулам (7.170) и (7.171). Если это решение соответствуем 
условиям сходимости, то вычисления заканчиваю тся; в против* 
ном случае полученные значения переменных используются 
в качестве нового приближения для последующей н тер ац и И

К ак показывают практические расчеты, метод обладает быстрой 
и устойчивой сходимостью. Появление колебательности решения 
возможно в случае невозможности обеспечения заданного ка*  
чества продуктов при данном количестве тарелок. Следует замен 
тить, что, как и любой метод, основанный на матричных опера* 
циях, по сравнению с потарелочными методами он требует п р и  
реализации большего объема памяти.

Изменение начальных и граничных условий позволяет и сп о л м  
зовать метод квазилинеарнзацин для решения различных расчет* 
ных задач. Н апример, определение профилей к он ц ен тр ац и й ' 
и величины орошения, вычисление составов и потоков в п росты е 
н сложных колоннах, расчет колонн со стриппнигамн и к ом п л ек 
сов колонн н т. д. При этом основная сложность за к л ю ч а ет ся  
в соответствующем согласовании числа уравнений и числа неиз
вестных, т. е. в обеспечении замкнутости системы. К ак п р ав и 
ло, скорость сходимости в зависимости от постановки задач и  
меняется несущественно.

Обобщенный алгоритм расчета ректификационной к о л о н иЫ* . 
Н а основании представленной общей схемы рассмотрим а л г о р и т м  
расчета с учетом изменения потоков пара и жидкости по высот* |  
колонны, разделительной способности тарелки и терминах КПДЯ 
М ерфри, а такж е неидеальности фаз. Д ля упрощения расчетны*!
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отношений рассмотрим колонну с одним нводом питания и без 
,,,'ира боковых продуктов, снабж енную  полным конденсатором 

ь-убом, эквивалентным теоретической тарелке . Питание в колон- 
„у поступает при температуре ки п ен ия . Необходимо определить 
|1рофилн концентраций компонентов, температуры и потоков 
,,,, пысоте, а такж е положение терелкн  питания и флегмовое число, 
( ч печивающее заданное разделение.

Математическим описанием являю тся уравнения общего и 
, .компонентного материального б алан са колонны (4.53), (4.57), 
vравнение теплового баланса (4.56), которое при определении 
и ал ьп и и  смеси как аддитивной величины  запиш ется 

к к  к 

Qw + — Qd — W = 0 , (7.172)

\ равнения баланса по сечению колонны  относительно куба 
Lh l  +  W - V , - W  =  0; (7.173)

£;+1*у +1 +  W x Fl — VtDxj— W x Wl =  0 , f =  1 , 2 , . . . ,  А; (7.174) 
к '■ к

Lj+1 S * ij+ i/»u + i +  ^ F ^ i X p  /i ft +  Q w — V if —i i i 
к

-  W  S  xw .hw . =  0 , / = 1 , 2 ..........jV — 1, (7.175)
i 1 1

тле
I 0 при ; > N F ,
\ l  при /< [ N F

aiuioBecHoe соотношение (4.22) и уравнение для расчета состава 
•> ра, покидающего тарелку (4.60).

Уравнения (7.173)—(7.175) и (4.60) составляю т систему 
'елннейных разностных уравнений 2к  +  2 порядка относитель

но 2А- - f  2 неизвестных хц, уц,  Vj и  Lj (i =  1 ,2 ,  . . . ,  к). Восполь- 
•навплсь уравнением (7.173), соотношением

= 1  — S  (7.170)

' уравнением (4.22), последнюю можно записать относительно 
'" известных Х{] и Vj, т. е. в виде

Sij =  gjj+i [ 1 — Ъ -jp- Bj  | — Uj  KnXUEi  (1 — E t) — x w . +
Т Г  i—<+i

+  ^■jjr*FJ = 0 ,  (7.177)
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Snj —  x kJ+i — x Kb
ГДО

(7.171

x k) =  V  i;

— {(1 — f f ) ( х ч *i (hij+i — A*j+i) +  h kj n  —
lr—1

*-1 p * q < 1 1
—  /  * W l  ( f l W l  —  l>W )  —  f l W ;  +  ^  j p -  *  Fi l l  FI H-----

l - l  j
Uj =  n kj2  K k E,  П (1 -  E t) +  2  2^i IИ ц К л  -  I h j K ki 1 x i

i t -J+i i i wa
) i - i  jt

X E'i П (1 — E t) — h;j+1 — x^+i (Л/j+i — Л j+i):
i=i+i i I
•-1  Ц

(?w =  r , { y ,  x\\ i(KwtHwi — К ,y_•//w .) +  h.\\ H\v: — /<»•• — j

— S  % /  (Лда — Лцг,)} . 
i

Д ля решения системы уравнений (7.177), (7.178) восполь
зуемся методом квазилинеаризации. Л инеаризация системы ур ав 
нений производится по переменным x lt х2, . . . ,  Xj, Vx в < оогветсИ  
ствни с формулой (7.169), которая в данном случае зап и сы ваете! 
в виде

G<"> + S  У  (А’}п+1) -  х\п)) =  0, (7.179)

где } 'х — матрицы мастных производных к -го порядка; G(,,> — век-4 
тор правых частей уравнений (7.177) и (7.178). Элементы матриц 
вычисляются по формулам

~ ) j Щ

- ^ г г  =  t Xij+1 _  £  11 ( 1 -  £ ')] {А^  -  hwl - 1
I =»Ш +  1

к-1

~  Y j xwr 1 7 ^ -  +  "ГГ [ £ * [ K wiH.vi ~  К ш Н ш  +

дНWr dTw  \
+  £  x WrK Wr - п —  - п — ) +  hw; -  hwl -

d h Wr  d r W
X Wr j - ao t w  Oxw l J |  Mj1 — 6*., i , j =  1 ,2 .........к -  1 : 1

(7.IH 0)j
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0 *  [*«+!“  2  * « Л А  Й  (1 — £,)]
аКц I «-«+г /

~ d v T  ~  »  « / .

=  [* У «  ~  X  к ^ е^ в »  П  О ~  ^ ’/)]  х
11 т <-=т+1

х  {(НиК и  -  H k]K kJ) E j + ^ ^ f L  J l L .  £  XrmK m E
r  ^ V  m

I g
X П  (1 - E M - ^ - B f a E f i u ,  U J =  1 » 2 , . . .t k

i = m + l  )

< " y «  v 1 '  |_6 »  +  ----------------T t------------
i

X П  (1 — E t) \ (ht]¥l — hnj+i +
< = m + l  J  4

+ 2 1 *rM  to |£ ) «

■ ) i
=  | 'z u+1 -  V  K imx imEm П  (1 -  E t)]  X

<P L *  < -m + l
J

x ( - A A ' , pf p П  ( i  - £ , ) / / ,> - ^ , p £ p  П  ( i -  
•/ i=p+ i »=p+i>=p+i

p =  i , 2 , . .  , , N — 1.

: U‘CI,
О при j # / ;  

при i =  /.

Д ля определения dTjldXij используется выражение
V . - C

° ткуда

(7.181)

m X

- 1 ;

(7.182)

<

(7.183)

E,))6U,

(7.184)

(7.185)

(7.186)
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Формулы (7.180)—(7.184) используются для нычнслД 
частного и однородных решений исходной системы уравнец 

Д ля  определения констант в формулах (7.170) используг 
граничные условия в виде системы линейных алгебрапчес£ 
уравнений

С А =  В,  (7.1
где

№  — *piW' 1 =  1 ;
~  1 F xn  — DxPis  — Wx'piw, i =  2 .........к;

^  __ j  *hi;JV. < = 1 ;
xi 1 Dxhijx +  Wihijw* / ,  I =  2 , . . A — 1;

x p и xh — частное и однородные решения соответственно.
Н агрузка на конденсатор рассчитывается по уравнению теп 

вого баланса колонны (7.172). Д ля  расчета потоков пара и ж® 
кости используются уравнения (7.173), (7.175)

I- к к

I j — \ (W  — >.F)Zx ihlhihl +  f.F +  Qw — W  S  xw M vi  
i i > ■

If Ir

I ( S  ViiHij -  s  x <j+1Ay+1) , /  =  2 , 3 ......... N  -  1; (7.1

L j n = V j  +  W  - X F . (7.1

Д ля расчета потоков дистиллята D и кубового продукта 
использую тся уравнения (4.53), (4.57), записанные для коми; 
нента, концентрация которого в продуктах разделения задац 
При известном составе жидкости состав пара определяется 
уравнениям (4.22) и (4.59).

Последовательность расчета ректификационной колонны с 
тоит в следующем.

1. Задаются исходные данные: количество и состав пптанп 
число тарелок, свойства компонентов для расчета эн та.тыщ 
параметры уравнений для расчета фазового равновесия (в завЯ 
симости от применяемой модели для учета неидеальности фаз) 
К П Д  тарелок, параметр для оценки точности вычислений, огра 
нпчения на качество продуктов разделения и начальные знач«| 
ния температуры и парового потока с первой тарелкп.

2. Рассчитываются потоки дистиллята и кубового остатка 
задаю тся начальное распределение концентраций и потоков по 
высоте, начальное положение тарелкп питания.

3. Рассчитываются температуры кипения, константы фазового 
равновесия, энтальпии потоков, т. е. коэффициенты системы 
балансовых уравнений.

4. Н аходятся частное и однородные решения системы ур** |
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nil при начальных условиях, аналогичных приведенным и
'. I- 7 -4-

Определяются элементы матрицы системы уравнений (7.187). 
Г,. Рассчитываются профили концентраций компонентов и ве- 
^nia парового потока с первой тарелки по формулам (7.170),

Й 7 1 ) .
7. Проверяется условие окончания расчетов. Если коицентра- 
I компонентов по высоте колонны и поток пара на двух после
дних итерациях отличаются на величину, превышающую точ- 

„ гь, то после коррекции положения тарелки ввода питания и со- 
пов расчеты повторяются с п. 3. В противном случае рассчи-

ч ается нагрузка на конденсатор, потоки пара и жидкости по 
.ото колонны, тем самым завершается расчет режима работы 

, юпны .
Исследование свойств алгоритма проводилось при разделении 

, сей, содержащих от 3 до 7 компонентов в колоннах с числом 
I релок от 10 до 70 с различными интервалами температур кипе- 
I и компонентов. В табл. 7.5 приведены сравнительные характе- 
I тики рассчитанных вариантов.

Таблица 7.5

I пакт Число
тарелок

Тарелка 
л п .аи пн

Ткип- ‘С Число

ЛЛК тлк итераций флегчовос компо
нентов

1 30 15 - 1 1 , 7 6 8 ,7 7 7 ,8 9 7 5
2 50 30 5 6 ,5 136 ,2 6 1 ,384 4
3 35 17 136 ,2 21 5 ,9 6 5,031 4
4 70 30 64 ,1 157 ,3 6 19 ,26 5
5 10 5 - 8 8 , 6 6 8 ,7 6 1 ,3 5 7

I и м е ч а н и е. ЛЛК — легколегучий компонент, ТЛК — труднолетучий компонент.

Интересно отметить, что в процессе исследования алгоритма 
п о  выявлено, что при задании нереальных условий разделения 
"'людается резкое увеличение количества пара на первых нте- 
'Циях, однако условия по качеству не выполняются. Последнее 
'стоятельство является удобным признаком прекращения вычис- 
"НИЙ или коррекции задания. Было установлено такж е, что эф- 

ктивность тарелки практически не влияет на сходимость. Это 
'дтверждают данные, приведенные в табл. 7.6.

Как уж е отмечалось, метод может быть использован для рас
чета сложных колонн и их комплексов. Прн этом возможно зада- 

1' не качества продуктов по любому количеству потоков. Метод 
•статочно эффективен и при решении вариантов задач в провероч

ной постановке. Нельзя утверждать, что он является универсаль-
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Формулы (7.180)—(7.184) используются для вычнсл— 
частного и однородных решений исходной системы у р а в н е ^ н  

Д ля определения констант в формулах (7.170) и сп ользую В  
граничные условия в виде системы линейных алгебрапчес^в 
уравнений

С Л =  /У,
где

_  ( С  — XpiN* i = U
~~ [ Fxpi — Dxpis  — WxLt..,- i =  2

( ' • I f

• Д ;

C<j =

%piWi 
|  xhijNf i =  Ii  
I DXflijx +  W x MSW, / .  i  =  2  к — 1;

x p и xh — частное и однородные решения соответственно.
Н агрузка на конденсатор рассчитывается по уравнению теш щ  

вого баланса колонны (7.172). Д л я  расчета потоков пара и ж  
кости используются уравнения (7.173), (7.175)

* 1г Я |
V)  =  [(W — Щ 2 +  У-F21 л fJ>f. +  Qw — W  2  ' i v / ' J

i i  Ш

/  =  2 ,3 ......... JV — 1 ; ( 7 .1 8 |

L h l  =  Vj +  W  ~ \ F .  (7.189)

Д ля расчета потоков дистиллята D и кубового продукта ж  
использую тся уравнения (4.53), (4.57), записанные для компф 
нента, концентрация которого в продуктах разделения заданф 
При известном составе жидкости состав пара определяется 
уравнениям (4.22) и (4.59).

Последовательность расчета ректификационной колонны О 
тоит в следующем. L

1. Задаю тся исходные данные: количество и  состав питана 
число тарелок, свойства компонентов для расчета энтальпВ 
параметры уравнений для расчета фазового равновесия (в зав> 
симости от применяемой модели для учета неидеальности фа» 
К П Д  тарелок, параметр для оценки точности вычислений, огр 
нпчення на качество продуктов разделения и начальные знач 
ния температуры и парового потока с первой тарелки.

2 . Рассчитываются потоки дистиллята и кубового остатка! 
задаю тся начальное распределение концентраций и потоков пв 
высоте, начальное положение тарелки питания.

3. Рассчитываю тся температуры кипения, константы фазовоГШ 
равновесия, энтальпии потоков, т. е. к о э ф ф и ц и е н т ы  < и с тем и 
балансовых уравнений.

4. Н аходятся частное и однородные решения системы ура» '

|\:ава 7. Прикладное математическое обеспечение САПР ЗЗЬ

I ,, ii при начальных условиях, аналогичных приведенным в
. I. 7.4.

Определяются элементы матрицы системы уравнений (7.187).
ii. Рассчитываются профили концентраций компонентов и во
ина парового потока с первой тарелки по формулам (7.170),

< 171>-7. Проверяется условие окончания расчетов. Если концентра- 
( | компонентов по высоте колонны и поток пара на двух после

дних итерациях отличаются на величину, превышающую точ- 
гь, то после коррекции положения тарелки ввода питания и со- 

, пои расчеты повторяются с п. 3. В противном случае рассчи-
ч а е т с я  нагрузка на конденсатор, потоки пара н жидкости по

I , , оте колонны, тем самым завершается расчет режима работы 
, ЮННЫ.

Исследование свойств алгоритма проводилось при разделения 
I , с е й ,  содержащих от 3  до 7 компонентов в колопнах с числом
I | редок от 10 до 70 с различными интервалами температур кипе-

I я компонентов. В табл. 7.5 приведены сравнительные характо-
I | тики рассчитанных вариантов.

Таблица 7.5

1 нант
Число

тарелок
Тарелка 
ни .ании

г 1;ип- “с Число

л л к тл к итераций флегмовое компо
нентов

1 30 15 -1 1 ,7 68,7 7 7,897 5

2 5D 30 56,5 136,2 6 1,384 4

3 35 17 136,2 215,9 6 5,031 4 .
4 70 30 64,1 157,3 6 19,26 5

5 10 5 -8 8 ,6 68,7 6 1,35 7
I --  '* ----- ----------- ---- .—__________ _________

I и м е н а  в  и е. ЛЛК — лггколегучий компонент, ТЛК — труднолетучий компонент.

Интересно отметить, что в процессе исследования алгоритма 
'[до  выявлено, что при задании нереальных условий разделения 
"'•подается резкое увеличение количества пара на первых пте- 
'Цнях, однако условия по качеству не выполняются. Последнее 
гтоятельство является удобным признаком прекращения вычне- 
•ний или коррекции задания. Было установлено такж е, что эф- 
ктивпость тарелки практически не влияет на сходимость. Это 
■дтверждают данные, приведенные в табл. 7.6.

Как уж е отмечалось, метод может быть использован для рас
чета сложных колонн и их комплексов. При этом возможно зада- 
'ч е  качества продуктов по любому количеству потоков. Метод 
‘■('таточно эффективен и при решении вариантов задач в провероч- 

|(<>й постановке. Н ельзя утверждать, что он является универсаль-
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Таблица 7.6

Вариант кпд Число
итераций Вариант кпд ЧиглД

u n p a id

1
2

1,0
0,6

8
7

3
4

0,4
0,2

7 1 6 1

ным, однако в отличие от алгоритмов, основанных на методе Н* 
тона — Рафсона, он более эффективен при решении задач в проея 
ной постановке, поскольку необходимое флегмовое число опред 
ляется в процессе вычислений исходя нз требований по качес! 
продуктов и, по существу, определяется минимальное необходшЛ 
флегмовое число, тем самым исключается возможность появлсЖ  
зон постоянных концентраций, наличие которых обычно сущест 
венно увеличивает колебательность и затрудняет сходимость 
шения. Применительно к абсорбции и экстракции расчетные соо 
ношения упрощаются. Однако требования на качество продук! 
и в этом случае являю тся граничными условиями для определен* 
коэффициентов общего решения.

Алгоритм независимого определения концентраций. В от.ц 
чне от рассмотренного ранее этот метод ориентирован на реш ен  
задач в проверочной постановке, т. е. когда известны реж има! 
и конструктивные параметры колонны. Поэтому при использовц 
нии его для целей проектирования уточнение необходимых пара 
метров должно проводиться путем проведения многократных рас 
четов. В методе независимого определения концентраций в качес 
ве зависимых переменных выбираются константы фазового равнй 
весия и расчет составов по высоте колонны сводится к решение 
системы линейных алгебраических уравнений по каждому из ко> ^ 
понентов разделяемой смесн с использованием принципа супе] 
п о з и ц и и  решений в сочетании со специальным приемом коррекц4  
интервала значений концентраций в процессе расчета [16, 581 
Расчет составов пара н жидкости проводится последовательно е н н  
зу вверх по уравнениям баланса, записанным относительно к у б Г  
колонны. Алгоритм изложен применительно к потарелочному р м  
счету и поэтому является эффективным по объему занимаемой naj 
мятп.

Рассмотрим алгоритм расчета колонны, снабженной полны! 
конденсатором н парциальным кипятильником, с произвольны м 
количеством вводов питания и отбора фракций по высоте колон-J 
ны (см. рис. 7.15).

Математическим описанием являю тся равновесное соотноше-| 
нио (4.22), уравнения теплового баланса (4.56), (4.58), уравн ен ий  
для конденсатора п кипятильника, соотношение (4.59) для опре-| 
деления состава пара, покидающего данную тарелку, стехиомет-1

I
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, ,ч-кие соотношения н уравнения материального баланса по се- 
Г111|Ю колоины.

расчет составов пара и жидкости по высоте колонны произво
ди-' я по формулам, полученным из уравнений баланса и (4.59)г
I v j ;  =  I Dv (\ — +  EijKijTif +  y ] / F (7.190)

■I'iji i — (V j!/ij +  S f)/L)+i , (7.191)
r ,, Sp — количество компонента, вводимого в колонну ниже /-й 
fl цени за вычетом его отбора с фракциями; у  — количество ком- 
„ип пта, поступающего на ю ступень в паровой фазе; F$ =  Vj +  

<V}; D v =  Ft -  FVj.
Расчет составов от куба колонны к конденсатору производится 

|.,i двух концентрациях компонента в кубе, выбираемых таким 
, i . i o m ,  чтобы решение заведомо находилось между этими значе- 

,ми. В качестве таковых принимаются
'> * * ,=  0, MxWl =  F x Fl/W;  (7.192) 

MyWi =  0, WyWi =  K f lxW i . (7.193)

15 процессе определения концентраций (1)x tj и w x i} возможно 
п [учение больших по абсолютной величине значений. Д ля пред- 
01 ращения этой ситуации надо проводить контроль на максималь- 
и допустимую величину концентрации с последующей коррекцией 
С' тава по формулам

x u =  (i  +  S)  < « * < , - ( 7 . 1 9 4 )
=  (1 +  5 ) (7.195)

г, значение параметра S  определяется по формулам

s  =  (l)* W ( (1)*im — ДЛЯ ^ X im; (7 .196)
5  =  <0Xlro -  l/((» x lm -  <'->xim) для <->xiin. (7.197)

При известных результатах двух расчетов (l)x ,j  и (г)х ц  реше-
11 находится по формулам (7.194) и (7.195), где

S =  иг1(щ — иг)‘ (7.198) 

II, =  v № i N  +  W w xwt -  (7.199)

Значения концентраций, полученные на очередной итерации, 
" могут быть использованы в качестве исходных для последующих 
I’ четов, так как  сумма концентраций не равно единице. Поэтому 
°»и подвергаются коррекции.

1’асчет потоков пара и жидкости по высоте колонны произво
дится путем решения уравнений теплового баланса по известному 
х,"тоду постоянных составов [58].

Алгоритм расчета по методу независимых концентраций со- 
‘ "ит в следующем.
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Таблица 7.6

Вариант КПД Число
итераций Вариант КПД ' I игле

и те Ра

2
1,0
0,6

8
7

3 0 ,4
0,2

7
6

ным, однако в отличие от алгоритмов, основанных на методе Hsi 
тона — Рафсона, он более эффективен прп решении задач в проег 
ной постановке, поскольку необходимое флегмовое число опре 
ляется в процессе вычислений исходя нз требований по качес 
продуктов и, по существу, определяется минимальное необходим 
флегмовое число, тем самым исключается возможность появлен 
зон постоянных концентраций, наличне которых обычно суще® 
ненно увеличивает колебательность и затрудняет сходимость 
шеннн. Применительно к абсорбции и экстракции расчетные с  
ношения упрощаются. Однако требования на качество продукт^ 
и в этом случае являю тся граничными условиями для определенг 
коэффициентов общего решения.

Алгоритм независимого определения концентраций. В отл 
чие от рассмотренного ранее этот метод ориентирован на решен? 
задач в проверочной постановке, т. е. когда известны режимет 
и конструктивные параметры колонны. Поэтому прн пспользов 
нии его для целей проектирования уточнение необходимых пар 
метров должно проводиться путем проведения многократных ра 
четов. В методе независимого определения концентраций в каче 
ве зависимых переменных выбираются константы фазового равн 
весия и расчет составов по высоте колонны сводится к решена 
системы линейных алгебраических уравнений по каждому из ком 
понентов разделяемой смеси с использованием принципа cynef 
позиции решений в сочетании со специальным приемом коррекци 
интервала значений концентраций в процессе расчета [16, 581 
Расчет составов пара и жидкости проводится последовательно сни
зу вверх по уравнениям баланса, записанным относительно куб[ 
колонны. Алгоритм изложен применительно к потарелочному р ш  
счету и поэтому является эффективным по объему занимаемой па«

Рассмотрим алгоритм расчета колонны, снабженной полны 
конденсатором и парциальным кипятильником, с произвольны 
количеством вводов питания п отбора фракций по высоте колон
ны (см. рис. 7.15).

Математическим описанием являю тся равновесное соотноше
ние (4.22), уравнения теплового баланса (4.56), (4.58), уравнения 
для конденсатора и кипятильника, соотношение (4.59) для опре
деления состава пара, покидающего данную тарелку, стехномет-

мяти
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)]М,ч'Кие соотношения и уравнения материального баланса по се
но колонны.
расчет составов пара и жидкости по высоте колонны произво- 

||Т, я  по формулам, полученным нз уравнений баланса и (4.59):
I  /;/ =  1^Л/О — Eij) Uij-i +  EijKijXi) +  у ] / / ’.,; (7.190)

fiji i — (У jVij +  Sr)/Lj+1, (7.191)
Sp — количество компонента, вводимого в колонну ниже j -й 

, цени за вычетом его отбора с фракциями; у — количество ком- 
(н1(‘нта, поступающего на /-ю ступень в паровой фазе; Fg =  Vj  +  

SVfi Dy =  Ft -  FVj.
Расчет составов от куба колонны к конденсатору производится 

ри двух концентрациях компонента в кубе, выбираемых таким 
Г том, чтобы решение заведомо находилось между этими значе- 

ми. В качестве таковых принимаются
"1г1У(= 0 ,  MxWi =  Fj Fi /W;  (7.192)

(1W ,  =  0, K $ * w r  (7.193)

В процессе определения концентраций (1)x tj и (2)x tj возможно 
п Iучение больших по абсолютной величине значений. Д ля пред- 
ошращепия этой ситуации надо проводить контроль на максималь- 
н допустимую величину концентрации с последующей коррекцией 
с< гава по формулам

=  (1 +  S)  Wxtj -  SWx{,\ (7.194)
!П, =  (1 +  S)  -  S ^ x {i, (7.195) 

г значение параметра S  определяется по формулам
S  =  MxiJ(<»Zim — V x |W) для (7.190)
S =  <••>*,m -  l / ( (1)x lm -  M x iJ  для <‘>х1т. (7.197)

При известных результатах двух расчетов (l)X/j и (2)x ,j реше-
II '' находится по формулам (7.194) н (7.195), где

5 =  — «2); (7.198)
,/* =  v № w  +  W W xWl -  £  F,xFij. (7.199)

Значения концентрации, полученные на очередной итерации, 
" могут быть использованы в качестве исходных для последующих
I1 четов, так как  сумма концентраций не равно еднппце. Поэтому 
""и подвергаются коррекции.

Расчет потоков пара и жидкости по высоте колонны произво
дится путем решения уравнений теплового баланса по известному 

ю ду постоянных составов |58].
Алгоритм расчета по методу независимых концентраций со-

* "ит в следующем.



1. Задаются исходные данные (число компонентов, число Я  
релок, тарелка ввода пптанин, количество дистиллята или K.v6oajL^ 
продукта, флегмовое число, количество и состав питания, начаЖ  
ная температура, давление или закон изменения давления по g* 
соте, параметры уравнений для расчета фазового равновесия в со- 
ответствии с выбранными способами описания неидеальности фф 
эффективность тарелки или тарелок, точность вычислений). 3

2. Рассчитываются параметры режима работы колонны (оро
шение, потоки пара и жидкости) и задается начальный нроф1|Г  
концентраций по высоте.

3. Рассчитываются константы фазового равновесия и темней, 
тура кипения на каждой тарелке.

4. В цикле по каждому компоненту проводится расчет сосщ. 
вов по формулам (7.190) и (7.191). Если текущ ая концентрацщ) 
компонента превосходит заданную величину, то производится кф- 
рекция последней по формулам (7.194) и (7.195).

5 .  Рассчитываются составы пара и жидкости по формул у  
(7.194), (7.195), (7.198), (7.199).

6 . Определяются потоки пара и жидкости по высоте колонны.
7. Вычисленные значения концентраций корректируются, про

веряется условие окончания расчетов (равенство суммы концентш- 
ций единице с заданной точностью). Если условие не выполняется, 
то расчеты повторяются начиная с п. 3.

Подход, лежащий в основе данного метода, использован в мо
делирующей системе «Дистилляция» 154, 58), он показал высокЯо 
эффективность при расчете как колонн, так и комплексов. Схош- 
мость решения существенно ухудшается при расчете режимов 
с зонами постоянных концентраций.

Алгоритм трехдиагональной матрицы. Система уравнений ма
териального баланса имеет трехдиагональную структуру, ес|в 
рассматривать такие многостадийные процессы, как ректифика
ция, абсорбция, экстракция и т. д. При матричной записи тав р  
системы в случае расчета простой колонны ненулевыми будут. эЯ0- 
менты на главной н смежной с ней диагоналях. В случае компле** 
сов колонн появляются недиагональные элементы, соответствуй 
ЩИ0 связующим потокам. Таким образом, матрица коэффициенте» 
системы уравнений баланса содержит большое число нулевых эЯ®' 
ментов и при использовании специальных методов хранения Р^г 
режен них матриц может компактно размещаться в памяти маДД' 
ны. Компактность хранения информации является н аж н еМ Я  
достоинством методов расчета, основанных на трехдиагональй!* 
структуре матрицы коэффициентов.

Рассмотрим метод расчета сложной колонны с несколькими в*®' 
дамп питания и отборами потоков пара и жидкости по высоте 
рис. 7.15). Метод формулируется в проверочной постановке 
чи расчета.

Математическим описанием колонны являю тся уравнения
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Т1 пального и теплового баланса (4.55) и (4.58), равновесное и сте- 
метрические соотношения (4.22) и (7.118), уравнения для кон- 

, атора и кипятильника.
Используя соотношения (4.22) и общего материального балан- 
ечения колонны относительно верха

.V-1
I . J  =  vhl +  2  ( F i  -  SL; -  SV,) -  D, (7.200)

ишем систему (4.55) в следующем виде прн допущении, что на 
т\пени разделения достигается равновесие

,i “Ь CjXjj =

\j-ix i}-i J- BjXij +  CjXijn =  Dj, 2 <  /  ^  iV — 1; (7.201)

/1 s - l x iN -l  +  B yX iN  —  &N >

Hi  С  j Х Н
•Ь в *  с г ХН о г

A J-1 В )  ( J Х Ц = Ч

'Vv-a ^ s - i  с  х - 1 x i N - l D N - l

x i \ D s
(7.202)

1 (*) j  (0 =  />«>, 1 <  j <  k: (7.203)
ГДг

+  Cl — L t  =  V1 +  WJ Di  =  0; (7.204)

-tj-i =
=  ~  l(Vj +  SVj) Kij  +  (Lj +  SL^)] =  -  l(Vj +  SV,) Kij  +

^ - l
+  Vh l  +  S  ( f , -  SL, -  SV,) -  D -  SL,]; (7.205)

V - l
1J ~  Lj+i =  Lj  +  S  (F, — SL, — SV,) — Z); D j = - F j X FiJ; 

l.v-i =  F,v-iA'j,v-i; Z?jV =  — (Z,.v +  # ) ; Д \ = 0 .  (7.206)

нстема вида (7.203) записывается по каждому из компонентов 
'еляемой смеси, и их решение дает распределение концентра-

1 "о высоте колонны для всех компонентов.
1ля расчета потоков пара и жидкости можно воспользоваться 

"нениями (4.58) и (7.200), для чего из (4.58) необходимо исклю-



чить потоки жидкости заменой по балансовому соотношению,] 
(Hj-1 — hj) V +  (Hj — hj) (Vj +  *SP/) — (hj — Лу+j) LJ+, +  |

+  (hFj- h j ) F j - Q j  =  0, (7.j

Матрицы коэффициентов системы (7.203) являю тся трехди 
нальпыми. Д ля решения таких систем можно воспользоваться 
цнальным методом, основанном на приведении к диагональ^ L 
виду с помощью элементарных преобразований по рекуррен ^  ̂
формулам

I \  =  C J B V gl =  D J B V Р,  =  C j/(B j -  AjPM ), 2 <  /  <  дг ^
(7.2

gj  =  (Dj -  Ajgj-JKB,  -  AjPj-J ,  2 <  /  <  N.

После этого элементы вектора решения вычисляются по фор| 
лам

*iN =  qn; хц  =  Ч ) ~  PjXijH, 1 < / < . V - 1 .  (7.2(

Алгоритм расчета колонны состоит в следующем.
1. Задаются исходные данные для расчета (число ком понен^^ 

число тарелок, количество вводов питания, число отборов ф ракца| 
по паровой и жидкой фазам, количество дистиллята, флег^ Г  
число, точность сведения материального баланса, номера тарел] 
ввода питания и отбора фракций, количества и составы питан! 
параметры уравнений для расчета фазового равновесия, парам) 
ры для расчета энтальпии потоков).

2. Задаются начальные профили потока пара, рассчитываема 
по общему материальному балансу и концентрации компонент 
в жидкой фазе по высоте колонны (в качестве начального профС 
концентраций можно использовать состав питания).

3. Рассчитываются константы фазового равновесия по col 
ветствующей модели равновесия и коэффициенты матрицы с и с Я  
уравнений материального баланса по уравнениям (7.204)1 
(7.206).

4. Рассчитываются составы по высоте колонны путем решеЯ! 
системы уравнений (7.209).

5. Определяются равновесные состав и температура для каЯС 
дой тарелки по уравнениям (4.22) по соответствующим модел 
учета неидеальности фаз.

6 . Рассчитываются энтальпии потоков пара и жидкости и и 
вые значения потока пара по уравнениям (7.207).

7. Пункты 3 — 6 повторяются при вновь вычисленных проф| 
л я х  концентрации и потоков до тех пор, пока не будет выполнен 
условие окончания расчетов (равенство суммы концентраций еД1 
лице или температур на двух последующих итерациях по всей 
лонне с заданной точностью). Если условие выполняется, то 
ле  расчета потока жидкости расчет заканчивается.
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( |(>дует заметить, что в процессе расчетов сумма концентрации 
,релках (особенно на первых итерациях) в силу произволь- 

„ начального профиля может быть не равна единице. Поэтому 
чод и м о  проводить их коррекцию, в простейшем случае — нор- 

I ..панне. При подаче питания в перегретом состоянии предва-
1.1 11.но нужно рассчитать составы фаз и температуру или коли- 
■ | на фаз.

Р ан е е  отмечалось, что одной из важнейших проблем расчета 
^ с тс я  обеспечение сходимости решения. Неустойчивость ре
янии в значительной степени зависит от накопления ошибок ок- 

юни я  вследствие конечности представления чисел в памяти. 
, 1‘н но  существенные ошибки появляются при выполнении опе- 
.ниш вычитания сравнимых по величине чисел. Алгоритм, нсполь- 
у,мый для решения трехдиагональной системы уравнений мате-

1.1 и,н о го  баланса, не содержит операции вычитания сравнимых
■ Iпчнн и поэтому обладает устойчивой сходимостью. Тем не Me
et п р и  наличии зон постоянных концентраций возможна колеба-

и ость  решения, устранить которую в большинстве случаев 
i и тся  с помощью форсирующих процедур. Скорость сходимости

I а траты машинного времени на решение существенно зависят от 
I ia компонентов разделяемой смеси, числа тарелок и в меньшей 

h iit'iiн от начального приближения. Существенным является 
и ia- выбор метода определения равновесной температуры, так

•та операция выполняется на каждой итерации и дтя каждой 
И" Iкн.

Метод трехдиагональной матрицы оказывается малоэффектив- 
F  при расчете ширококипящих и сильно непдеальных смесей. 
I!м о ж н о  появление колебательности и даже отсутствие сходи- 

т .  Имеется целый ряд модификаций метода и, в частности,
II арнзация уравнений фазового равновесия |59 |. Если поло- 

•' п., что концентрация компонента в паровой фазе определяется
пчеством его жидкости, то при сохранении структуры матрицы 
и'ственно улучшается скорость сходимости решения. В этом 

1 чае коэффициенты трехдиагональной матрицы вычисляются
1,1 формулам

dy И

N -l
+  £  (F, -  SL, -  SV,) — D — SL ,] ;

( ) =  Lj+jj
+  I j'Jij +  LjXij  — L j - x i i j —  FjfF' j -

(7.210)
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При расчете ректификационных колонн с учетом эффектна 

ти тарелок в терминах КПД Мерфри матрица коэф ф ициентов^ 
стемы уравнений материального баланса имеет ненулевые элв! 
ты выше или ниже главной диагонали (в зависимости от iianj 
ления нумерации тарелок), т. е. треугольную форму [601.

При учете разделительной способности /-й тарелки необход L 
состав покидающего пара выразить как функцию состава 
кости на нижерасположенных тарелках колонны, т. е.

!/tj== f  J j j ,  • .  ч  Xij)  ( 7 j  it

последовательной подстановкой n уравнение (2.9) значений yl 
Уц~2 ' • • •» У Hi выраженных через состав жидкости на данной! в- 
релке и равновесный состав пара. Тогда для концентрации 
покидающего / -ю тарелку, можно записать уравнение (4.60). |

С учетом (4.60) уравнение материального баланса тарефи 
(4.57) запишется в виде

i—i  3—1 }
Vj-i 1  ЕиКиХи  П  (1 -  E im) -  (V, +  SVj) ^  ЕчКиХи  x l

1=1 т =/+1 1=1

П  О  — Eim)  — (L ]  +  S L ;) X { j  +  L l+1X ij+l +  F f X p j  =  0.

( ' • Л
m=/4-x

Таким образом, элементы матрицы коэффициентов явля! 
функцией Ejj  и К и ,  состава нижерасположенных тарелок, а

имеет ВИД
«и B lt

В п В ц в 2 3

В31 В ,2 Взз

B N -l,l В Х-1Л n N - i ,  3

B N1 В 1V, B Na

В N -1 ,4

В N4

•V-1.JV

S N

где

Bij+i — Lj+i?
B j j  =  -  l(Vj  +  S \ j )  EijKij  +  (L,  +  SLj); 

Bjj-m =  l(Vj  +  SV;) (1 -  Eij) -  Vh l ) E i}.

7 = 1 , 2 ......... N -  1,
D j = - F j x FiJ.

m = j  —  i ,  j  —  2 ,
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, не тема уравнений вида (7.213) записывается по каждому из 
,,,центов разделяемой смеси, и для решения их можно вос- 

" , «жаться методом, основанном на исключении недиагональных 
", ментов матрицы, расчетные формулы которого приведены ниже:

I  и, =  Di/Bj/,
h =  — lijj+i/lijj. j — 1, 2, . . . ,  A 1;

/*’,„:+i — m — N, N  1, . . . ,  /  1;

I Kh =  Mm/Si-

(7.215)

Peine-

(7.216)

<■ i, звездочкой обозначены вновь вычисленные значения.
,, находится обратной подстановкой по формулам

/■, v =  D%/B%y'i 
1 , =  S j ~  hjXij+v
По сравнению с методом трехдиагональной матрицы в данном 

г.; чае требуется больший объем памяти для размещения элемен
та Гак, если в первом случае число ненулевых элементов равно 
3.' -  2 , то здесь это А 2/2 -\- N  — 1. Однако оказывается, что без 
с ( твенной потери точности можно частью недиагональных эле- 
»i mm пренебречь в виду их малой величины. Действительно, как

I ует нз (7.213), каждый последующий элемент строки левее 
ii i.ero меньше предыдущего в (1 — Ец)  раз. Опыт показывает, 
'ii при Е  < 0 , 7 ,  практически не сниж ая точности, расчеты мож- 
|| фонзводить с меньшим количеством элементов в строке (не бо- 
■ I 15).

Кинетика массопередачи и гидродинамика потоков. М ассопе- 
Г ача в многокомпонентных системах является одним из вопро- 
• которому уделяется, особенно в последнее десятилетие, ог- 
I мое внимание (61—63]. И тем не менее до сих пор отсутствуют

II ритмы, позволившие бы перейти к точному расчету ректифи- 
1 ионных колонн на основэ кинетических представлений. При

I матнческом описании межфазного массообмена движущую 
( : > процесса принято выражлть ч?рэз разнозть концентраций, 
j  инетику — через коэффициент массопередачи [641.

I  Существующие теории массопередачи ставят своей целью дать 
1 '<к?ния для коэффициентов массопередачи или представить 
1 как функции частных коэффициентов массоотдачн по каждой 
1 Фаз. Сюда относятся двухпленочная теория Льюиса и Уитмена,

"ответствии с которой предполагается, что на границе раздела 
со стороны, каждой фазы образуются ламинарные пленки,

II делах которых сосредоточено основное сопротивление массопе-
" ,('У, а коэффициент массоотдачн пропорционален коэффициен-

тф ф узии в первой степени.
I 11 теории^проницания предполагается, что кинетика массоперо- 
■ '" '•и  зависит от времени контакта фаз, продолж ительное!ь кон-



такта принимается постоянной. Коэффициенты массоотдачи н эя  
случае пропорциональны коэффициентам диффузии в степ*

По теории проницания и обновления предполагается, что ■ 
верхность контакта фаз непрерывно обновляется свежими элемб] 
тами вещества. При определении коэффициентов массоотдачи yij 
тывается скорость обновления поверхности.

В соответствии с теорией межфазной турбулентности п р е м  
лагается, что на границе раздела фаз имеются интенсивные ту 
булентные пульсации, которые приводят к возникновению вих 
вого движения, сопровождающегося взаимным проникновенй 
вихрей в обе фазы. Количественный учет межфазной турбуле^ 
ности может быть произведен с помощью безразмерного факт 
гидродинамического состояния двухфазной системы. Н а осн 
теории межфазной турбулентности получены выражения локалЛ  
ных коэффициентов массоотдачи для различных гидродннамич» 
ских режимов движения потоков, отличающиеся показателем сте
пени при коэффициенте диффузии, который изменяется от н у  Л  
в режиме развитой турбулентности до 2/3 в ламинарном режиме. 
Кроме того, вводятся факторы, зависящие от гидродинамической 
структуры и физических характеристик фаз.

Таким образом, основное отличие известных теорий м ассо о в  
мена состоит в различном представлении о состоянии межфазной 
поверхности. Во всех случаях сохраняется зависимость коэф ф и 
циентов массоотдачи от коэффициента диффузии, а для учета гид
родинамических факторов и физико-химических свойств вводятся 
корректирующие параметры. Исходя из этого для коэффициент^ 
массоотдачи можно записать единое выражение

k =  A (D my ,  ,7.2 Л

где D m — коэффициент молекулярной диффузии; А , р  — пара
метры, значения которых зависят от гидродинамической обстанов
ки на границе раздела фаз и свойств системы.

Д ля  многокомпонентных систем задача описания процесса мас- 
сообмена осложняется тем, что движущие силы, определяемые как 
разности концентраций, могут быть различными для р азли ч н ы *  
компонентов, а такж е тем, что скорость переноса одного компоп 
нента может зависеть от движущ их сил остальных к о м п о н е н т е »  
смеси. Тем не менее формально для многокомпонентных систол 
можно использовать уравнения по аналогии с бинарными, но за-; 
писанными в матричной форме:

Qv —  I^'eyJ ( Y  — Y ) \  (7.21*)
^  =  [ATM] ( A - J - ) ,  (7.219)

где q  — вектор скоростей массообмена; Y ,  Y ,  X ,  X  — вектор^ 
фактических и равновесных концентраций компонентов в п а р о в о й
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идкой фазах; K ov, /СПх — матрицы коэффициентов массопереда- 
паровой и жидкой фазам.

I j общем случае коэффициенты массоотдачн являю тся функцией 
. ч групп факторов. Во-первых, они зависят от факторов, опре- 
иющих диффузионный перенос вещества к границе раздела 

ц, во-вторых, от гидродинамического состояния межфазной 
|1|;с|)хности. Очевидно, гидродинамические факторы будут ока- 

,,ть влияние, аналогичное влиянию в бинарных системах, од- 
,, и многокомпонентных смесях диффузия имеет ряд спецнфн- 
mix особенностей [64—661. Правда, в работах [67, 681 обращает- 

L иниманне на различие в оценке глубины проницания (толщины 
пки) по теорип проницания для бинарной и многокомно- 

!( п гной систем. В последнем случае речь идет уже о матрице глу- 
IIи проницания, физический смысл которой в общем случае (при 

цини перекрестных эффектов в матрице коэффициентов диффу- 
н,1) не интерпретируется. Отмечено такж е [68), что КП Д зависит 
1 поверхностного натяж ения компонентов.

Трудности, связанные с определением коэффициентов диффу- 
I н многокомпонентных системах, обусловили развитие методик 
| применению исследований бинарной массопередачи к много- 

попентной [65, 66, 69]. Предлагается рассчитывать многоком-
.....птный массоперенос через коэффициенты диффузии всевоз-
I иных пар компонентов смеси. Идея использования бинарных 

| ношений для коэффициентов диффузии прн расчете массообме- 
п н многокомпонентных смесях в ряде работ нашла практическое 
приложение [54], хотя еще до сих пор находится в стадии теоре- 
'I ич кой доработки.

И соответствии с общими термодинамическими представлении- 
Р'п о равновесии многокомпонентных систем для диффузионного 
1 ока компонента в идеальной смеси при постоянных темнерату- 
I и давлении можно записать

'/' =  -  s*  D p y j .  (7.220)
j = 1

Из уравнения (7.220) следует, что перенос /-го компонента 
1 И'деляется не только собственным градиентом концентрации, 

также градиентами остальных компонентов. Коэффициенты 
можно рассматривать как коэффициенты диффузии в много- 

'понентной смеси. Диагональные элементы обычно называются 
“ними коэффициентами и соответствуют диффузнн за счетсоб- 
'иного градиента концентраций. Эти величины всегда положи- 
'■•ные. Недиагональные элементы, называемые перекрестными 

| 'ффнциентами диффузии, соответствуют диффузнн некоторого 
'понента за счет градиента другого компонента. Эти величины 

( 1 Ут быть как положительными, так и отрицательными, причем 
величине превышать главные.
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Коэффициенты диффузии в многокомпонентных идеальных
сях вычисляются с помощью уравнения М аксвелла—Стефан»'Hi-

(ч\ У\ — я) У/),

где D j  — бинарные коэффициенты 
системы (7.221) к виду

t —1
S  A/jq] =  — V(/{;

Уп . Р Vt

(7 -2 2 )

диффузии. Преобразовав!

( 7 -222)

Y J I jl  +  U I  / _ / ■
Р =  1

У1 {1 — неэквимоляриый перенося 
О — эквимолярный перенос я

I ф  /. (7.223)

позволяет найти матрицу коэффициентов диффузии в многокомпо
нентных смесях, которая определяется как матрица, обратная!» 
матрице системы (7.222), т. е.

[D] =  [ Л Г 1. (7 . А

Е сли  в газовых смесях анализ явлений диффузии базируете 
на уравнениях М аксвелла—Стефана, то для жидкой фазы н в ш  
недостаточной разработки теории растворов подобное о б о б щ ен »  
уравнение отсутствует. Ряд авторов предлагают и сп о л ьзо в ф  
для описания диффузии в жидкой фазе те ж е уравнения, что вШ 
газовой фазе [54, 65]. Д ругие считают возможным использова|Ш  
первого закона Ф ика.

13 исследованиях [61, 70] показано, что перекрестные ‘ФФ®И| 
в жидких смесях проявляю тся в значительно более слабой степе® 
и коэффициенты перекрестной диффузии обычно на порядок м е ж  
ше главных. Поэтому при отсутствии соответствующих эксперт 
ментальных данных в качестве первого приближения для оп исан #  
диффузии в ж и д к о с т и  может использоваться диагональная м атрс 
ца, элементы которой определяются как средневзвешенные биивР' 
ные коэффициенты диффузии для всевозможных пар компоненте 
раствора. В работе |01] для расчета элементов матрицы коэф ^в 
цнентов диффузии предложено использовать те же з а в и с и м о е *  
что и в газовой фазе, рассматривая прн этом коэффициенты 
фузии бинарных смесей как аддитивные функции состава см ев  
и коэффициентов диффузии в разбавленных растворах:

1Ь)

И
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, ,,| расчета бинарных коэффициентов диффузии в газовой фа-
I  „ слагается использовать уравнение Арнольдса.
®1’ самом  общем виде зависимость коэффициентов массоотдачи

I I  , .ффнциентов диффузии в бинарных смесях может быть пред- 
р| м.ца в виде (7.217). Таким образом, расчет матриц коэффи- 
fT' он массоотдачи формально сводится к вычислению функций 

У '  .трип , для чего можно воспользоваться формулой Сильвест- 
Г  | редварнтелыю определив собственные числа исходной мат- 
■ коэффициентов многокомпонентной диффузии. Тогда для

[ч,.га матрицы коэффициентов массопередачи в предположенииГ
шювесии на границе раздела фаз, линейного представления 
, щесной зависимости и соблюдения аддитивности сопротивле- 

р), м.ксопередаче предлагаются выражения вида

Г  =  1* , Р +  № )[* ,!  ■

[ Л'„,г~1 = lg«rt + ll»rl[g,r-1.I
(7.226)

6 - f 1 , 7‘ 1 0 . 1
1 , /  =  /; 

ф1-
II вычислении матрицы [р] может быть учтена нендеальность 
ф. .ого равновесия путем подбора соответствующих корреляций 
дл коэффициентов активности и летучести.

Поскольку массопередача определяется полной матрицей коэф- 
<]> и нгов массопередачи (уравнения (7.226)), то локальная эф- 
<] ишюсть на тарелках также будет определяться полной мат- 
Р' II локальных эффективностей, которая при допущении пол- 

1 1 вытеснения пара в слое барботажа может быть рассчитана 
1 равнению (4.64).

"став пара, уходящего с локальной площади барботажа, оп- 
' ляется по уравнению

Ч и У / Ь Г ' - и Г " ) -  (7-227)
/  =  1

Ил уравнения (7.227) можно получить выражение для локаль- 
" 1 К 11Д  Мерфри через элементы матрицы локальной эффектив

н е й

К  ' =  2 E)i (У:{ - уП К уТ  - y f ' l)b  (7.228)
1=1 *

Ч;| (7.228) следует, что в зависимости от движущ их сил процес- 
11 ' нсообмена величины КПД Мерфри могут изменяться в весь- 
v "шроких пределах и принимать как  большие положительные 

" ння, так и отрицательные. В этом состоит принципиальное 
"чне явления массообмена в многокомпонентных системах с по- 

( и» КПД Мерфри. К П Д  Мерфри при оценке разделительной 
I ""пости тарелки не может в общем случае служ ить характе

р н о й  степени приближения состава пара к равновесию 171, 721.
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Таким образом, расчет с использованием лпн еарн зованн о^Я  

дели кинетических соотношений основан на выполнении м ап)£  
них операции для приведения многокомпонентной смеси к неоЛ*' 
компонентам, для которых справедливы бинарные соотнощЗЖ' 
диффузии. Прн этом сохраняю тся все особенности многоко)Х | 
нентной диффузии, так как элементы матрицы А являю тся 
цией состава, а следовательно, и коэффициенты диффузии пса 
компонентов такж е зависят от состава. С вычислительной т<й 
зрения необходимо выполнять операции но нахождению c o o c j  
ных чисел и функций от матрицы для каждой тарелки и на к а я  
итерации, что является весьма времяемкой операцией.

Д ругим подходом к учету эффектов многокомпонентностм___
оценке эффективности разделения является решение уравнеЖ ! 
[691.

К п

(7 -2&d y j d h  =  - i j i  Д  NoyuU* +  У* Д  N„„..yj

аналитически при условии, что величина -^оп^У] предстанлд^г

собой усредненное значение числа единиц переноса по высоте '.А. 
отнесенное к единице высоты, и может рассматриваться как пф- 
тоянная, не зависящ ая от переменных интегрирования. В р е Д  
тате решения этого уравнения выражение для определения со<| 
ва пара, покидающего ячейку полного перемешивания, имеет

yW =  y f - » 0X р ( _  7V(i)) + 9?1>
дг(‘) (1 — ехр (— N  )); 7.230

*(0 
; •у?" =  l/Т "  [ S .v0,y,'-‘V(f -  « Г 1)]; =  21 Мщ, ж!=■ 1 j= l Ч

Д ля расчета по уравнениям (7.230) необходимо иметь чи(В  
единиц переноса по каждой из пар многокомпонентной смеси. М о к  
но воспользоваться выражениями [641

У 1,5 / п  0 4 . __0.5N x =  344Щ*  (0,21и-ро„ & +  0,15) тж;

N y =  (0,776 +  4,57А„ +  0,0233i/p°'6 +  0,03/.) # \
(7.23 i)

где Di, — коэффициент диффузии, м2/с; w  — скорость пара в рЯ  
бочем сечении тарелки, м/с; рп — плотность пара, кг/м*; zM .4.1* 
на пути жидкости на тарелке, м; L  — расход жидкости на единШШ 
длины сливной планки, м3/(м-с); D v — коэффициент м о л е к у л Л  
ной диффузии; р  — кинематическая вязкость, м-’/с; Л„ — высож 
сливной перегородки, м;

тж =  zcz J L ;
zc =  0,042 +  0,19ЛП —0,0135u;pn5 +  0.0007L;
S e =  pjDy.
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I.
[ п.

Практическая пригодность уравнений (7.230) показана в рабо- 
[54, 71, 721 при моделировании промышленных ректифика- 

........ ... колонн.
I т е  более упрощающим допущением является описание каж - 
, потока компонента независимо друг от друга. В этом случае 

3 (|дьзуются корреляции для оценки коэффициентов массоотда- 
L , разработанные применительно к бинарной ректификации.
|  Уравнения (7.231) получены в результате обработки эксперн- 
L ,щальных данных в промышленных условиях. В  ряде работ [73, 
b.v проводились исследования для уточнения корреляций для оп- 

, |сння коэффициентов массопередачи, а именно путем учета 
, мнческих эффектов. Основным выводом является то, что при 
льших разностях температур кипения компонентов влияние этих 

гктов весьма существенно. В рамках принятой модели кине- 
Т,1 ,i массопередачи могут использоваться для оценки бинарных 
коэффициентов и эти уравнения.

Экспериментальное сравнение методик оценки массообмена

г
о

и, назы вает, что наиболее точным является описание по линеаризо- 
Н1ЮЙ модели, вторая модель отражает качественную картину 

р цесса. Что касается независимого определения переносимых 
п< ков по бинарным соотношениям, то в определенных случаях 
он п о к а  значительная, вплоть до неверного воспроизведения ха- 

| юра массообмена [751. По другим источникам [76], погрешность 
I лиженных моделей оценивается величиной порядка 1 0 % при 

ь нденсация смеси метанол—этанол—вода.
1’ассмотрим кинетику массопередачи в процессе многокомпо- 

Ц| ной хеморектификацип, принимая следующие предположения: 
а) химическая реакция протекает только в жидкой фазе; б) кинети- 
ьм реакци й  может быть сведена к линейной относительно вектора 
f' анов. Принятые предположения не снижают общности постав
ленной яадачи, так как , во-первых, в большинстве хеморектифн- 
к 1 ^ионны х процессов реакции протекают в жидкой фазе или хи- 

< ( кое взаимодействие в паровой фазе настолько мало, что им 
" но пренебречь без ущерба для точности расчетов, и, во-вторых, 
К|,потнка любых реакций может быть сведена к линейной относи- 
т' i-но вектора составов [781.

* >снову математического описания массопередачи в процессах 
Х| ми ректификации составляют уравнения, определяющие диффу- 
,il! 'иные потоки компонентов (7.219). Д ля расчета коэффициентов 
'" 'о т д а ч и  в паровой фазе можно воспользоваться, как и ранее, 
^ ‘■пением уравнений М аксвелла—Стефана, а коэффициенты мас- 

'Дачи в жидкой фазе К х (г) с учетом химической реакции опре- 
11 ются следующим образом.

! И соответствии с принятыми предположениями реакционный 
' " ,к Н равен R  =  х К Х ,  где К  — матрица констант химических 
1 'кцнй; v — матрица стехиометрических коэффициентов; А " — 

Кт<>р концентраций компонентов смеси. Уравнение диффузии в
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многокомпонентных смесях с одновременно протекающими 
ческимп реакциями в матричной форме записывается как

dX ld t  =  D d - X i d z 2 +  /?,

("232

или  для стационарных условии 
d2X/dz-  =  V X ,

где У =  - / Г Ч А '.
Согласно пленочной теории массопередачи поток массы кпмМ 

центов через границу раздела фаз определяется уравнением

f a "дг (1 .2%

В общем случае матрица ¥  имеет все ненулевые элементы, п о э т Л  
непосредственное решение уравнения (7.232) является сл о ж К  
задачей, однако если привести ее к диагональному виду, то <Ж 
повится возможным получение аналитического приближения д Ь  
расчета коэффициентов К х (г). Из теории матриц известно, чтоХ& 
любой квадратной матрицы, не имеющей кратны х собственД с 
значений, найдется невырожденная матрица Т, которая п р и в о А  
исходную к диагональному виду, т. е. всегда можно найти такую 
матрицу Т, что

r A j =  Т У Т ' 1, (7.2*)

•где г A j  — диагональная матрица. Разреш ив (7.234) о тн о сп тел А  
матрицы *F:

Ч' =  7’-*r A j7',

и подставив это выражение в (7.232), получим

дгХ / д г г =  Т~г А Т Х .  (7.235*

У множая обе части уравнения (7.235) слева на матрицу Т и в во® 
обозначение X  =  Т Х ,  а также учиты вая,'что матрица Т  яв л яет*  
постоянной, получим уравнение| ■

сp X / d z '  =  r \ j X , (7 .23®
\ л
где Л' — вектор концентраций псевдокомпонентов. Т ак как  u p v  
полагается, что перенос вещества осущ ествляется за счет одном щ  
ной диффузии, то (7.2356) можно рассматривать как систему ®  
связанны х обыкновенных дифференциальных уравнений нтор<Я 
порядка, решением которого является

X  =  Су exp ( A j'z )  +  С, ехр ( -  А^’г),

хде Су и Сг — векторы констант интегрирования, которые оирщ 
деляю тся исходя из условий на границах диффузионной пленКЦ
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I,. Л' =  X *; z — Ь\ X  — Х ° .  Вектор концентраций псевдоком-
* п то в X  определяется по найденным значениям С, и С2. Профиль 

.„граций действительных компонентов Л ' внутри днффузион- 
пленки рассчитывается по найденному значению X  с помощью 

 ̂ Лразования X  =  Т~1Х ,  в результате чего получим

\ =  { Х ( exp (— r A j 6) — A 'e) { e x p A ' 2z) — exp (r A j’z)} А~\
(7 .236)

, | =  ехр (— ГД^’б) — exp (I- ЛХ'б). Значение частной производ-
(7.233), получается диффереицирова- 

фаз:

(7.237),

’

■ г
t (i; входящей в уравнение

м (7.236) по границе раздела
V

■ dl
^  =  г A j  sh f  A jfi)  {X 6 -  a X l) ,

[M
I, ( A jfi) =  (exp .Ajfi)  — exp (— r A j 6)};

„ =  exp (— r A j 6).

1 )пределив экспериментально или рассчитав теоретически мат- 
pi v коэффициентов диффузии в жидкой фазе D,  из соотношений

l.'ia) и (7.237) получим уравнение, определяющее поток массы 
ионентов через границу раздела фаз:

V =  C D 1 sh Г A j 6) г A j  (оЛ-' -  Х)/8.

Формула для расчета коэффициентов 
~  м ате сравнения уравнений (7.238) п

I ЧТ>

(7.238)

К х (г) получается в ре- 
(7.219), откуда следует,

Кх (г) =  CD-' sh (г А^’б) r A J / 6. (7.239)

Гаким образом, коэффициенты массоотдачн в жидкой фазе в 
1 цессе многокомпонентной хеморектифнкацни зависят не толь- 
|; "т диффузионных свойств н концентраций компонентов, но и от 
1 н'тических параметров реакций, функцией которых являю тся 

менты матрицы Г А Кроме того, из уравнения (7.238) следует,
1 1 реакция оказывают влияние не только на коэффициенты мас- 

гдачи, но и на движущ ие силы процесса, причем оценка степени 
Ю влияния определяется величиной а. Рассчитан по формуле 
239) коэффициенты К х (г) и воспользовавшись соотношениями 

<'•226), можно найти общие коэффициенты массопередачи К (г).
Результаты экспериментальных исследований, проведенные на

1 "мере реакции
У ксусная кислота (1) Этанол (2) —► Вода (3) +  Этилаце- 
(4), показали адекватность рассмотренного выше математнче-
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ского  описания кинетики массопереноса в процессах хсм оректиЛ  
нации. В табл. 7.7 приведено сравнение расчетных и эксп ер т ,-?  
тальных составов пара, покидающего тарелку.

Таблица 7.7

Состав пара, покидающего тарелку, мольн. доля
темпера
тура, "С

V? *,Р р
4 А

э
3

73 0,00 0,42 0,07 0,51 0,00 0,48 0,05
80 0,03 0,64 0,07 0,26 0,01 0,69 о.оз
82 0,03 0,62 0,18 0,17 0,04 0,67 0,16
92 0,16 0,47 0,25 0,11 0,19 0,49 0,20

0,47
0,22
0,13
0,12

При расчете разделительной способности тарелки в целом щ- 
обходимо учитывать структуру движения ж и д к о с т и  на тарелке 
а такж е характер распределения пара по площади барботажа! 
Рассмотренные методики позволяют вычислять локальные х ар Ж  
теристики массопереноса, которые могут быть р асп р о стр ан ен ы *  
весь массообменный объем путем принятия соответствующей моде
ли структуры потоков. Такой подход позволяет рассчитывать раз
делительную способность тарелок со сложными гндродинамип- 
скими структурами, вклю чая байпасирование, каналообразованм, 
застойные зоны н т. д. Локальные же характеристики определяют
ся составами пара и жидкости в данной точке, физико-химичесМ ’ 
ми свойствами разделяемой смеси и гидродинамической обстанов
кой в элементарном объеме.

В силу стохастического характера явлений массопереноса дос
тижение равновесного состояния подчинено вероятностным зако
нам распределения энергии и массы в пространстве и во времени. 
Если принять во внимание, что время контакта фаз пропорциональ
но межфазной поверхности, то можно сделать вывод о том, 4*0 
степень достижения равновесия на ступени разделения определяется 
гидродинамической обстановкой и в конечном счете должна У^*" 
тываться прн определении эффективности.

В предположении, что известны функции п арораспределев**  
и параметры распределения жидкости для комбинированных л®* 
делей, равновесные зависимости в пределах массообменного пР°~ 
странства аппроксимируются линейными соотношениями, а Я у  
в межтарельчатом пространстве идеально перемешан, были пол У ®  
нм выражения для матриц коэффициентов эффективности при*ч 
нительно к различным гидродинамическим моделям [771 (с% 
табл. 4.6). Д ля  модели идеального перемешивания матрица кот  
фициентов эффективности совпадает с матрицей локальных 
фективностей и определяется выражением (4.64).
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К'

1 
I Г

V I

-ракнм образом, прн известной гидродинамике потоков задача 
,,,.та разделительной способности тарелки состоит из расчета 

11 ;,.|ьной эффективности массообменного элемента, матрицы ко- 
„циентов эффективности для соответствующей модели струк- 

потоков, усредненного состава пара, уходящего с тарелки.

в 3 3. Алгоритмы расчета совмещенных процессов

Lj, ..ш рование и оптимизация технологического производства 
L  целом, а такж е наличие достоверных моделей отдельных про- 

ов позволяют ставить задачу совмещения отдельных стадий 
С  июм пли группе аппаратов, рассматривая общее математиче
с к о е  описание. Основной целью такого рассмотрения является 

( |„  |ка »{)фективности по некоторому критерию (например, но 
Э11 ю.штратам) и определение условий непротиворечивости та- 
к, совмещения. Эффективность совмещенных процессов следует 

, матривать в двух аспектах. Во-первых, снижение каииталь- 
ц, затрат за счет уменьшения числа единиц оборудования и, 

вторых, снижение эксплуатационных расходов за счет сниже- 
II и энергетического объединения материальных потоков. Не- 

г;. пшая сторона такого совмещения заключается в более жест- 
кп \ условиях эксплуатации и соответственно более четком Be
at пи процесса.

Переход к исследованию совмещенных процессов является 
м> и твием развития метода математического моделирования, спо- 
"  твовавшего пониманию сложных явлений. Совместное про- 
ь ние нескольких процессов, напрнмер ректификации и хими- 
|| кой  реакции, абсорбции с химической реакцией не является 

Чем то исключительным в промышленных условиях и обычно 
11 «• гно. Но, как правило, один из них превалирует по скорости, 
ин тн вн о сти  и  прочим показателям над другим, как бы про
текая на фоне другого. Если нежелательное влияние побочного 
11! цесса становится существенным, то принимаются меры по 
('1'1 подавлению, например, путем снижения температуры или 
Л'и тлением  стабилизаторов в случае химических реакций.
■  Иод совмещенными процессами понимают такие, когда два 
11 " оолее процессов протекают одновременно с эффективностью 
11,1 уровне или выше, чем раздельно. В этом случае нет необхо- 
Й1; <»сти подавлять какой-либо из них, а наоборот, предприни- 

пен усилия в поиске условий их положительного взаимовлия
ния.

Чиже рассмотрены математические модели двух типов совме- 
В<пых процессов: ректификации с экстракцией (азеотропно-

Ф активная ректификация) и ректификация с химической реак-
Ц11, ij_

 ̂«еотропно-экстрактивная ректификация как  метод разделе- 
ii "-'Шзкокипящих и азеотропных смесей известен давно и широ-

Hlei

11 Кафаров, В. H. Ветохин
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с кого описания кинетики массопереноса в процессах хем оректЬ Я  
нации. В табл. 7.7 приведено сравнение расчетных и эк сн ер щ Я  
тальных составов пара, покидающего тарелку.

Таблица 7.7

Состав пара, покидающего тарелку, мольн. доля
Темпера
тура, “С

* vj *
р
4 А

а
3 .*  ] 

*1

73 0,00 0,42 0,07 0,51 0,00 0,48 0,05 0,47
81) 0,03 0,64 0,07 0,26 0,01 0,69 0,03 0,22
82 0,03 0,62 0,18 0,17 0,04 0,67 0,16 " , 13
92 0.1G 0,47 0,25 0,11 0,19 0,49 0,20 0,12

При расчете разделительной способности тарелки в целом т .  
обходимо учитывать структуру движения жидкости на тарелке, 
а также характер распределения пара по площади барботаж|! 
Рассмотренные методики позволяют вычислять локальные харак
теристики массопереноса, которые могут быть распространеныЖ  
весь массообменный объем путем принятия соответствующей моде
ли структуры потоков. Такой подход позволяет рассчитывать 
делительную способность тарелок со сложными гидродинамиче
скими структурами, вклю чая байпаенрование, каналообразование, 
застойные зоны и т. д. Л окальные же характеристики определяют
ся составами пара и жидкости в данной точке, ф и з и к о -х и м п Х Н  
ми свойствами разделяемой смеси и гидродинамической обстанов
кой в элементарном объеме.

В силу стохастического характера явлений массопереноса дос
тижение равновесного состояния подчинено вероятностным зако
нам распределения энергии и массы в пространстве и во времени. 
Если принять во внимание, что время контакта фаз пропорциональ- 
но межфазной поверхности, то можно сделать вывод о том, что 
степень достижения равновесия на ступени разделения определяется  
гидродинамической обстановкой и в конечном счете должна А'4* ' 
тываться при определении эффективности.

В предположении, что известны функции перераспределен** 
н параметры распределения жидкости для комбинированны*} X®" 
делей, равновесные зависимости в пределах массообменного пр0' 
странства аппроксимируются линейными соотношениями, a D*P 
в межтарельчатом пространстве идеально перемешан, были нолуЧ ’ 
ны выражения для матриц коэффициентов эффективности приме- 
ннтельно к различным гидродинамическим моделям [771 
табл. 4.6). Д ля  модели идеального перемешивания матрица коЭШ 
фициентов эффективности совпадает с матрицей л о к а л ь н ы х  
фективностей и определяется выражением (4.64).

Глава 7. Прикладное математическое обеспечение САПР 353

раким образом, при известной гидродинамике потоков задача 
,и,та разделительной способности тарелки состоит из расчета 

Р льной эффективности массообменного элемента, матрицы ко- 
J1' ; „инентов эффективности для соответствующей модели струк- 
L , „отоков, усредненного состава пара, уходящего с тарелки.

If  3 3. Алгоритмы расчета совмещенных процессов

BL ,.ш рование и оптимизация технологического производства 
Ш  целом , а такж е наличие достоверных моделей отдельных про- 
I f ов позволяют ставить задачу совмещения отдельных стадий 
К? то м  или группе аппаратов, рассматривая общее математиче- 

СЬ(н описание. Основной целью такого рассмотрения является 
0iи т а  эффективности по некоторому критерию (например, по
э, | одатратам) и определение условий непротиворечивости та
ким, совмещения. Эффективность совмещенных процессов следует 

I р; матрнвать в двух аспектах. Во-первых, снижение капиталь- 
н датрат за счет уменьшения числа единиц оборудования и, 

нторых, снижение эксплуатационных расходов за счет сниже-
III и энергетического объединения материальных потоков. Не- 

Г;, шная сторона такого совмещения заключается в более жест- 
и \ условиях эксплуатации и соответственно более четком ве

янии процесса.
1ереход к исследованию совмещенных процессов является 

следствием развития метода математического моделирования, спо- 
с< гиовавшего пониманию сложных явлений. Совместное про-
< ние нескольких процессов, например ректификации и хими- 
ici кой  реакции, абсорбции с химической реакцией не является 

чем то исключительным в промышленных условиях и обычно
11 етио. Но, как правило, один из них превалирует по скорости, 
*|Ц пенвности и прочи,м показателям  над другим, как бы про- 
*ек,1и на фоне другого. Если нежелательное влияние побочного 
«Ч цесса становится существенным, то принимаются меры по 
<м11 подавлению, например, путем снижения температуры или 
• ''■ тлен и ем  стабилизаторов в случае химических реакций. 
■ П о д  совмещенными процессами понимают такие, когда два
11 ли более процессов протекают одновременно с эффективностью
11.1 ровне или выше, чем раздельно. В этом случае нет необхо- 
;| "сти подавлять какой-либо из них, а наоборот, предприни-

пен усилия в поиске условий их положительного взаимовлия
нии.

Ш 1иже рассмотрены математические модели двух типов совме- 
." иных процессов: ректификации с экстракцией (азеотропно-

1 Р-тктивная ректификация) и ректификация с химической реак-

^•чеотропно-экстрактивная ректификация как метод разделе-
111.1 "лизкокипящ их и азеотропных смесей известен давно и широ-

11 Кафаров, В. Н. Ветохин
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ко применяется в промышленности. Одиако расчеты показыв^
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что ему свойственны и такие положительные качества, как
В0.!можность снижения энергетических затрат за счет перераыЗ 

делепия потоков внутри колонны и применения специальЭг 
контактных устройств для обеспечения расслаивания жидкой 
по высоте колонны. П равда, при искусственном (о з д а н м ^ 1 
слаивающихся смесей применение метода сопряжено с п одбот! 
разделяющего агента и последующей его регенерацией.

Целенаправленное сочетание ректификации и химической 
акции возможно в тех случаях, когда реакция протекает с вад^ 
кой скоростью и большим тепловым эффектом и их совм ес^К  
протекание непротиворечиво. Основная цель совмещения со сД »  
в активном использовании тепла химической реакции н еп о сХ . 
ственно в одном аппарате без промежуточных преобразоватеЩ  
и, следовательно, с высокой эффективностью. 13 отличие от обычао 
применяемой рекуперации тепла реакции в случае со в м ещ в Е  
долж на уменьшиться инерционность объекта н, следователь®, 
возрасти область устойчивых режимов работы.

Алгоритм расчета азеотропно-экстрактивной ректификации. 
А зеотронно-экстрактнвная ректификация является широко шЛ  
пространенным методом разделения, что обусловлено, в свою 
очередь, распространенностью азеотропных систем, а такж е во|- 
можностыо более легкого разделения смеси по сравнению с обш- 
ной ректификацией. Этот метод выделения целевых п род у K ip  
таит в себе большие возможности по организации более эконо! 
ных систем, поскольку наряду с ректификацией смеси имев 
возможность использования естественного свойства расслаивас 
без каких-либо затрат энергии. _____

Современное состояние проблемы выбора разделяющего а г е ф  
н расчета равновесия многофазных систем позволяет п ерей ти ®  
экспериментальных методов разработки таких процессов к рас
четным. И основу таких расчетов составляют алгоритмы в о си В  
изведення условий расслаивания сильно неидеальных смесей Ф  
высоте колонны, в декантаторах, которые являю тся обязате^ 
нымн элементами азеотропно-экстрактивной ректификации, 
горитмы, позволяющие рассчитывать равновесие в системах 
кость—ж идкость—пар и декантаторы различного типа приведе| 
в разд. 7.1.

Математическое описание многокомпонентной экстрактивЯ  
и азеотропной ректификации более сложное по сравнению с abJ 
фазной ректификацией. Этим объясняется, в основном, экспер| 
ментальный подход к исследованию таких установок в прак1 
работы проектных организаций. Неучет же особенностей as 
тропно-экстрактивной ректификации на стадии проектировав! 
приводит к принятию на стадии проектирования заведомо не01 
тимальных технологических решений.

К особенностям процесса, которые могут усложнять npofll

расчета, можно отнести значительное изменение расходов 
дуГ { жидкости по высоте аппарата вследствие различных теплот 

ппя и большой теплоты смешения компонентов, высокие 
*сР ,,грации разделяющих агентов (70—90% ), значительное 
*°" температур кипения разделяющих агентов и компонентов 
<Р более существенную зависимость эффективности про- 
fM 0 т температуры и давления в связи с тем, что разделяющий 
це' может частично смешиваться с остальными компонентами, 
я‘ 1 юность расслаивания жидкой фазы на тарелках колонны, 

имо ..того, алгоритмы решения равновесных и балансовых 
ношений значительно сложнее.

, л  инициальная возможность расчета и перспективность ис- 
I . , ,  юнания азеотропно-экстрактивной ректификации была по- 
К ' ; |,, и работе [481, где предложена и схема алгоритма, основан- 
EI, ы методике релаксации. Однако основная задача состоит 
Г ,,  работке эффективной процедуры решения системы уравнений 
М;П |шального баланса, поскольку, обладая устойчивой сходи* 

,н>, метод релаксации весьма времеемок. Позднее был пред- 
ло н комбинированный метод, основанный иа методах релакса
ции н трехдиагональной матрицы [79]. Другим подходом явля
ет использование метода Н ью тона—Рафсона для решения сис- 
тс\ уравнений материального баланса [80]. И все же в виду 
с.т мости задачи основное внимание до сих пор уделяется раз- 
p;i ке алгоритмов сведения материального баланса при отборе 
од I из фаз со ступени разделения и л и  расслаивании целевых 
при I Vктов в гравитационных декантаторах. Но этим не исчерпы- 
| |  я особенности ректификации с расслаиванием жидких фаз.

' i.mue возможности этого процесса заключаются в перерас- 
®р и тении потоков отдельных фаз внутри колонны на специ- 

Ц.1Ч устройствах [81] для создания необходимого темпера- 
> юго режима, а также изменения условий протекания про- 

Ц|ч ■ т.
’■ связи с указанными причинами сформулируем и решим задачу 
мботки алгоритма расчета азеотропно-экстрактивной ректи- 

4" ации в общем виде. При этом в задаче учитывается возмож- 
11' |. расслаивания жидкой фазы по высоте колонны, допуска- 
*' организация рециклов по любой из фаз как внутри отдельной 
К| "нны, так и в комплексе взаимосвязанных колонн с проме- 
11 очными и конечными декантаторами (рис. 7.19), расчет может 
1 чсь как при допущении равновесия между фазами, на тарел- 
1,1 гак и с учетом кинетики массопередачи, алгоритмы расчета 

чной ректификации и экстракции являю тся частными слу- 
'IU предлагаемого алгоритма [81].

I Алгоритм основан на решении системы уравнений материаль- 
I " (| баланса с блочной матрицей коэффициентов методом Нью- 

I —Рафсона при аналитическом определении частных про- 
" ■''Дных.

12*
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Рис. 7 .19 . ВозможнШ

Д екант ат ор  схемы соединения декан* 
татора с колонной 1

М атематическое описание колонны включает, как и ранее 
рассмотренные модели, уравнения балансов, фазового равновесия 
и стехиометрическне соотношения, записанные с учетом наличия 
двух жидких фаз, дарового и рециркулируемых потоков (рис. 7.19): 
уравнение общего материального баланса тарелки

Vh l  +  L &  +  L %  +  F,  +  Rj -  Vj -  SVj  -  L ,  =  0, 1 <  /  <  ЛГ;
(7.240)

уравнение покомпонентного материального баланса т а р е л к и !

I J - l l / i j - l  +  +  ^J+l^j+1 +  F j J T p .j +  R j X i R  —
—  (Vj +  S V j)Vij ~  L ^ i j  =  0, 1 (7.241)

уравнение теплового баланса тарелки

Vj-ihj-i  +  +  L ^ h ]*lj +  Fj/ip,  +  ItjfiR —
- ( V j  +  S \ j ) H j - L j h j  =  0,  1  ( 7 . 2 4 2 )

уравнение фазового равновесия (7.116) — (7.118) и соотношу 
ние для расчета состава покидающего тарелку пара (4.60). Я

Расслаивание ж и д к о й  фазы учитывается с помощью фактор* 
расслаивания т|, равного мольной доле одной из жидких ф**Я 
смеси. При 1] =  1 или 0 на тарелке присутствует только оЯШ 
фаза. Потоки жидких фаз и связаны с общим п о т о К в
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1Ьо1ТИ, стекающей с / -й тарелки, и боковыми отборами сле- 
' оЩИМЯ соотношениями:

Д Lj =  l }?  +  L ? +  S L f + S L f i  (7.243) 

l W  +  &Vp =  4f i j ,  (7.244) 

,р\тто-состав стекающей с j-ii тарелки равен 

XlJ =  [(Ljl) +  SL^>) x \ f  +  (L<*> +  SL<4)) Xt f l /L j .  (7.245)

тавы жидких фаз связаны выражением (7.119)

<■ ij =  nyj-iУ +  (1 -  П>) •гй>-

При налнчин боковых отборов в колонне необходимо задать 
, ичину потока и его состав. При отборе парового потока состав 

>3 д е т  одинаковым с составом пара над тарелкой. При отборе же 
жидкости состав будет зависеть от того, какая  из фаз отбирается.

и отбирается жидкость брутто-состава, то, очевидно, и состав 
i\ и г равен брутто-составу жидкости. Однако чаще всего отби

рается одна из фаз. Тогда состав будет совпадать с составом соот- 
( твующей фазы, а величина потока будет равна количеству 
той фазы, т. е.

SL<U =  r\jSLj\ (7.246) 

S L f  =  ( 1 - ^ ) S L ; . (7.247)

•нтальпии потоков для уравнения теплового баланса могут 
’'н I. определены обычным способом, а для брутто-составов — 

использованием фактора расслаивания tj, т. е.

/,(*> =  2  x f h f \  (7.248) 

h=v,h< 1) +  (1 -т |)Л * . (7.249)

l a ким образом, математическое описание азеотронной и экс- 
Т1 ктнвной ректификаций с расслаиванием по жидкой фазе вклю- 
, | " | N ( M  +  4) уравнений (7.241), (7.242), (7.116) -  (7.118)
11 л (3* 4- 4) неизвестных переменных: ЗУк  мольных долей компо-
1,1 "о в  в паре п жидких фазах, 3N  значений потоков пара и жид- 

' Hi, а такж е N  значений температуры по высоте колонны. Си- 
’ '“Ма уравнений математического описания является нелинейной

1 ' я ее решения воспользуемся методом Н ью тона—Рафсона. 
’Юй целью запишем уравнения (7.241) в виде

' — V j -i’Ji, j-1 +  ^j+W !j+i +  /^5+W*i+i +  t  jx Ftj +  (7.250) 
+  B jXh.j — (Vj +  SV;) Уц — LjXij  =  0
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и разложим функции невязок по х  в ряд Тейлора до члена п е р ^  
порядка включительно:

•’+1 к'  а  к  а Я

Гц =  г['р +  £  \ х т, +  £  Дхя = 0 .  (7.
1 т Ы iTl HU

В выражении (7.251) первая сумма соответствует производи 
по x tj и x , j +1, а вторая — по составу рецикличес;
потока. L

П оскольку величины приращений \ х ц  связаны соотношеиг
М

Д х ^  =  — 21
I

то уравнение (7.251) можно переписать в виде

нг-г+|т(>-^.)^+ I
m=j— 1 I

+ g (7 .2

(7.

Тогда после подстановки в (7.252) выражений (7.250) п о лу

-  (I7, +  sv,) ^  +

+  ( - S ’  -  - § ; )  л , "‘ -  M * « = o ,

или в матричной форме 
[/?] (ДА'] =  — [г], (7.2-

где [A.Y], [г] — векторы приращений концентраций и невяз

(7.2

S r l )  \ ( ги

> ; [г] =

, ь * к - и /
|
\  rir-lj
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V'1
рица частных производных (якобиан) нпда

au а и apm
e»i “я а 23

\Ш  = a j .  } -1 а). j  a j .  >+1

ая‘ a .V, JV-i a S N

(7.256)

1̂ рнца R  имеет структуру, близкую  к трехдиагональной. Не- 
шпальные элементы появляю тся при наличии рециклов по 

ф iM. В свою очередь каждый элемент представляет собой квад- 
ную подматрицу порядка (к — 1 ) X (к — 1 ):

dn dn . . • dU •• rfl*-l
dn d22 . . • d*l ' • * d2k-l

Л -11 dtt-li • ' • dk-U ■ • ‘ dk-ik-i

(7.257)

<1пч =  drmi/dx,j — drmi/dxkJ.

Д ля оценки частных производных д х ^ /д х ц ,  дх^/дхц ,  дуц/дхц  
л мрлжении (7.253) воспользуемся уравнениями фазового рав-
II 1ч'ня (7.116), (7.117) и материального баланса (7.120), (7.122), 
| >рые запиш утся в виде

/ и =  У{-  РЧх\1)у< ( 4 \  Т) /Р =  0, i =  l , 2 ......... к; (7.258)

Fit =  Ф!1* -  ф[*> =  xi1)Yi,) ( Х " \  Т)  -  ( Х ? \  Т) =  0,
=  1 ,2 ......... к; (7.259)

_  П 415 -  (1 -  Л) x (4s) =  0, i = l , 2 , . . . ,  к ; (7.260)

/ 4. =  2  {*1 (1 -  Аг,)Дn (/г< -  1) +  1]} =  0. (7.261) 
i

Дифференцируя неявную функцию (7.259) по xJt получим

\j 2 ^  \ dx\" O ' j )  Z j l  » * , )  ' >

1 1 н матричной форме

AMD X W — A WD XW =  0, (7.263)

Л (‘) — матрица частных производных активности компонен-
11 п i-й фазе (7.126), производные от которых по составу фаз 
'Учены ранее (уравнения (7.133)).
Д ля вычисления] частных производных] dx\l)/dxj и dxy/dxj

dx



продифференцируем функцию F 3l по х/.

у ч  dF»l дхт , dF3i дхт dF3j ду] dF3i

^  " т  вХ] дхш дТ) дП dXJ дХ) '  1т т J т  т  '  1
(7.2*)

или после подстановки значений производных dF3l/dx(m\ dF3l<dM 
dF3t/dx\, dF3,/dxj

360 I I .  Разработка системы автоматизированного проектирования

Тогда

+  , 7 . 4дх  ̂ t) dij t) dXj ц I

Выражение для dr):dxj  можно получить дифф еренцирование 
Ftl no Xji

дц/дх, =  [x?  (kj - 1)1 /  { * , 2  i ( 4 l))*/*i 1}; ( 7 .2 »
I <Wm

окончательно

y i  Г <Ца) _  1 да[*> 1 дх\г) __
s L i  [  дх\*> 4 dXj J  дт}

_ _  Ц 1* Г (j la) -  ^ х)) д у  б и  1
jjL i дх\»  [  л d ij  ' r\ J ’

(7.268)

или в матричной форме

£ Л (1> -  Л <1)] D X (i) =  - i -  Aw  [(X(J) -  Х (1)) Р +  Е]. (7.269)

Здесь ДЙ* =  d a ^ l d x f ;  A f t  =  да{1)/дх[1)-, D X  j?  =  дх^/дху,  P j -  
=  dr\/dxj.

И з уравнения (7.269) легко определяется матрица частнЫ* 
производных

D X <!) =  [ А (г) -  .4(,)] -1 - i -  .4(11 [(Х<а) -  Х(1>) Р +  Е], ]

1 (7 .270)

а выражение для матрицы D А’<‘> — из уравнения (7.260): ;

D X M =  (i4w))_1 A U)D X U\  (7.27ljj
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I -I я вычисления производной d y , ! d x j  воспользуемся выраже-
(7-258)

,-.у, у п  d Uj ^  »Vi д Т  f a j 1} /7  9791
rTJ jL  дж\» 0*, ~ 2 -  *т дх\» dxj ’

rlI1 н матричной форме записи

НУ■ =  [D Y m +  D Y T - D T ) D X W, (7.273)

W
1 dVi P°1 (7.274)

йт<» P  Ar}l> *

=  4 "  [  • ( ■ 4 1- +  +  - T 1 )  Vi (*!” . 71) +

+  Р?(т«(Хр\ Л )т]*. (7.275)

Д ля уравнения H PT JI производная d y J d T  равна

dv ( x  G а  т V *mG/m S xJ1>Ci A / TU
■ =  Y< (г,)т +  ^ Д  "  ,w j r ,m m + ---------^ ---------

m = i

X v b  (T,m -  z j  +  £  ( ------у 5-----Ы т )  ; (7.276)

<:,)T =  l(W,)TVl - W l (Vlh ] / V l  

ч /)т =  S  [(Gm/) rT m/ +  Gm! (Tm,) r ] ,

( P / ) t =  S  * m  ( G m /) r ;  
m = l

^1т)т — Glnfllm^lmlT •

Линеаризованная система уравнений материального баланса 
-54) имеет блочную квазидиагональную  матрицу коэффициен- 

имеющую при наличии рециклов ненулевые недиагональные 
менты. Д л я  ее решения воспользуемся методом исключения 

Х'са, заключающемся в следующем.
Пусть ненулевой элемент расположен выше трех диагоналей.
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В этом случае матрица имеет вид 
В С
Л В С  Срт

и  с
А В

(7.-7'

где А ,  В,  С — подматрицы размерностью (к — 1) X (к — 1).
Суть алгоритма состоит в том, чтобы исключить элемещ 

нижней диагонали, а элементы главной диагонали преобразовав 
в единичные, т. е. привести матрицу (7.277) к виду

(7.27

IP

Преобразование матрицы (7.277) вместе с вектором правь 
частей системы (7.254) к виду (7.278) производится по следующе* 
алгоритму (82):

• 1. Строка 1

P i  •*— Bi Ci, <7j =  B\*Fi,

где F  — вектор правых частей системы уравнений.
2. Строка i

B i (В{ А \Р i-i)-1» 2 < i < / > - l ;
P i •*— BtPi', Qi B{ (Fi Л //i-i) .

3. Строка p
Bp *-  (Bp -  ЛрРр-,)-»; P p « -  РрСр;

Яр * Bp (Fp Ajflp-i)\ Ppm * ВрСр.щ' P "f 1 2 .

4. Строка i 
В { *—(В{ — i4{P ,_,)”*;

Pi —  lhCi', qi *— B t (F{ — Pi. m BiAiPi-i. m.
5. Строка m — 1

Bm-l * ( /Ап- l  ^ m - l^ m -l)  *! Ят-l* B m-i (F,n-1 ^Fn-lV'ii-*)’ ‘
Pm-1  * Bin-1  (^m-l -^m -i^m -2, m)> ^  i ^  .V — 1 .

6 . Строка i. To же, что и в п. 2.
7. Строка N
<7v *—( B s  — A vP,v_i)'* (Fу — /l,v7^-i).
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15 случае, если ненулевой элемент находится ниже трех глав
ах диагоналей, инверсией матрицу можно привести к виду 
.278). Элементы матрицы после инверсии будут определяться

поражениями

F j =  F N-j+й В) — Вц -)+ь Cj =  Cs-j+й
Aj =  C ;v_j+i, \ - i+ i  =  A,lt,

ie F', В ' , C ,  A ' ,  Cij — элементы; матрицы после инверсии ин- 
ксов. После решения системы уравнений с вновь сформулирован- 
>й матрицей и вектором свободных членов необходимо про
тести  обратную перестановку в векторе решения q:

q) =  qN-}+i, j  =  I, 2, . .
Алгоритм расчета колонны состоит в следующем.
1. Задаются начальные приближения по составам (вклю чая 

уб колонны) и температуре, составы и количества питаний, ве- 
ичнны отборов.

2. Рассчитываются составы равновесных жидких фаз щ  
х® по алгоритму, изложенному в разд. 7.3 .1 , и мольная доля

дной из жидких фаз (уравнение (7.120)).
3. Определяется состав паровой фазы y tj (уравнения (7.118), 

.59)) и температура на всех тарелках колонны.
4. Уточняются величины потоков, покидающих тарелки ко- 

<>нны, по уравнениям общего материального и теплового балан* 
'>в (уравнения (7.240), (7.242), (7.243), (7.244)).

5. Вычисляются невязки уравнений материального баланса 
i7.241).

6 . Н аходятся приращ ения концентраций компонентов Дх(; 
тем решения системы уравнений (7.254).
7. Приводится коррекция величин приращений и определя

тся новые значеиия концентраций компонентов по уравнению
Х<"+»  =  +  ctAXW, (7.281)

де а  —  корректирую щ ий фактор.
8 . Осуществляется проверка условий окончания расчетов
e t и Дх(у е 2 для всех 1 < ^ * < ^ & и 1 « ^ ;  (здесь е, и е , -  точ- 

"«ть расчета). Если указанные условия не выполняются, то при 
новь вычисленных профилях концентраций и температур расчет 
чнторяется с п. 2 .

В виду сложности постановки задачи (учет неидеальности 
чдкости и расслаивания по высоте колонны, эффективности 
'Релок и изменения потоков фаз) метод расчета является вре- 

,(Ч'мким, а сама программа занимает большой объем памяти. 
1 о применение целесообразно в тех случаях, когда в колоннах 

"Ч’иори известно, что имеется расслаивание жидкой фазы. Прп

(7.280)
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1

расчете основное время тратится на определение равновсец 
концентраций фаз. При задании в качестве н а ч а л ь н о г о  профи 
концентраций состава питания решение достигается за (5—; 
итераций.

В случае расчета системы взаимосвязанных колонн для к а Я  
мой из них записывается собственная матрица коэффициентов 
недиагональные элементы которой соответствуют связующим п а  
токам. В этом случае изменяются граничные условия, что qfl 
ловлено топологией комплекса колонн. Прн расчете компле» 
взаимосвязанных колонн удобно ввести общую нумерацию ст 
пеней с первой тарелки пер во й  к о л о н н ы  и до последней  т а р е л щ ^  
последней колонны, сохраняя для каждой нз них собственную 
нумерацию. Рассмотренный алгоритм достаточно универсален ■ 
позволяет проводить расчет смесей без расслаивания жидкой 
фазы. В этом случае соотношения (7.240) — (7.242) и алгоритм 
расчета фазового равновесия существенно упрощаются.

Алгоритм расчета ректификации с химической реакцией. 
Процессы получения новых веществ (реакторные процессы) и 
выделения продуктов заданного качества являю тся основными 
в химической промышленности. Продукты реакции, попадая в 
ректификационную колонну, подвергаются воздействию высоких 
температур и давлений с интенсивным взаимодействием потоков 
пара и жидкости. Если учесть, что в смеси присутствуют ил* 
вновь появляю тся вещества, способствующие протеканию побочН 
пых реакций, что приводит к загрязнению  целевых продуктов! 
то становится очевидной необходимость учета возможности not 
явления дополнительных относительно исходного питания ком
понентов и организации соответствующим образом п р о ц е с с е  
Последнее особенно важно при получении продуктов высоко!* 
чистоты. Протекание химических реакций одновременно с рек-! 
тификацней не является чем-то исключительным в повседневной 
практике эксплуатации промышленных процессов. Это полиме
ризация, выделение смолистых осадков, появление неидентиф я< | 
цируемых примесей в продуктах разделения н появление ряд* 
других внешних признаков наличия химической реакции. З н а н и е  
условий протекания таких реакций позволяет заранее принять 
соответствующие меры, предохраняющие целевые продукты ^  
аппаратуру от загрязнения.

Вместе с тем иногда целесообразно экономически, например, 
по энергетическим затратам, организовывать совмещенный реаК" 
торно-ректификационный процесс в одном аппарате с непосреД* 
ственным использованием тепла реакции для ведения процесс»  
ректификации.

В отечественной и зарубежной литературе исследованию сов-1 
мощенных реакторно-ректификационных процессов уделяется Я°Ш
ст ат и ч но  в н и м а н и я .  П р и  .ним ра ссм ат ри п; ....... я р а з л и ч н ы е  а с п е ^ Г
ты этой проблемы. Наибольшее число публикаций с в я з а н о  с
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I .у ч е н и ем  массопередачи, сопровождаемой химической реакцией 
р , -081. Эти исследования большей частью носят тео р ети ч еск и й  
ч 1>актер  и до настоящего времени не доведены до практической

I лизацни в силу сложности математического описания. Д ругим 
ц ен т о м  проблемы, развиваемым в работах [83, 84), является 
,,(.деление условий совме1цения процессов и переходимости раз- 

i, 1ЯЮ1ЦИХ многообразий дистилляции и ректификации, распро- 
( ранение термодинамико-топологического метода синтеза на сов- 

,ценные процессы, исследование влияния химической реакции 
м | структуру диаграмм фазового равновесия. И, наконец, публи-
i .m iiu , связанные с разработкой методов расчета р е а к т о р н о -р е к -  

(шкацнонных процессов [85, 86).
Особенность совме1ценных процессов состоит в том, что, по

м и м о  фазового равновесия, необходимо рассматривать и хнми- 
кое равновесие. А это значит, что необходимо исследовать

I нетииу возможных химических реакций в условиях, создавае- 
м|.|ч при ректификации. Следует заметить, что при медленных 

1мическнх реакциях и при низких тепловых эффектах процесс 
актически не отличается от обычной ректификации. Имеющееся

и.шчие будет сказы ваться лиш ь при большом времени пребыва- 
ци реагентов и проявляться в накоплении продуктов побочных 
акций в продуктах разделения. При наличии же больших

■ •иловых эффектов и скоростей реакций могут быть совершенно 
ожнданные результаты. Т ак , при экзотермической реакции с 
1ЫПИМ тепловым эффектом возможно полное испарений потока 

идкости в зоне реакции и, наоборот, при эндотермической —
| чолаживание жидкости и конденсация парового п о т о к а . П о 
йму при попытке совмещения ректификации и реакции важней

шей задачей является обеспечение условий н о р м а л ь н о г о  фунн- 
понирования процесса, т. е. его устойчивости и у п р а в л я е м о с т и , 
геюда следует, что хеморектификацпя протекает в более жестких 

раницах изменения основных технологических параметров. Вы- 
>д за допустимые границы (например, по теплоотводу) может 
рннести к взрыву в случае сильно экзотермической реакции и 
ганову процесса массообмена между потоками пара и жидкости 
случае эндотермической реакции. Интересным м ом ен том  явля- 

гся то, что возникает проблема рационального использования 
оделяем ого тепла внутри схемы, например, на образование па
рного потока с целью снижения энергетических затр ат  на ве- 
нне процесса.

Д л я  эффективного исследования возможностей совмещенного 
роцесса ректификации и химической реакции, очевидно, необ- 
одимо располагать математической моделью, позволяю щ ей вос- 
Роизводить его особенности, причем не только в статике, но и 

динамике. Последнее обусловлено тем, что необходимо иметь 
'".тную информацию о стратегии пуска и остапова производства, 

<*• иметь динамические характеристики объекта. Исходя из
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необходимости исследовании и оценки влияния тепловых )ф ф Я  
тон реакций была предпринята попытка разработки линамнчегкХ 
модели совмещенного процесса, основанной на решении систец, 
дифференциальных уравнений материального и теплового бала» 
сов численными методами [86].

В нестационарных условиях число компонентов, поступающих Л  
тарелку и покидающих ее, не равны между собой, и это разли^Н  
складывается пз количества жидкости, находящейся на т н р е л Я  
Помимо этого, за счет протекания химической реакции происхо! 
дит появление новых компонентов или уменьшение реагенток 
исходной смеси. Таким образом, для нестационарных услова| 
ректификации с химической реакцией уравнение покомпиментвдг^ 
материального баланса тарелки запишется в виде

-gj* (u i x i) +  C j y i j )  =  L J+lx J+l +  I j - i i j i j - x  —  ( L j  +  S L j) j-iy —

— ( V j  —  S V ] )  y {j +  F x Fi)  +  а  {и / ] ,  (7.282)

где rj — скорость химической реакции; a.j — стехиометрическив 
коэффициенты.

Удерживающ ая способность тарелки по пару Gj пренебрежимо 
мала по сравнению с удерживающей способностью по жидкости, 
и ее можно без потери точности не рассматривать. Тогда при д«ь 
лущ ении, что удерживаю щая способность по жидкости Uj постоян
н ая и состав жидкости, покидающей тарелку, равен составу 
удерживаемой на ней, уравнение (7.282) можно записать в виде

~  —  —  ( L j  +  SLj) X i j  — ( I  j  +  S V ;) y i} +

+  Lj+1Xij+1 +  F +  OiU/j). ( 7 - ^ H

Соответственно уравнение теплового баланса тарелки с уче- 
том химической реакции запишется

Г  Ж ^ Я -i — i ^ J  +  SLy) h j  — ( Г ,  +  S V j) Н  j  +  L j+1h j n  +

+  Fjfipj +  uf]Ox =  0 , (7 .2 ^ H

где Qx — тепловой эффект реакции.
Другими уравнениями математического описания совмещен

ного реакционно-ректификационного процесса являю тся со0ч  
ношения для расчета фазового равновесия (4.22), (7.118), УР€®* 
нения общего материального и теплового балансов (4.57), (4.58)| 
уравнения для расчета скорости химических реакций и соста®* 
пара, покидающего тарелку (4.59), а т а к ж е  с о о т н о ш е н и я  для куб* 
и дефлегматора колонны.

Простейшим методом решения системы уравнений (7.283) я®' 
ляется метод Эйлера при вычислении производной d x i j / d t  в точН*



Глянн 7. Прикладное математическое обеспечение САПР 367

\t, т. е. интегрирование по формуле

, ;',и) =  *$» +  Д/ dx\M )/dt. (7.285)

Гогда, подставляя (7.283) в (7.285), получим 

I '/‘« а д  +  Д Г ’Ч " * 1' +  =  0 , ,  (7.286)

I i — VjVT-V 'KW; B j =  - i t ,  ((L]n+1) +  SLy) +
+  (V<n+I) +  SVj) K%+1)) +  i ; Cj =  D, =

=  +  V}FjXru +  (Hj/uj)aiZj);

ci. =  \t/Uj  — фактор релаксации, т. e. систему нелинейных 
л сораическвх уравнений с трех диагональной матрицей коэф- 
,j тентов, решение которой можно выполнить по методу, из- 
.1 конному в разд. 7.3.2.

Формула (7.285) является частным случаем формулы

Л Г" =  *4? + At (р + (1 -  Р) (7 .287)

II и Р =  1/2. Используя для интегрирования системы уравнений 
( 2S3) формулы (7.287), будем иметь

Л Г » # »  +  « ;(n+1)j-J"+1> +  C'j(n*l'x ih. i =  0 ' ,  (7.288)
I • *

О= я)  =  -  MjP ((4n+1) + sl7) +
+  (F f+,) +  sVj) Air1') +  1; c5=

[)i =  — 1(1 — P) dxtf /dt  +  p (FjXFiJ +  а{и&)] \ij —

Основной задачей при использовании формул Эйлера, Р унге—
1 утта и т. д. для решения системы (7.288) является выбор шага 
1 1 тегрирования, или фактора релаксации. При малых значениях
I ’следнего сходимость решения монотонная, но медленная.
' случае же больших значений ц возможно появление колебатель-
II х ги и даже расходимости решения. Система уравнений баланса

1 тяется жесткой, т. е. имеет сильно различающиеся по абсо- 
’тной величине собственные значения. Поэтому ее решение 
щественно зависит от величины шага интегрирования. Очевид-

должно существовать оптимальное значение фактора релак- 
'Ции, величина которого определяется собственными значениями 
,тРицы системы уравнений и в конечном итоге количеством и 
'пцонтрацией компонентов на тарелке. При расчете по формулам 
- 88) фактор релаксации определяется через собственные зна-
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чеиия по формулам
Р /=  2/(| Я.тах | Uj)\
О 1 _____________1
^ Д/|Хо| ехр ( \ 1 1 А.0 1) — 1 ’

где
^тах =  шах 1 ((Lj +  V]Kij)/uj)’, Л0 =  0,5 | /.max !•
Другой подход к определению фактора релаксации, основа 

ный на физических предпосылках и учитывающий н зм е н ^ ^  
количества жидкости на тарелках колонны, состоит в следующ^ 
Принимается (871, что количество молей i-ro компонента, пост 
пающего или отбираемого с /-й терелки в течение интервала 
тегрирования, не должно превышать количества молей коми 
нента, удерживаемого на тарелке, т. е.

U j x W > \ t y gy ,

где gij* — количество i-ro компонента, поступающее или о' 
раемое с тарелки. Тогда

<  d V / g W  ИЛИ — (1 — 1) x f f / g i f ,  ( 7 .2 9 2 )

где 0 <  g <  1.
Наиболее приемлемым способом оценки фактора релаксацИ  

с точки зрения минимума числа итераций является формул* ■

( С  =  0  - S )  4-Vmax ( V $ w $ ,  lt FjXFij, Щ  

( L T  +  SL j) x \ f ,  (V?'  +  SVj) y f l ) .  (7.293)

Таким образом, фактор релаксации является переменной ве
личиной, зависящей от количества компонента, поступающего 
на тарелку и л и  покидающего ее на каждой итерации.

Итак, алгоритм расчета совмещенного реакторно-ректифика
ционного процесса состоит в следующем.

1. Задаются начальные профили концентраций компонентов 
по жидкости и величины потоков.

2. По известным потокам и составам определяются факторы 
релаксации, по кинетическим уравнениям — скорости х и м и ч е с к о й ;  
реакции и коэффициенты матрицы системы уравнений материалм 
ного баланса (7.288).

3. Путем решения системы уравнений (7.288) вычисляется 
профиль концентраций компонентов по высоте колонны. Пункты
2—3 повторяются для всех компонентов исходной смеси.

4. Полученные концентрации компонентов корректирую тся 
после чего определяются профили концентраций пара и т е м п е р а 
туры по высоте колонны.

5. Рассчитываются потоки пара по уравнению теплового ба
ланса и ж и д к о с т и  но уравнению материального баланса.
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П. Если решение достигнуто, то, начиная с п. 2, расчеты по- 
[ Т,,ряются при новом значении независимой переменной.

' Метод релаксации, рассмотренный применительно к расчету 
, М()ректификации, отличается тем, что обладает медленной по

V |имению с другими методами, но устойчивой сходимостью. Это 
юятельство позволяет поставить вопрос о создании алгоритма

- , , 1  расчета различных массообменных аппаратов и их комплек- 
(ректификационная колонна, абсорбер, экстрактор, испари- 

т, | ь. декантатор и т. д.). Основанием для создания такого алго- 
рщма является то, что в основном алгоритмы расчета указанных 

иаратов различаются описанием фазового равновесия, а также 
К ончпвостью сходимости метода. Такой алгоритм позволяет 
[ j, сматривать произвольные комплексы аппаратов различного 
[типа, для расчета которых необходимо задать топологию системы 

л исходные данные [881.

7 Мембранная колонна непрерывного действии

Мембранные методы разделения веществ интенсивно развиваются 
и реализуются в различных отраслях промышленности. В сов- 

i р менном химическом производстве широко распространены мем-
I бранные методы разделения газовых смесей как для получения 

к мпонентов, используемых в дальнейшей переработке, так п 
д I выделения продуктов в процессе синтеза. Но это не означает, 
что все проблемы исследования мембранных процессов газоразде- 

! .т-чия уже решены. Например, разделение в одноступенчатом 
м мбранном процессе ввиду невысокого фактора разделения су
ществующих мембран имеет недостаток, заключающийся в пре- 
л I ыюм обогащении на одном модуле. Однако каскад из 

мбранных модулей для получения высококонцентрированных 
пР"Дуктов требует большого числа компрессоров и сложен в управ- 
л‘ нии. Этими недостатками не обладает непрерывная мембранная 
к юнна (НМК), содержащая обогатитель, исчерпыватель и ком
прессор (рис. 7.20). С помощью НМК стал возможен новый способ
I1 'Деления газовых смесей, основанный на непрерывном функ-
1 • 'нировании НМК и позволяющий получить как легкопроии- 
к хчцие компоненты (ЛПК), так и труднопроникающпе компо
зиты  (ТПК). В принципе с помощью НМК может быть обеспе- 
'' 'о почти полное разделение бинарной газовой смеси, даже если 
"i онццаемость и селективность применяемых мембран относн- 
Te'i ьно низки. В них могут применяться как пористые, так и 
' 'ористые мембраны в виде полых волокон или пленкп.

выполняется НМК аналогично колонне с насадкой, применяе- 
Ml,il Для дистилляции, экстракции и газоабсорбцни. Как и в ко- 

'"ах с насадкой, в НМК существует два потока: один поток 
'.кется вверх, а другой — вниз, однако в НМК эти два потока
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Рис. 7.20. Мембранная колонна ненрорцл 
ного действия

разделяются мембраной, обладающей 
избирательной проницаемостью.

Разделяемая смесь под давленом  
вводится в НМК в точке соединения 
зон высокого давления обогатителен 
исчерпывателя. По мере того как смесь 
движется вниз в зоне высокого давле
ния исчерпывателя, она обедняете* 
ЛПК за счет более высокой скорости 
его проникания. Пепроникший через 
мембрану поток выводится нз НМК 
как продукт, обогащенный ТИК. Про
никший поток, проходя противотоком 
в зоне низкого давления исчерпывате
ля, попадает в аналогичную зону обо
гатителя и, обогатившись проникшим 
ЛПК в этой части НМК, подается на 
компрессор. Часть потока после комп- 
ремирования выводится из колонны] в 
качестве продукта, обогащенного ЛПК, 
а остальной поток поступает на вход 
зоны высокого давления обогатителя. 
В результате циркуляции потока в 
НМК происходит многократное прони
кание газовой смеси через мембрану, 
что приводит к концентрированию ком
понентов разделяемого потока на про
тивоположных концах колонны, в ре
зультате чего разделение ведется не

прерывно. Достигаемая степень разделения зависит от скорости 
потока, фактора разделения, перепада давления на мембране 
и площади мембраны. Следует отметить, что для получения вы
сокой степени разделения необходима высокая степень внутрен
него рецикла.

Для исследования работы мембранной колонны н е п р е р ы в н о г о  
действия необходимо получить ее математическую модель. Дл* 
составления математического описания выделим и  р а с с м о т р и * 1 
элементарный участок АI мембраны по длине аппарата I ( р и с .  7.21)- 

Д ля элементарного участка составляется материальный ба
ланс, в котором учитывается, что концентрация газовой смес» 
в зоне высокого и низкого давлений меняется по длине. П о с к о л ! | ’ 
ку отрезок ДI очень мал, то dGk/dl можно считать постоянны** 
на всем участке Д/. Если Ga — поток к-то компонента на вхоД®
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к- >>
Рис. 7.21. К выводу расчетных соотношений

ментарного участка в зоне высокого давления, то выходной 
л гок этого компонента можно представить следующим образом:

(С5 +  dGlM/dl).  (7.294)

Ь in за положительное принять направление, совпадающее с 
д мнением потока в зоне высокого давления (зона ВД), то для 
а нм низкого давления (зона НД) поток компонента к  на выходе 
элементарного участка аппарата запишется в виде

(С5 -  dGlM/dl). (7.295)
Площадь мембраны, через которую газ диффундирует из зоцы 
1 { в зону НД на участке ДI, равна W \ l ,  где W  — ширина мем- 
>' 1 ны. Известно, что скорость проникания каждого компонента 
1 ювой смеси зависит от коэффициентов проницаемости компо- 
! нта Ph, толщины мембраны б и ее площади, а также парциальных 

млений этих компонентов в зонах аппарата:
j к =  р * (1УД//6)(Р5 -  Р ки). (7.291»)

1 'рцнальные давления компонентов зависят от их содержания в 
г ю ной смеси и общего давления смеси:

р \  =  Х*РЛ и />„* =  у кР и. (7.297)

Материальный баланс каждого компонента газовой смеси в зоне 
I запишется так:

Св =  (GS +  dGlM/dl) +  J k. (7.298)

ли рассматривается стационарный процесс газоразделенпя, то 
«ыражении материального баланса отсутствует член с произ- 

•'Дмой расхода компонента по времени и оно приводится к виду

dG'i/dl =  -  J k/M.  (7.299)
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Аналогично составляется материальный баланс для проннкщ ь! 
газа. Полное математическое описание мембранной колонны ( Я  
прерывного действия может быть получено соединением м а т е Д  
тпческих описаний исчерпывателя и обогатителя с учетом внеш Д  
го потока питания и потока рецикла.

Рассмотрим мембранную колонну непрерывною и п< iuiihL

Л
полого волокна с внутренним г„ и н а р у ж в Лмембраной в виде 

г„ радиусами.
Основными уравнениями математического описания в этД  

случае являются уравнения проникания газового потока ч е р !  
мембрану, уравнение массового баланса для бесконечно м ало*  
элемента колонны и уравнение продольного осевого перепада 
давления. Д ля бинарной газовой смеси эти уравнения будЯ 
иметь вид

rfG * *  [PW (xPu -  уР„) +dl

d x
~ d F

1» ('■„/''в)

+  P li) ((l — x ) Р» — ( ! —{/) /»„]};
j~ 2л.УР(1) ( P Bx  -  P ny)

In  (гн /гв)
— X

dG
dl G;

d p ( B __ _  8цА7?ГС
dl n \ r i

( 7 . 3 0 1

(7.301)

(7.302)

В этих выражениях вязкость ц изменяется вдоль оси и должна 
рассчитываться в каждой точке. Используя при этом среднюю 
вязкость, и можно рассчитать из уравнения

ц =  (Ту +  ц ' (1 -  у).

Температура в системе предполагается постоянной, так же ка* 
и давление в межкапиллярном пространстве. Кроме приведенных 
дифференциальных уравнений в математическое описание в х о д !  
уравнения общего и покомпонентного материального баланса I

G0 =  С„р +  GCT; G0x* =  G„py k +  GCTzk. (7.3<й|

Расчет колонны начинается с расчета исчерпывателя и ведете* 
от дна колонны, так как, во-первых, числовое и н т е г р и р о в а н и е  
становится неустойчивым, если расчет начинается сверху исчер* 
пывателя, и, во-вторых, скорости потоков вблизи компрессор* 
трудно точно определить.

Все значения граничных условий задаются из э к с п е р и м е н 
тальных данных, за исключением состава в проникшем потоке на 
дне исчерпывателя в зоне низкого давления. Этот составив моЖ*§ 
быть определен экспериментально, но может быть оценен исхоШ 
из уравнения проникания в предположении поперечной орган*' 
зацин потока в конечном элементе площади мембраны. Скорое**
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И" ,ока каждого компонента выразится следующим образом:
2 n N (7.304)

dG 2л .V
(1 -  Ы  Т Г  “  )п(г,,/г,) р  К1 — *в) А* — (1 — У в) Рш). (7.305)

■ 1 1 , 1 1 1  делении одного уравнения на другое получают квадратное 
I х1 щноние относительно у в , которое легко решается:

у 11 _  Р ^ _  ( х В Р в -  У нр и )
I у в  р ( 2) 1 (1 — Г̂в) я»  — (1 — УН) /»,. J (7.306)

После задания всех граничных условий дифференциальное 
уравнение интегрируется методом Рунге—Кутта четвертого по- 
Р 1 ка. Интегрирование проводится по всей длине исчерпывателя.

и перехода к расчету обогатителя в месте соединения его с 
ц, к рпывателем необходимо определить новые граничные усло- 
и: я. Поскольку весь проникший поток исчерпывателя подается 
ii лону низкого давления обогатителя, условия на его входе иден
тичны условиям на выходе исчерпывателя. Выходной поток из 
лопы ИД обогатителя, смешиваясь с входным разделяемым по-
I  ;ом, образуют входной поток зоны ВД исчерпывателя. Таким 
он разом, используя общий и покомпонентный материальный ба- 
л пс в точке подачи разделяемой смеси, определяются граничные 
\ пиши на выходе зоны ВД обогатителя и проводится интегриро
вание по всей его длине.

Пошаговое числовое интегрирование позволяет получить пол-
II ю информацию о профиле состава, профиле давления н распре- 
л  ienuu скорости потоков по мембранной колонне непрерывного 
ДЕЙСТВИЯ.

Пример. Д ля расчета мембранной колонны пнодятсн исходные данные:
| in честно компонентов разделяемой смеси, количество капилляров в пучке, 

>е \ 1 ренний и наружный радиусы капилляров, величины высокого и низкого 
1 плена!, расход сбросного потока исчерпывателя и составсмеси этого потока,
I \од в межкапиллярном пространстве внизу исчерпывателя, скорость ис- 
4 того  потока и состав разделяемой смеси, коэффициенты проницаемостей 
1 1'Дого компонента, параметры настройки метода Рунге—Кутта четвертого
I "рядка с автоматическим выбором шага. Рассчитывается мембранная колон-
II У которой обогатитель и исчерниватель содержат по 35 силиконовых ка- 
1 ‘млнров с внутренним диаметром 238 и внешним 010 мкм, помещенных в ме-

мический кожух. Общая длина колонны 5,12 м. Поток разделяемой смеси 
1 мегся в точку, находящуюся на расстоянии 2 м от низа колонны. Псход- 
1 'и поток содержит 54,8% COt и 45,2% Nj и подается в мембранную колонну 

екоростью 0,237 см’/с. Разделяемая смесь подается под давлением 0,22, 
анление в зоне НД поддерживается 0,1 МПа. Коэффициент проницаемости 

'"Фаны из силиконового каучука для COt составляет 1000, а для азота 
моль-м/(м*-С'11а), т. е. селективность мембраны для газов СОг и N. рав- 

" 11,6.
В результате расчета получают профили концентраций в капилляре и 

'^капиллярном пространстве, величины потоков на выходах из колонны, 
I'«‘мад давления вдоль капилляров и величину потока рецикла, определяю-



щего энергетические затраты процесса разделения. Профиль концентра] 
в межкапиллярном пространстве, получениый в результате расчета и ;>к< 
риментальных исследовании, приведенных в работе [89], показан на рис.
В результате расчета определено, что на выходе вверху колонны про;_ 
обогащенный JII1K, содержит 94,5% С 02 при расходе 0,108 см*/с, a npoj 
внизу колонны,обогащенный ТИК, содержит 82,2% N2 при расходе 0,129 ei 
Падение давления вдоль каналов капилляров не превышает 8 К Па, что! 
ставляет около 4% от исходного давления. Нагрузка компрессора pai 
1,96 см*/с.

Статическая математическая модель НМК не позволяет аи 
лидировать работу в динамическом режиме, определять оптимад 
ные условия пуска, исследовать процесс разделения в ре ж 
вынужденных колебаний и т. п. В работе [90] рассмотрен мет 
расчета процесса газоразделения, позволяющий исследовать ра 
деление многокомпонентных смесей при всех известных opi 
низациях потоков как в стационарном, так и в нестац и он а |^Г  
режимах. Основой метода является то, что концентрации Су' (I, 
каждого компонента смеси удовлетворяют системе уравнений bi

dC'ldt  =  - д  (uC*)!dl ±  J \  (7
где и — линейная скорость потока; I — текущая коордш ш  
вдоль мембраны; J*  — скорость проникания А-го компонея 
через единицу поверхности мембраны.

Так как получение аналитического решения задачи невозмоя 
но, а моделирование на ЭВМ процессов, описываемых система| 
уравнений типа (7.307) связано с известными трудностями, 
зоны разделительного аппарата представляются совокупности 
ячеек идеального перемешивания. Известно, что применен 
такой модели справедливо для некоторых аппаратов с н епреры вно 
распределенными параметрами. В этом случае мембранная колон
на непрерывного действия разбивается на N  участков (рис. 7. 23), 
в каждом из которых принимается, что концентрация во всем 
объеме участка не меняется из-за малого пути прохождения по
тока вдоль мембраны и отсутствия перемешивания между участ
ками.

Поскольку в каждой ячейке поток находится в состоянЯ* 
идеального перемешивания, то для любой i - й  ячейки справед
ливо уравнение модели идеального перемешивания с д о б а в л е н и е *  
члена, учитывающего перенос массы через мембраны. Систем* 
таких уравнений, представляющих собой математическое описание 
изменения концентрации смеси в каждой из принятых N  ячееН . 
является системой уравнений ячеечной модели (рис. 7.24). 1

Рассмотрим ячейку с номером i  как емкость, в которуК>И 
(i — 1)-й ячейки поступает газовая смесь с известным состав*)** 
С 1- 1 . Часть поступившего в i-ю ячейку газа проникает чер** 
мембрану в (N  +  *)-ю ячейку, а оставшаяся часть п ер ех о д и т  А  
следующую (i -(- 1)-ю ячейку. Величина проникающего мотоИ 
J i  компонента к  из i - й ячейки в ( N  +  /)-ю определится из вы(
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Исходная
спесь

________________ 1________________ I-------
О 2/3 3L,H

I не. 7.22. Профиль концентраций С 02 в меж- 
I шиллярном пространстве мембранной ко

пим при разделении смеси СО*—N, (линии — 
I чет; точки — эксперимент)

Г к-. 7.23. Схематическое представление мемб- 
1 мной колонны с дополнительным модулем 
г иле ячеек идеального перемешивания

Т
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В

к

J ____ _ р%

*•-/
Сиг
Ь - I — *

- 
I *

i+t
?i*1 П

1 ш ш щ ш ш ш ш ш ш ж

г cN*i-t
U r *

3/v*i •*— ~ ♦ 7
\_________

N+i-1 N +i N+i ♦/ _______

— Мембрана

Рис. 7.24. К выводу расчетных соотношений

*'ння массопередачи

Л  =  Q '\S  (Р вс* -  P„ckNH), (7.308)

Uo \ s  — площадь мембраны, разделяющая <-ю п ( N i ) - K )  
"чсйки; с? и cjv+i — текущие концентрации (мольные доли) к-то 

мпонента в i-й и (N +  /)-й ячейках соответственно; Qк =  Р к1Ь — 
1|(»ницаемость мембраны толщиной б по к-му компоненту.

Остальная часть поступившего в i-ю ячейку потока перехо- 
1т 11 (* +  1)-ю с расходом Gi и составом ct . Количество компонен- 

1 ‘ к, попавшего в единицу времени в i-ю ячейку с входным по
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током из (i— 1)-й ячейки, определится как а количес
ушедшего в это время из f-й ячейки компонента с выходным! 
током в (i +  1)-ю ячейку Gtcl .  Уравнение материального балац 
для каждой ячейки зон ВД и НД соответственно записывай^ 
следующим образом:

W в dcl/dt =  G i- f i - !  — G t<*i —  J i /Рв*  ь  (7 .j | 

AJ'h dcx+i/dt =  G.v+i+1c \ +j+1 — Cv+iC\+( +  J i / P H, «. (7.«

В этих уравнениях левая часть определяет изменение количес! 
компонента к  в каждой ячейке. Первый и второй члены прав 
части определяют накопление компонента вследствие поступлеадШ 
его из предыдущей ячейки и уноса в следующую, а третий — на- 
менение количества компонента за счет проникания через мец. 
брану.

Уравнение (7.309) необходимо дополнить граничными усло
виями

к
G2s  =  2  ( А / Р . .  s ) ;  G a \ + i  =  0 ;  cjiv+i =  0 ,  (7.310)

_1где
к к

Gi =  Gi- l -  2  (УГ/Рв.О; Gv+< =  G.v+i+1 +  2  (7.311)
4=1 k= l

ДУв =  &ShB и AV„ =  ДSh„ — объемы ячеек в зонах высокого 
и низкого давлений высотой hu и h„ соответственно; Gt — выход
ной поток газовой смеси из i-й ячейки; Р в, i и Р н, i — давление 
в i-й и (N  - f  г')-й ячейках соответственно. Начальные концентра
ции в ячейках при t =  0 задаются в зависимости от условия 
проведении процесса и, например, могут быть равными концент
рациям в исходной смеси, иметь нулевые значения и т. п. |

В общем случае давление в зонах высокого и низкого давления 
как обогатителя, так и исчерпывателя будет меняться вдоль 
потока газовой смеси. Для определения давления в каждой ячей^ 
ке используется уравнение Дарси, записанное для канала с про* 
ницаемыми стенками. Выражение для расчета давления в ^  
ячейке зоны высокого давления будет иметь вид

Ры =  [Pli-D -  а  (с0 -  2  с ;,р)] /  Рв<м)-
j=*o

где G"p =  2  J)lP»j — проникающий поток в i-й ячейке Я 
*•—1

G”p =  0. Параметр А определяется типом проницаемого канал» 
и равен А  =  \2LMI(Nh,*W)  для плоского канала длиной L I
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1„И1 0 Й W,  а для мембраны в виде пучка капиллярных трубок 
,утренним радиусом г, будет А  =  8LMI(nMr\) ,  где М  — число 

‘ „мирны х трубок в пучке.
ь \цалогично записывается выражение, определяющее давле- 

н ячейках зоны НД. Выражение зависит от организации но- 
,, н для противотока в мембранной колонне непрерывного 

д,.|н'твия имеет вид

/V  =  I Р*(1. п +  A S  C D  /  Р „. (7.312а)

„ | условии Рно — Р вых, где Р ЙЫХ — давление на выходе из 
н,1 НД мембранной колонны.
( истема 2к дифференциальных уравнений (7..‘Ю1>) и (7.309а) 

« |данными начальными условиями решается на ЭВМ с исполь- 
пшем соотношений (7.310), (7.311), (7.312), (7.312а) методом 

]’уиге—Кутта четвертого порядка с автоматическим выбором
in >га.

И качестве примера с помо1цью динамической модели рассчи- 
ты палея процесс разделения ранее описанной смеси COs—N2 в 
' доранной колонне с дополнительным модулем, включенным 
м иду выходом компрессора и входом в зону высокого давления 
оГкм атителя (рис. 7.23). Прн прочих неизменных условиях про- 
] 'пня процесса определялись длина колонны и элемента и 
и рузка компрессора. Результаты расчета показали, что при 
ti \ же количествах и составах продуктов длина колонны с моду- 
| | уменьшается более чем в два раза и составляет 2,35 м, а по- 

Т'К рецикла снижается почти в четыре раза и равен 0,42 см3/с.

1 i.3. Расчет теплообменного оборудования
Д" hi теплообменного оборудования в химических производствах 
1 гаточно высокая. Например, каждая из ректификационных 
1 юнн, как минимум, снабжена двумя теплообменниками: кон- 

нсатором и к и п я т и л ь н и к о м .  Их количество может быть намного 
'' n.iiie, если на стадии проектирования принимаются меры по 
I тональному использованию энергии. Это многоступенчатая
......Денсация пара, промежуточные холодильники и т. д. От эф-
' |;тивной работы теплооб.менной аппаратуры существенно зависит 

пень использования тепловой энергии. Важно не только точно 
1 " < читать теплообменник, но и обеспечить нормальные условия 

"луатации с высокими коэффициентами теплопередачи. Не- 
'"тря на простоту конструкции и достаточную изученность про- 

1 ч’са теплопереноса, эксплуатация теплообменной аппаратуры 
промышленных условиях довольно напряженная. Трудность 

" гоит в обеспечении высоких коэффициентов теплопередачи, 
" часто покрывается большими запасами по поверхности тепло-
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обмена. Среди проблем, которые возникают при эксплуата 
кипятильников, можно отметить удаление инертных газов 
теплоносителя, снижающих существенно коэффициент тепл 
редачи, поддержание требуемого уровня ж и д к о с т и  для и с к л |^ н  
ння пленочного кипения и потерн термосифонного лффекш 
обеспечение высокой скорости циркуляции жидкости для с н и ж  
ния загрязнений поверхности за счет примесей или полимеризацХ 
и исключения пульсаций, обеспечение высокой движущей с и Х  
процесса теплопередачи. Аналогичные проблемы возникают и Л  
эксплуатации конденсаторов. Поэтому задача состоит не т о л Л  
в обеспечении нормальных условий работы, но и в правильвЖ 
выборе теплообмениой аппаратуры в зависимости от сред.

Постановка задачи проектного расчета теплообменного о А  
рудованпя обычно формулируется следующим образом.

Для каждого аппарата на стадии технологического расчев 
определены начальная и конечная температуры основного потоЯ 
и его расход. Начальная температура тепло- или хладоагенЯ 
обычно указывается в задании на проектирование на основ 
имеющихся источников пара и хладоагента. Данные о свойстве 
потоков содержатся в подсистеме информационного обеспечен!» 
сведения об аппаратах — в каталогах оборудования. НеобхрдиЩ 
определить требуемые поверхности теплообмена и в определен 
ном классе аппаратов произвести выбор соответствующих коне» 
рукций из каталогов оборудования с последующей их о т и ш  
нацией с учетом ограничений, указанных в задании. Расход 
тепло- или хладоагента для каждого аппарата определяете 
вместе с его конечной температурой, значение которой оптш И  
знруется в интервале, указанном проектировщиком или выби
раемом автоматически в соответствии с температурной схемо! 
аппарата.

В основе расчета теплообменников используются методикй 
основанные на общем уравнении теплопередачи, записанном в 
дифференциальной форме:

dQ =  GlC1dt1 =  —GiCjdti =  К  (t2 — tx)dF, (7 .313)

н критериальных соотношениях.
В общем виде алгоритм представлен на рис. 7.25. Расда 

поверхности теплообмена производится итерационно с уточнение 
температуры стенок трубы. Определение коэффициентов тепЛТ 
передачи прп этом производится с учетом агрегатного состояв** 
потоков в трубах и межтрубном пространстве.

Расчет поверхности теплообмена подогревателя-холодильник** 
Из наиболее точных методов расчета этих теплообменников моЖ* 
выделить две группы методов. Первая основана на н н т е р в а л ь й О '  

итерационном расчете поверхности теплообмена аппарата, когДР 
аппарат делится на некоторое число интервалов по температУш 
одного из потоков таким образом, что свойства потоков, зависят®

Вход в подсистему

Анализ и вы бор температурного 
интервала для оптимизации

I
Выбор очередного значения 
температуры

Выбор очередной группы аппаратов

Her -—р-------

f Да

?»счет поверхности теплообмена

Выбор аппарата 
секции

и компоновка

1 <.25. Алгоритм расчета и выбора теплообменного аппарата

1 <.26. Алгоритм расчета подогревателя-холодильника

V н мпературы, в каждом интервале можно считать постоянными. 
' 11 каждого интервала решается уравнение теплового баланса 
", "Ределяется температура второго потока на конце интервала. 
' "плед нем интервале определяется разность между расчетными
1 1(‘йетвительными значениями температуры второго потока, 

(,-ш она незначительна, то поверхность теплообмена аппарата 
’I "‘Деляется суммированием поверхностей интервалов. Если раз- 

"> оказывается существенной, то число интервалов увеличи-
I—'  v  *  ".—I-----Гся и процедура расчета повторяется.

Сообщение
результатов

Расчет Re, р, Нем , ,  Рг, г , Ргм г

Задание значений х , р, х мт

Расчет «1р,о мт,АГ

Расчет fcp.tp. Iср.мт

Сообщение

Расчет F

Расчет xip, ar'MI

Расчет Q, C j, 1ср.тр> ^ср.мт
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Методы второй группы оснопаны на итерационном рец^К  
уравнения теплового баланса всего аппарата с последователь^^ 
уточнением температуры стенки трубы. 15 основе метода исцо^Г 
зуется алгоритм (рис. 7.26), изложенный в [911.

Поверхность теплообмена определяется по формуле
F — Q/KAtcp, ( 7 .» j

причем Q =  G,c, | — t lK | =  С*г2 | /2„ — t2K I;
Д/6 _  Д/м

, . ' , Д<б/Д/“ > 2 ;
Д / ср =  { 1н (Д<®/Л/м)

(Д/° +  Д<м) / 2 , Д/Г>/Д*м <  2 ;
('■315)

Д<б — большая разность температур; Д<м — меньшая разность 
температур.

Коэффициент теплопередачи равен

* W ( ^ ^  +  Z * c +  _5“ ) ’ <7-:И6)
где 2 Л С — суммарное термическое сопротивление стенки трубы 
и загрязнений:

^  R e  — //»  +  — Н Л н;
ст (7.317)

R u и Н„ — термическое сопротивление внутренних и наружных 
загрязнений трубы; 6СГ — толщина стенки трубы; ХсТ — коэФ" 
фициент теплопроводности материала стенки.

Коэффициент теплопередачи трубного пространства для тур
булентного режима при Re >  10000 равен

^  От,, =  0,23 (^тр/а,) Reft? Р г ? ^ ,  7 И8)

для переходного режима при 4000 <С Re 10000

а,,, =  0,00333 ( K j d j  ReTp Рг°Хр43хтр, - 7 319)

где х Гр — (Ргг]) РгТрс г)0’26 •
Коэффициент теплопередачи межтрубного пространства ДЯ* 

пучка труб определяется по формуле [921

а мт =  *лг0 ,41  (XMT/rf2) Rei'T* P C fx MT, (7.32ф

где

К  _ (  1 ПР» W
V I 1/Wtp (7VTp -  0,6Л',) при N

Vp >  Ю О ; 

W t p  <  Ю О ;

iVTp — число труб в пучке; N x =  V, {[(1,2Лгхр -  0,33)°.* +  HI* 
Хмт (Р гмт/РГмтсг)°’ 2&-
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(7.324)

I;t(> свойства потоков в межтрубном н трубном пространствах 
,,, тнются при средней температуре. Перепады температуры 

’ „етственно определяются как
У  Г  =  U c p .T  -----<ст. т | ;  Д<мт =  I /Ср М Т------ ^ст.м т |- ( 7 . 3 2 1 )

J»., щимость между температурой стенки со стороны трубного 
W  м, отрубного пространств имеет вид

, мт =  <СТ. т  +  7 2  Я с !  q =  O L j \ t i .  (7.322)
( редняя температура потоков теплоносителей в обоих про- 

I ст нствах определяется из соотношений 
| Д |)| противотока

I  Л р в =  (Л/jb +  г̂о — Д/сР)/(Л +  1); (7.323) 
и |п = (Л ( /м +  д /Ср) — tw)/(R +  1);

пн п р я м оток а

ср. в — (Л/2в — +  Atcp)/(R -f- 1);
' р.'о — (В (t'lB 4* Д^ср) tw)/(R +  1),

;i t t 2в — начальная и конечная температуры теплоносителя, 
о. принимающего тепло; fl0 и t20 — начальная и конечная тем- 
| иуры носителя, отдающего тепло;

Л =  (<10-#«•)/(<*-*!»); (7.325)
/ ’ =  (<2В <1в)/(^ю <го)* (7.326)
Средняя разность температуры для прямо- и противотока 

<'iiределяется по уравнению (7.315). Д ля смешанного потока эту 
Ц' шчину определяют с учетом поправки

^ ( Л Ч 1 ) и 1 п ( 1 ^ ) / ( ( Й -

-  (7.327)
L (2 — Р (Д +  1 +  (Л*-f I)0,5)) 1)

Алгоритм расчета поверхности теплообмена заключается в
II иске корня уравнения

/ (<ст. г) =  tx +  Ч — Н Лс) — <ст. г =  0, (7.328)

Г;,|‘ tx и tcr.r — средняя температура потока холодного носителя 
*' 'емпература стенки со стороны горячего носителя; п х — коэф- 

циент теплопередачи со стороны хладоагента

Ч =  «х ( t x  —  <ст. *)•
Д ля вычисления а х и q необходимо знать температуру стенкн 
стороны хладоагента. Это значение можно найти по соотно-
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шенпю
^ст. х =  ^ст. г 9  S  Д с  (7.!

В результате решения уравпения (7.328) находятся тем 
туры стенок, коэффициенты теплоотдачи и удельная тепл 
нагрузка, после чего легко вычислить поверхность теплообм

Расчет поверхности конденсатора. Алгоритм предназн: 
для теплового расчета дефлегматора парогазовой смеси и п, 
ставляет собой дальнейшую разработку алгоритма, предло 
ного в работе [92). Рассматривается случай конденсации в м 
трубном пространстве горизонтального дефлегматора с сегм 
нымп перегородками. Считается, что аппарат состоит из д  
зон: зоны охлаждения парогазовой смеси и зоны конденса;

F =  FK +  F0, (7.

необходимая поверхность которых определяется отдельно: j
F „ =  Q«R „/A/; F0 =  <?оЯо/Д*о; (7.

Qk Н" Qo =  Q' (7.
где Q„, Qo. Q — тепловые нагрузки на зоны конденсации, охл 
дения и аппарата в целом. Кроме того, в обеих зонах происх 
охлаждение остаточного газа.

Разности температур в зонах определяются по формулам
» t __  I '-гыт *1тр I I Чмт (ггр I .

la  [ I ^>мт ^ир 11 I*imt ^ггр 11

i i  __ I  ̂1MT *2Tp I I П̂.МТ f2TP I
II ^1MT *2тр №п.МТ *2Тр II

(7-

где /п.мт — температура парогазовой смеси, при которой те! 
ратура стенки со стороны межтрубпого пространства £Ст.мт Ра 
температуре точки росы смеси fp.MT. Эта температура, по кото^ 
аппарат делится на две части, определяется по формуле

^п. мт —  (^р.ы т^о — ^ a M r /^ o J /^ o  —  1 /Д о ) .

При таком подходе охлаждение остаточного газа включае 
в зону охлаждения. Температурная нагрузка зоны охлаждег 
равна

Qo =  l̂MT̂ MT (^1МТ ^п.'мт), (7 .i

где G1MT, смт — количество и теплоемкость парагазовой смеси 
входе в аппарат.

При расчете аппарата считается, что зона охлаждения в 
парате есть, если температура стенки со стороны межтрубн 
пространства tCT.M1 — больше точки росы парогазовой смеси,

с̂т. мт > t p  . МГ* ( I •
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1рЯ этом температура стенки определяется как
' т. мт —  ^1 мт (^imt t iTP) / ( R 0a u) . (7.338)

,i неравенство (7.337) не выполняется, то зоны охлаждения

у.ммарные термические сопротивления определяются по фор-
|\ litм

1 d t  
d ,

1 d ,  1

- _ L  J *  +  V / ?  4 - - L - &  +  - L  

'  * Tp rf. 2 -  /#C a o ^  a K '

(7.339)

(7.340)
ЛТр

a TP H a K — коэффициенты теплоотдачи хладоагента и прн 
денсации пара соответственно. Теплота охлаждения остаточ-

1 1 1 о газа равна
<)т — 6гмтСмт(^1мт — 2̂мт)* (7.341)

Сг мг — количество парогазовой смеси на выходе аппарата, 
л конденсации чистого пара принимается, что бхгмТ =  0.
Для определения коэффициента теплоотдачи трубного про- 

( листва используются формулы (7.318) и (7.319). При этом тем- 
I л тура стенки со стороны трубного пространства вычисляется 
к

'< т. ip  —  (̂ гтр +  *itp)/2 +  \ t K/(RKnrv). (7.342)

I свойства теплоносителя в трубном пространстве вычисляют- 
•> при средней температуре потока.

1’асчет коэффициентов теплоотдачи в межтрубном простран- 
' л* в зоне охлаждения выполняется по уравнениям [92]

гхи =  4 Хмт/е?2, (7.343)

*о =  0 , 3 Re°0,&ePro * ) ° '54, ICO <  Re <  200 ООО.

(7.344)

‘ '«чина Ргст рассчитывается при температуре стенки со сто- 
1' чл межтрубного пространства.

Коэффициент теплоотдачи межтрубного пространства в зоне
1 "Денсации рассчитывается по соотношению [93]

(7.345)

\  d — наружный диаметр трубок; g — ускорение силы тяжести; 
разность температур *,(онд — *ст. мт- В этой формуле все 

'•1ства конденсата определяются при температуре пленки на
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Расчет t • Qkф . М Т

Расчет а т

Сообщение о 
результатах

Расчет aXt tm , R

Расчет F

Расчет Q'o

Сообщение

Рис. 7.27. Алгоритм расчета конденсатора 

поверхности трубок

W  мт =  *ср. мт —  £(< ср . МТ —  /с р . тр ) ~ ф ~  +  j  J / " ^ K

(7.346)

г д е / Ср. м т .  р  т р  — средние температуры потоков в конденсаторе. 
(?г — теплота охлаждения остаточного газа.

Алгоритм расчета конденсатора (рис. 7.27) состоит в итерат*** 
ном уточнении температуры стенки. При атом на к аж д о й  итераИ** 
контролируется изменение величины х  =  (Рг/Ргст)0’** - Ксли 
ентельное изменение этого параметра на двух п о с л е д у ю щ и  
рациях не превосходит заданной точности, то р асч ет  aaKa^W 
вается. Помимо этого, на каждой итерации проводится уточнена 
температуры стенки в межтрубном пространстве.

Расчет поверхности теплообмена кипятильника. 11 Р01|'есС^ ,е  
пения является настолько сложным, что многие а с п е к т ы  его 
изучены недостаточно полно. При расчете кипятиль»ников в 1
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гВе рабочего режима аппарата допускается пу:шрьковый ре- 
1,ч1 кипении жидкости, при котором коэффициент теплоотдачи 

I[, высок и мало зависит от массовой скорости и весового паро- 
,ржания. Основная трудность при расчете заключается в оп

ылении величины критической нагрузки qKp, отделяющей 
им пузырькового кипения от пленочного, при котором за 

образования на теплопередающей поверхности пленки пара 
исходит резкое уменьшение коэффициента теплоотдачи с уве- 
, нием подводимого тепла. Величину дкр используют как верх- 

„.I предел целесообразных тепловых нагрузок на аппарат.
\ л го ритм расчета кипятильника предполагает возможность оп- 
лоння поверхности теплообмена как горизонтального, так и 

, шкального аппаратов при условии, что кипение жидкости 
„ ..кет происходить в трубном и межтрубном пространствах.
■  иове алгоритма лежат те же положения, что и при расчете 
л огревателя — холодильника. Особенность заключается в опре- 
д, ми и коэффициентов теплоотдачи.

1 )бычно нагревание жидкости происходит за счет конденсации 
и in ценного водяного пара, который подается в аппарат. В этом 

: чао определение коэффициента теплоотдачи при конденсации 
изводится по уравнениям: при конденсации на поверхности 
шкальных трубок

=  2,04 ((rp3Xs)/(pA*//))°.28; (7.347)

] | конденсации в горизонтальных трубках 
|  «к =  1,28 [(rp»X*)/(pAfd)]V, (7.348)
I г — теплота конденсации; р — плотность конденсата; Я, — 

мо про водность конденсата; р — динамический коэффициент
ь Iкости конденсата; Д< — разность температур /КОцд — fcT; Я  —
II <>та трубки; d — диаметр горизонтальной трубки.

Для расчета коэффициента теплоодачи при кипении исполь-
' н и уравнение [921

I  =  7 ,7 7 . .0 - .  ( i . ) -  , (7 .349 ,н М И Д ^ М ?  
г  ж ж ‘ нас

ГДе ()ц _ плотность пара; а — поверхностное натяжение; tHac — 
' 'чпература насыщения.

выражении (7.349) значение г рассчитывается при темпера- 
кондеисации, остальные параметры — при средней темпе-

11 > Ре пленки конденсатапленки конденсата
11:1 =  (^СТ. КОНД 4"________________  н д ) / 2 .  ( 7 *3 5 ° )

Алгоритм расчета основан на решении уравнения

^ст .к о н д ) =  Л<ип +  Я ---- Н —  *ст.коид =  (7.351)

11 Кафаров, В. Н. Ветохин
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Рис. 7.28. A irnpiiTM расчета киц« 
тильникя н

где — температура кипе
ния смеси; с̂г.кпня — темпер», 
тура стенки со стороны кондев. 
сирующегося пара. Значение о 
вычисляется по соотношению

Я =  Uk  ^ст. конд), (7 .3 5 Я

где ik — температура конденса
ции.

Таким образом, уравнение 
(7.351) содержит только одну 
неизвестную *Ст.конд, вычислив 
которую можно определить 
удельную тепловую нагрузку на 
аппарат и температуру стенкя 
со стороны кипящей жидкости

^ст. кип =  *ст. конд----Ия- J
(7.353)

Полученная в результате расчета тепловая нагрузка сравни
вается с критическим значением этой величины, которая опреде
ляется по уравнению

1 < М /П  _ о  r \0 ,S 6  ,0 ,3 2 - 0 ,"J
_  423 ж (! ж Рд) Р” '  иас П 3S41я «Р ^ p0.21„0,14f0,0« ('•**^И

’ ж  * ж ж

Необходимым условием нормальной работы кипятильника явля
ется выполнение неравенства

Я <  Якр- (7.35-J)

Алгоритм расчета кипятильника приведен на рис. 7.28. 3 
Для выбора оптимального аппарата принят э к о н о м и ч е с к и й  

критерий, учитывающий капитальные и эксплуатационные затра* 
ты. Так как полная экономическая оценка производится при ра с* 
чете установки, то при оценке аппарата используется ч а с т н ы й  

критерий
C =  F S F/Tn + GmS m , ( 7 ^ >

где Т„ — нормативный срок окупаемости оборудования; S f "  
стоимость единицы площади теплопередающей поверхности a0" 
парата; 5т,, — стоимость теплоносителя; Gm — расход теплой0* 
сителя.

Расчета, ,о ,  ,А.'

Расчет F

Сообщение о результатах Сообщение

Р асч ет  f CI, »*ста
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Критерий (7.356) не учитывает расходы на монтаж аппарата,
■ 1 1 и А, трубопроводы, амортизационные отчисления, так как 

величины обычно пропорциональны капитальным и эксплу- 
'! ццонным расходам и при сравпении аппаратов могут не учи-
Ti атьСЯ.

I’,ыбор теплообменных аппаратов, предназначенных для ра- 
£ , , 1 в заданных условиях, производится с использованием ката- 

in, имеющихся в банке данных. Первоначально, исходя из 
j ; мичных значений коэффициентов теплопередачи для заданного 
Т1 ,| аппарата, рассчитываются граничные значения поверхности 

юобмена. Затем, начиная с минимального значения поверх- 
„ in, из каталога выбираются конструктивные данные аппаратов 
л роизводнтся их тепловой расчет. Если в процессе расчета на- 
j шется какое-либо из условий по скоростям или режимам тече- 
,i I жидкости, то происходит переход к соседней по значению по-
и, чности группе аппаратов. Эта процедура повторяется до тех 
I пока не будет выбран теплообменник с относительной точ- 
I! 1ЫО по поверхности менее чем 0,2 м2. Если пе удается достиг- 
н п. заданной точности, то необходимо перейти к другому типу
I  шобменников или проектированию нестандартного оборудо-
II ! ПИ.

7 Пакеты прикладных программ
для расчета типовых процессов химической технологии

II современном этапе развития метода математического модели- 
I ания и системного анализа использование отдельных моделей 
| характерно для решения задач расчета и проектирования как 
| нологических процессов, так и производств. Даже в простей- 
| м случае математическая модель связана с операционной си- 
1 мой соответствующей ЭВМ и включает, помимо прикладных 
1 грам м , системные сервисные программы, средства обеспечения 

1 ю га , представления входных и выходных данных, информа
нтов обеспечение. Организация взаимодействия элементов па- 

1 а производится с помощью управляющей программы чаще всего 
' произвольной структурой, что позволяет генерировать необхо-
1 мую последовательность модулей в зависимости от задания. 
Наличие локальных управляю!цих программ пакетов повышает 

[н'кгнвность автомномного использования данного пакета и,
' ,гмце говоря, упрощает его разработку. Ниже приведены при- 

1"-| таких пакетов программ, которые в общей системе проекти-
1 "ания могут выступать в качестве подсистем.

' 1 • I . Проектирование установок периоднческо!! ректификации

1'Иодическая ректификация занимает важное место в малотон- 
'«ных производствах и процессах получения особо чистых ве-

1 (' ги, имея преимуществом перед непрерывной то, что для полу-

13*
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N

I
I____
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k t '

Я cffa/wuA 
г?исти/7лмта

Рис. 7.29. Установка нернодичесЛ 
ректификации ’’

чепия группы фракций 
компонентов) используетсяод|« 
установка. Однако несм отря^ 
разработанность метематичесщ 
го обеспечения для непоер*^ 
ной ректификации и о о щ н о Ж  

------ 1 отдельных составляющих (фазо
вое равновесие, кинетика массф.

■A-1-J____ | переноса, гидродинамика пото-
ков), специфические особеннос
ти периодического ведения про
цесса не позволяют использо
вать его в полной мере. Это 
связано с тем, что периодичес
кий процесс протекает в дина
мическом режиме и, следова
тельно, описывается системами 
дифференциальных уравнений, 

— решение которых значительно
qg сложнее, чем алгебраических

(по крайней мере требует боль
ших затрат машинного време
ни), а также тем, что ряд пара

метров процесса изменяется по времени (например, отбор фрак» 
ций, флегмовое число, паровая нагрузка) и для поддержания 
оптимальных условий эксплуатации необходимо иметь соответ
ствующую стратегию изменения последних. По существу, речь 
идет о совместном решении задач оптимального проектировании 
и управления.

Установка периодической ректификации (рис. 7.29) может ра
ботать в трех режимах: с отбором дистиллята переменного составе; 
с отбором дистиллята постоянного состава; с оптимальной страте
гией изменения флегмового числа.

При отборе дистиллята переменного состава количество флег
мы можно, в общем случае, сохранить постоянным. Однако иа 
практике чаще всего ее сохраняют постоянной на период отбор* 
данной фракции (в пределах заданного интервала температур)* 
Мри отборе узких фракций флегмовое число обычно п о в ы ш а е т с я -

При отборе дистиллята постоянного состава при исчерпан»1* 
количества летучего компонента в кубе необходимо величину флег* 
мы непрерывно повышать. В промышленных условиях этот Р®* 
жим из-за отсутствия, в общем случае, стратегии непрерывно*^ 
изменения флегмы используется редко.

О п т и м а л ь н а я  стратегия изменения ф л е г м о в о г о  числа опреде
ли  как з а д а ч а  получения н е о б х о д и м о г о  количества дистилли- 
даданного состава з а  м и н и м а л ь н о е  время при известных н а -  

Р  и,них условиях.
Математическое описание периодической ректификации со- 

I ,цг [!)4| из уравнений общего материального баланса
i l u j d t  =  L ,  —  V 0;

diii/dt  =  L  i+1 +  W i  — L{ — Vi ,  

dn y+ildl =  F .v  —  Z/.v+1 —  D,

I ^ ,,пшений покомпонентного материального баланса

I L x (i*! Xi0) V0 (yi0 îo)]< 

df -  =  —  f Lj+xXij+i -f- Vj-Jij-i  —  LjXij —  V i  =  1 ,  2 , . . k ,
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(7.357)

(7.358)

(7.359)

(7.300)

7 =  1.......... N ;

dx iV+l
dt \V+1

’ (Уi.N — *iJV+l)«

> пшений таплового баланса
d (u„/i«)

dt 
d (м4Л4)

---  I o f f 0 +  Qo,

(7.361)

(7.362)

(7.363)

7̂—  =  Lu\lii+\ +  Vi-iHi-i  — Lihi  J iHi, i — 1, 2 ,. • /V,
(7.364)

~dT —  V  .%•// v — Ls+ihs+i — D h s n  — </v+1 (7.365)

11 уравнений для расчета равновесных составов пара и жидкости 
( - 2 ),  уравнения для расчета состава покидающего тарелку пара
< >9).

Основная трудность расчета состоит в «жесткости» системы 
>1 пшений (7.357) — (7.365), обусловленной различной величи- 
11 'П собственных значений матрицы коэффициентов. Поскольку 
I' ‘мерность системы определяется числом тарелок в колонне 
и числом компонентов разделяемой смеси, которые могут быть 

гаточио большими, то от эффективности метода решения сис- 
11 мы дифференциальных уравнений зависит и эффективность все- 
1 алгоритма проектирования установки.

К общем случае система уравнений материального баланса
1 ’.(10)_ (7.302) для расчета составов пара и жидкости является

I 1,1 '"небной. Однако последняя может быть линеаризована на
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каждой итерации заменой у ц  =  КцХц,  где К ц  определяют^ 
на предыдущих шагах интегрирования.

Расчет составов пара и жидкости. Для решения линеаризо. 
ванной системы уравнений материального баланса можно воспод! 
зоваться принципом квазистационарности производных [95], суЖ 
которого состоит в разбиении по времени решения жесткой с во- 
темы на два неравных интервала: начальный и конечный. ЦлИ 
тельность начального интервала значительно меньше дл in e jf l  
ности основного. Поведение системы на начальном интерваЯ 
определяется всеми входящими в систему уравнениями, а на о®, 
новном — частью уравнений, имеющих медленные составляют^  
решения. Остальные уравнения преобразуются в алгебраическую 
форму в соответствии с принципом квазистационарности, т.1е. 
приравниванием нулю s-й производной

(dx/dt)‘ =  0, s =  0, 1 ,2 , . . .  (7Ж )

Случай s =  0 соответствует расчету ректификации на основном 
интервале без учета удерживающей способности.

Для периодической ректификации уравнения (7.357) и (7.360) 
дают медленные составляющие решения, а (7.361) и (7.362) Я  
быстрые. Таким образом, на основном интервале последние два 
уравнения заменяются алгебраическими в соответствии с прин
ципом квазистационарности и решению подлежит система вида

- ± f -  =  L l - V 0; (7.36»

_  J L \L l  (A'j -  X„) -  V0 (Y0 -  X 0)]- (7. Ж )

/ 1 'Л Ч В ^ П ,  (7.369)

т. e. необходимо на каждом шаге интегрирования решать систему
(7.369). При s — 1 определение коэффициентов aij и Ь) пр* 
водится как это демонстрируется на примере уравнения (7.361):

rf.V, d X 0 . d  V, , d \ ' i
=  «1» —J7- +  «и т, + o  - —S T  ~  “in dt r ““  dt r u*2 dt —

=  « i o ^  [••  ] +  « i f [ • • • ! =  f l

=  a lt-Y, +  fli-A g -f- a ,3.Y3 +  t 1 — 0.
Здесь Ojj — коэффициенты исходной линеаризованной систеЛ  
уравнений баланса, определяемые по известным с предыдуШеГ® 
шага интегрирования коэффициентам фазового равновесия; X  т  
вектор.

Обычно при расчетах s принимают равным 0, 1, 2, исход* 
из точности решения п жесткости системы. За величину начал*'' 
ного интервала выбирается такое значение t, начиная с которой
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фоенне алгебраической системы будет иметь смысл по точпос-
11 воспроизведения реальных условий.
1 Для интегрирования системы уравнений на начальном ин- 
т, шале и уравнений (7.367), (7.368) на основном оказывается 

,активной одношаговая неявная схема (7.10), где W — диа- 
I ,|.||,ная матрица корректирующих параметров, элементы ко- 
т м)й равны

\ V = - -------------Л — Г -  (7-370)z i ехр (г,) - 1  '  '

j hi записать систему дифференциальных уравнений (7.360)— 
(' 162) в матричном виде как

Л =  dX/dt  =  А Х  +  В,  (7.371)

т, ||юрмулу (7.10) можно записать в виде

V' =  ( I - P - A Y l ( W X * - '  - f  Х к-» +  Р-В) ,  (7.372)

I г Р — диагональная матрица, элементы которой равны
Pi =  h (1 -  W,).  (7.373)

I им образом, интегрирование системы линейных дифференци-
| а пы х уравнений в соответствии с формулой (7.10) сводится

ь сшенню системы линейных алгебраических уравнений, матри-
ц коэффициентов которой имеет трехдиагональную структуру,
л • Iому для ее решения удобно воспользоваться методом прогон-

| к эффективным с точки зрения быстродействия и занимаемой
I и 1 нти [96, 971.

величина zf определяет величину шага интегрирования, при
I кром сохраняется заданная точность решения. Для ее оценки
II (ложено соотношение

Ci =  const =  h  I XnilI 1/2;

{ J 2 ± I £ L ) <  ( M K l ) .

I ^ma* — максимальное по модулю собственное значение мат-
II цы, A; h — величина шага интегрирования. Однако при рас- 

1 <ь *“ многокомпонентной ректификации параметры z, будут раз
иться для отдельных фракций. Согласно принципу квази-

1 'Ционарностп переход от полной системы к нежесткой меньшей
I ''«(‘рности происходит скачками, каждый из которых харак- 

чзуется группой собственных значений Я(/ } (i =  1, 2, . . ., к;
1 , 2 , . . . ,  N),  среди которой на данный момент времени 

' кно определить

I '  max I =  шах
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За счет уменьшения | X,maT | прн заданной т о ч н о с т и  становится 
возможным увеличение h. Можно предположить, что величивц 
к  и | лт1Х | связаны обратной зависимостью, а их произвсдеяД 
постоянно на интервале интегрирования. Практическими рас<ю> 
тами показано [96, 97), что удовлетворительные результаты 
стигаются при сохранении z постоянным на основном учпст^ 
интегрирования. ,

Для определения величины z( в зависимости от точности р®. 
шения можно воспользоваться формулой

Zi =  h[(Lj + KijVj)/uj). (7.37jj)
Опыт показывает, что в конце начального интервала величина 
шага интегрирования стабилизируется и, следовательно, z а§ 
=  const.

Расчет потоков пара и жидкости. Определение потоков по 
высоте колонны производится решением системы уравнений теп
лового (7.363) — (7.3СГ)) и материального (7.357) — (7.359) ба
лансов итерационно от тарелки к тарелке по формулам

P \  =  Z/jv+i D\ (7.37И
9.v+iP.v (Н\  — Ajv+i) — Us+i^t^N+й

=  jT~Z7h I ~  hj) — Ljn (hj>x — lij) +  ufitht]; 
i  " )

f'j — £>j+i +  Pj-i •*“ Vfi
Q„ =  V0 (//„ -  Л„) -  (h1 -  />„) +  un()tli0,

где 6,/t — численная аппроксимация производной dhldt. Призна
ком окончания является равенство рассчитанной и заданной 
величины тепловой нагрузки на куб колонны с заданной точ- 
ностью.

При постоянстве потоков пара и жидкости по высоте колонии 
количество жидкости при заданном количестве пара определяете* 
как

L =  V • R/(R +  1). (7.37$
Схема расчета колонны периодической ректификации при о1" 

боре с постоянной флегмой и с постоянным составом дистнлЛЯЙ 
на основе рассмотренных алгоритмов приведена на рис. 7.ЗОЯ

Оптимальное управление периодической ректификацией. Э** 
задача определяется как получение необходимого количеств 
дистиллята за минимальное время при известных начальны* 
условиях и относится к проблеме о быстродействии, эффективЯ® 
решаемой с позиций принципа максимума. Основная трудноСЧ 
при этом состоит в многомерности задачи, заключающейся f  
том, что с ростом числа компонентов смеси растет и размерно©в 
сопряженной системы. Кроме того, жесткость системы дифф^ 
ренциальных уравнений приводит к необходимости выбора с0 4
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Риг. 7.:Ш. Алгоритм расчета периодическом ректификации при 
отборе дистиллята с постоянными составом и флегмой

" пильных методов решения, обеспечивающих быстродействие и
I шактность. При использовании в качестве управляющего воз- 
л дствия флегмового числа размерность задачи определения 
"‘"имального уравнения по принципу максимума равна М  =

Ш  2)(А — 1). Однако благодаря применению принципа ква- 
гационарности как метода решения системы дпфференциаль-

111 '1Х уравнений размерность задачи снижается до (А; — 1), что
II ’иоляет говорить о практической возможности расчета с учетом 
'  Рживающей способности (981.

Сопряженная система по принципу максимума имеет вид 
</ м
- ^ г = - У ! р ^ ’ * = 0 , 1 ......... м  (7-378)
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и функция Гамильтона

G (Z, P , R )  =  2  Pjh- (7 .Щ

где Z — обобщенная переменная U0, Х 0, X h X , +l; Р  — сопр» 
женная векторная функция; /  — прайме части уравнений (7 3671
(7.369). ^

Процедура решения состоит в том, чтобы оценить сопряжем, 
ную функцию Р  (/) в момент времени t и проинтегрировать сис
тему уравнений (7.367)—(7.369) и (7.378) по времени, выбирая 
на каждом шаге интегрирования флегмовое число таким образом 
чтобы выполнялось условие

G (Z, Р ,  Л, ,,т) =  n ах G (Z. Р ,  И), 
н

Решение задачи о быстродействии существенно упрощается 
при наличии аналитических выражений для сопряженных функ
ций. Применительно к бинарной ректификации при допущении 
постоянства удерживающей способности можно записать анали
тические выражения для вспомогательных функций Р (I), однако 
при переходе к многокомпонентным смесям целесообразнее вос
пользоваться численным приближением, имея в виду при этом, 

что задача в общем виде не может быть решена аналитически. 
Поэтому процедура расчета оптимального управления на основном 
интервале для каждой целевой функции сведена к определению 
начального значения /* (I) и интегрированию системы уравнений 
(7.367), (7.371) и (7.378).

Исходя из физических представлений о процессе можно при
нять, что оптимальный режим работы колонны должен на- 
чинаться с режима полного орошения (П =  оо), так как колонна 
в  начальный период должна в ы й т и  на режим отбора проду*та 
заданного качества. Отсюда длительность режима полного оро
шения не меньше величины начального интервала. Поскольку 
начальный интервал составляет небольшую часть времени разде
ления, го такое предположение может лишь незначительно ув^ 
личнть общее время разделения. Таким образом, о п т и м а л ь н о е  

управление на начальном интервале можно определить без ЯВ" 
пользования принципа максимума.

На основном интервале могут быть участки быстрого и3** 
нения концентраций, для которых принцип к в а з и с т а ц и о н а р н о с т  
н е  выполняется. Обычно это участки отбора ц е л е в ы х  и пР 
жуточных фракций. После отбора последней фракции н е о б х о Д И  
осуществить слив содержимого колонны при низком ф л е г м о в  
числе. Расположение таких участков можно определить зараЯ • 

Для снижения объема вычислений расчет оптимального уяр*5 
ления на основном интервале ведется по полной системе УРа® Д  
ний (7.357), (7.360) -  (7.362), (7.378), г д е  сопряженная систем
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Рис. 7.31. Алгоритм расчета оптимального управления с учетом 
удерживающей способности

* >78) определена для уравнений (7.367) и (7.368). Проверка
I "олнения принципа квазистацнонарностн не производится, а
II заранее известных участках быстрого изменения концентраций
I чвты ведутся при Л  =» const без использования принципа 
Х| К| имума. Так как доля таких участков невелика, то ухудше-
II характеристик процесса будет незначительным. При полном 

>ре наиболее летучих компонентов размерность системы умень- 
гея. Алгоритм расчета оптимального управления приведен

^ рис. 7.31. Практическими расчетами было показано, что га- 
j 'ьтониан является унимодальной функцией флегмового числа, 

'ому для поиска экстремума на шаге интегрирования исполь-



Рис. 7.32. Изменение концентрации и дефлегматоре 
и флегмового числа прн расчете колонны с учетом 
удержигающен способности

зонам алгоритм локального поиска с использованием чисел Фи
боначчи.

На рис. 7.32 приведены результаты расчета колонны периоди
ческой ректификации прн разделении бинарной смеси состава
0,4 и 0,6 с коэффициентами относительной летучести 2,25 и 1. 
Начальная загрузка колонны 130 кмоль, паровой поток 75 кмоль/ч, 
число тарелок — 6. Требования к качеству верхнего продукта
0,8 и 0,85 соответственно. При ведении процесса в режиме опти
мального изменения флегмового числа длительность его сокра
щается с 4,3 до 3,1 ч.

Оптимальное проектирование. Задача проектирования фор
мулируется ' как задача многокритериальной оптимизации. При 
этом в качестве варьируемых параметров используются: число 
ступеней разделения; флегмовые числа при отборе отдельных 
фракций (отбор с постоянной флегмой); начальные значения  
сопряженных переменных в задаче оптимального у п р а в л ен и я . 
В качестве критериев используются такие характеристики про
цесса, как степень извлечения по каждому компоненту; качество 
продуктов разделения (обычно задано); производительность по 
целевым фракциям; экономические характеристики (п р и в еден 
ные затраты). Так как критерии противоречивы, то реш ение  
находится из набора решений на компромиссной ги п ер п л оск ост и , 
а выбор наилучшего производится в диалоговом режиме, реали
зующем систематический просмотр пространства п ар ам етр ов  (ЛП*- 
поиск 199, 100]).
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Проектирование с использованием нескольких критериев обыч- 
носит характер эвристического итерационного поиска: про- 

шровщик, рассматривая различные проекты, оценивает ре- 
льтаты, уточняет постановку задачи и т. д. При этом нередко 
п я ются взгляды на значимость отдельных критериев, ограни- 

i и ИЙ.
Решению задачи проектирования предшествует формирование 

, которого подмножества D точек A t пространства параметров 
I удовлетворяющих ограничениям

а? < « « < « ? * ,  i  =  l , 2 .........к,  • (/.380)
рактеризующим пределы изменения параметров процесса и

з даваемых обычно пользователем; функциональным ограничениям

/ =  1 , 2 , . . . ,  л, (7.331)

накладываемым на параметры процесса и являющимся некоторыми 
ккциямн параметров; ограничениям, накладываемым крнтерпя- 

vii оптимальности:

Ф ? < Ф ,(А ), / =  1 ,2 ...........  (7.382)

] in подмножество D ,  определяющее область допустимых ре
шении, непусто, то решение задачи проектирования существует. 

На первом этапе проектирования последовательно выбира- 
я N  точек, равномерно расположенных в пространстве П, 

д I я каждой из которых проводится расчет и проверяются функ- 
| опальные ограничения. Прн этом отдельные функциональные 

раничения могут формироваться на основе анализа результа-
II расчета. Для каждой из точек, включенных в пространство,

1 'мисляются значения критериев и составляются таблицы исны- 
шй, в которых значения ФДЛ) , . . . ,  Фч (А)  располагаются 

1 ю рядке возрастания (убывания) и указаны номера соответствую-
111 их пробных точек.

Па основании этих данных пользователь может назначить 
1 раннчение для каждого критерия Ф^, но таким образом, чтобы 
' (множество D не оказалось пустым. Если окажется (в резуль- 

'е последующей проверки), что I) пусто, то необходимо либо 
ребовать уступок на величины Ф ,, либо увеличить количество 

1 'оных точек и провести последующие испытания с большим 
' |>смом данных. На последующем этапе можно попытаться 
N 'Учщить решение за счет ослабления каких-либо ограничений 
' тем оценки соответствующих ресурсов. Нетрудно заметить, что 

чал стратегия оптимального проектирования эффективна лишь 
1 i111 наличии диалога между пользователем и пакетом программ. 

Структура пакета программ. Модули пакета программ для 
'н>та н проектирования периодической ректификации по функ- 

‘"•нальному назначению разделены на отдельные группы
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(блоки), а именно:
„  .  Объем занимаемой
Имя блока памяти, кбайт

У нрапление ходом расчетов 20
Моделирование 80
Оптимальное проектирование 20
И вод и обработка исходной инфор 40
мации
Нывод информации 20

При моделировании допускается различное математически 
описание отдельных явлений процесса. Например, расчет фазо
вого равновесия по коэффициентам относительной летучести 
пли с учетом неидеальности жидкой и паровой фаз, расчет но 
теоретическим тарелкам или с учетом кинетики массопередачи, 
с учетом или без учета удерживающей способности колонны 
и т. д. Формирование конкретного пакета программ производится 
средствами ОС/ЕС на этапе редактирования. Диалоговый режим 
поддерживается системой разделения времени на основе языка 
директив.

7.4.2. Расчет технологических схем разделения 
многокомпонентных смесей

Одним из подходов к созданию математических моделей, универ
сальных по классам аппаратов (ректификация, абсорбция, 
экстракция, азеотролно-экстрактивная ректификация), являет
ся метод декомпозиции, заключающийся в представлении общей 
модели как совокупности элементарных частей (88, 101). Де
композиция технологической схемы, включающей различные 
массообменные аппараты, состоит в разделении ее на массообмен
ные секции и вспомогательное оборудование и выделении из об
щей системы уравнений математического описания отдельных 
частей, соответствующих этим секциям с учетом взаим освязей  
между ними. Под массообменной секцией поним ается физическая 
последовательность отдельных массообменных элементов, взаи
мосвязанных друг с другом и не имеющих промежуточных вхо
дов и выходов массы и тепла — все входы и выходы сосредоточены  
на ее концах. При таком определении количество секций з а в и с и т  
от количества и расположения вводов питания и боковых отборов 
потоков, а различия между ними заключаются, во-первых'| 
в моделях фазового равновесия и массопередачи на ступенях р*3' 
деления и, во-вторых, в подсоединяемом к секциях! вспомогатель-1  
ном оборудовании: для ректификационных колонн это кинятиль 
ник и дефлегматор, для экстракционных колонн — д е к а н т а т о р ь 1 
и т. д.

Разнородность массообменных секций, обусловленная Pfl3'  
личием моделей фазового равновесия и массопередачи на ступенях*
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I ко поддается формализации: входом любой модели ступени 
I яется вектор составов одной фазы, а выходом — вектор соста- 

другой фазы
Г  =  F (X , Р ) ,  (7. 383)

(> / '  — вектор параметров модели. В том случае, когда на сту
пи разделения взаимодействуют несколько фаз (например, 

>и фазы при разделении системы с расслаиванием), то их можно 
.ъединить в две группы, например, но агрегатному состоянию

Г £  Г I' 1

I ,  П  Т  f

Рис. 7.33. Нумерация потоков в типовых элементах схемы 
а — млегообменная секция; б — кипятильник; « — дефлггыатор; г — декантатор; 
в — смеситель

а мод X  и Y  подразумевать не составы фаз, а брутто-составы
I их групп.

Следовательно, любую технологическую схему разделения 
»жно описать, имея в распоряжении набор типовых элементов, 
к.иочающий модели ступени разделения, секций и вспомогатель
н о  оборудования (табл. 7.8). Если же на ступени разделения 
уществляется подвод или отбор тепла, то элемент «массооб- 

('нмая секция» вырождается в одну ступень разделения в соответ- 
| нпи с определением секции. Математическим описанием будет 

писание всех входящих в схему элементов.
Язык описании технологической схемы. Для описания тополо- 

ни схемы используется уплотненная матрица связей / ,  состоя
щая из двух строк и N t столбцов, где N j  — количество про- 
н'жуточных, соединяющих элементы, связей. Связанными явля- 
"тся потоки с номерами I tJ и I 2j, причем всегда соблюдается 
Условна I i j  • <  1 ц -  Нумерация потоков производится в порядке 
" (растения номеров элементов схемы разделения, а для каждого 
к мента — в фиксированном порядке: сначала все входные 

"•то к и , а затем все выходные (рис. 7.33). Такой порядок нумера
ции определяется матрицей входов-выходов D,  имеющей две 

ф о к и  и А/ столбцов, где М  — количество различных типов 
’ "“ментов в схеме. Элемент матрицы Г>х1 равен суммарному ко- 
'ичеству входных и выходных потоков в технологическом элемен- 
1(1 / го тина, a D2j — количеству входных потоков этого же эле
мента.



Таблица 7.8

Схема элемента

1. Массообменная 
секция

j  Уг+f'fsH

f l 'X r  i l \fVysH
S

FV’t  T \sL.x,

У„91 Ь „ х ,

2. Кнпитилышк

vj \  ц *

\ W . X w  

3. Дефлегматор

Уравнения материального Галанса Уравнения теплового Галанса

 ̂' Ufj +  Vil/ij +  —
— (А +  SL) Xij =  0;

(/ =  17*)
V iV ij +  L l+1* u i ,  j  -  »"i+iVi+i,  ,• -  L i* U  =  0; 

(i =  2, « — 1; / = 17*)
FxFj + £ ,+1*,+1 j +  УгУв} — Lftfj —

- ( ^ + ^ u = o ;
O' -  1. *)

Lj-y—Fyy—и,хи, =  0 (/ =  !,*)

l ’i/J — L x i  — D j d ~  0 (/ -  1, A)

^ * H f  +  I i ^ i  +  — I гН г — S L )  hi =  0;

I tHi — ^(+1*i+1 — 1^+1Я,+1 — Lj/jj =  0
(i =  2 7 Г Г Т );

F LhF +  ^»+Л+1 +  « — —
- ( S V  +  V ^ ) H M  = 0

L h  -  V H  -  W h w  =  0

V H  —  Lh<— D h p  — 0

■4a»
03

■go\
5
S
=

<f

39

He
»a

I
s
=II■aо

Таблшга 7.8 (окончание) --a

a43=
2
1
S
4
-H
2ssH

4X
s

a
2»»3
3a
n
>
Я

Схема элемента Уравнении материального Галанса Уравнения теплового Баланса

4. Д екантатор

j V i f

5. Смеситель 

L,.x , \  \ t z .xz

X j

L i j  — R x Hj — E xe}  = 0  ( /  =  1, it)

LiX \ j  -j- L ^ x t j  — L 3x 3j — 0 (/ — 1, k)

L h  — HhR —  E h K =  0

L\hi 4* L%hi — L3I13 — 0
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Рис. 7.34. Технологическим схема разде, 
трехкомпоиеитнон смеси (числитель
ковыи номер элемента; знаменатель
элемента; остальные числа — метки iiotq»

Кроме матриц I) и / ,  для нола0г 
описания технологической схеми 
пользуется матрица Е,  имеющая твц 
строки и N e столбцов, где N  j? — общ' 
количество элементов в схеме. Е , г Л ,  
рактеризует тип элемента схемы (/ 1 
секция. 2 — кипятильник и т. J \ .  
E t j — задает количество ступеней раз 
деления в j -м элементе схемы; Ег 
фиксирует номер унифпцированноп 
блока расчета фазового равновесии 
(например, 1 — жидкость—жидкость
2 — жидкость—жидкость—пар и т.д.) 

Д ля облегчения формирования матриц связей входов—выхо
дов и элементов используется специальный язык описания и соот 
ветствующий транслятор. В основе языка описаний (НО) исполь 
зуется синтаксис языка макроассемблер 

[метка] код оператора [операнды], 
где квадратные скобки указывают на необязательность элемента 

В ЯО отдельным частям операторов придан следующий смысл 
метка служит только для именования оператора; код оператор, 
задает тип отдельного элемента схемы, например: S E C T IO N  — 
секция, BOILER — кипятильник и т. д. ; операнды являются 
ключевыми, т. е. записываются в виде

символ значение

и служат для помечания потоков, относящихся к элементу, за 
данному кодом оператора. Метки потоков произвольны и служ 'а1 
для формирования матрицы связей — два связанных между ®°' 
бой потока должны быть помечены одной и той же м еткой .

Кроме указанных, ЯО содержит три оператора, в ы п о л н я ю  
щихЦсервнсные функции: оператор комментария, оператор пр® 
верки корректности описания и оператор конца описания.
ратор проверки корректности описания задает количество

One
вхоД

ных и (или) выходных потоков в схеме. Это число может
-ЦЗ1'

>If
сравнено с величиной, подсчитанной автоматически после анаЛ*5.
операторов описания. Ксякретные форматы о п е р а т о р о в  
привечены в табл. 7.9. (

В качестве примера ниже представлен порядок задания исх®* 
ной информации для схемы на рис. 7.34-



Таблица 7.9

. [ART
.OILER XIN =  25, YOUT =  20, XOUT -  5 
KCTION VIN =  20, XOUT =  25, XIN =  30,

YOUT =  50, XF =  25 
SECTION XOUT =  30, YIN =  50, XIN =  50, YOUT =  70 

KCTION XOUT =  50, YIN =  60, XIN =  70,
YOUT =  80, YF =  90, XS =  100 

iKFLEG YIN «= 80, XOUT =  70, XD =  10 
ACTION XIN =  100, YOUT =  90, YIN =  200, XOUT =  210 

liOILER YOUT =  200, XIN =  210, XOUT =  400 
KND
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:» u MOHf схемы
Код
оператора Операнд

■ M  1 YOUT 
1

III >ILKR X IN  =  n , X O U T  =  JV, Y O U T  =  n

- r — 1
\X O U T

J "
d e k l e g Y IN  =  /i, X D  =  n , X O U T  =  n

X 0 U T \  I  YIN 

XINi * YOUT 

\\*mr 
\XIN

SE C T IO N X IN  — n ,  Y IN  =  n , X O U T  =  n
Y O U T  a n [ ,  XK =  n ] [, Y F =  n]

D E C A N T

[X S  — n] [ ,  YS =  n]

X IN  =  n , X R  =  n ,  X E  =  n

* * {  \X E

M IX E R X IN  =  n ,  X IN I  =  n ,  X O U T  =  n
XM \  \XIN1 

\xour
C H E C K IN P U T  — m [, o u tp u t =  I]
E N D
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Математическое описание и алгоритм решения системы 
нении баланса. 15 качестве математического описания э л е н е м  
схемы используются уравнения баланса (табл. 7.9), записан^? 
для нестационарных условий

d r . .  ■
Uj j j — =  MijBX Л / ^ вых. i  =  1, 2 , .  . ., s, / =  1, 2 , . .  ., к] I

(7.384,
d L i _ Г

— С ^ в ы х . ( i Ж

где M  и Q — входные и выходные материальные и т е п л о м  
потоки.

В связи с тем, что при расчете стационарных режимов рабогь  
технологических схем точное решение динамической моделд 
не является необходимым, целесообразно при интегрирован !  
системы дифференциальных уравнений использовать различи^ 
временпые шаги интегрирования для каждой перемены, что 
в случае применения метода Эйлера запишется как

*<?+1) =  ( М \у п  -  М \? ш х ) ,  (7 .386)
“ i

где фактор релаксации =  Atlui определяется в соответсфшш 
с формулами (7.292), (7.293).

Релаксационный алгоритм расчета технологической схецр 
с учетом декомпозированного представления последней состоит 
следующих этапов.

1. Рассчитываются новые значения концентраций на i-й c s  
пени разделения по формуле (7.386).

2. Если новое значение не имеет физического смысла ( 0 ^  х
то следует уменьшить шаг интегрирования или увеличив 
оценку удерживающей способности, что достигается путем пер# 
счета величины g\j  в формуле (7.292)

_<п)__у  д/(я)
gij  —  .Z, "•  i I вых1

I j j j

3. Проводится нормировка концентраций -г^
4. Определяется состав другой фазы по уравнению (7 .38Я
5. Пункты 1—4 повторяются для всех ступеней секц*? 

(* =  1,2,...).
6. Производится пересылка состояний выходных потоКО* 

рассчитанной секции в связанные с ними входные потоки дрУ^И 
элементов схемы.

7. Переход к расчету следующего элемента схемы с п. 1. I
8. Если просмотрены все элементы схемы, то проверяется усЛЩ 

вие на выполнение балансовых соотношений схемы в цело»*, 
иначе расчеты повторяются сначала.
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Коли балансовые соотношения иыполняютсн с заданной 
,стью, то проверяется условие стационарности решения

, к ,  (7.387)x i j 4 Г >1М") < е ,  i =  l , 2 ........ s, / = 1 , 2 ,

gn itcex элементов схемы. При невыполнении этого условия 
ты повторяются.

я  I досмотренный алгоритм может быть использован для решения 
L  ми уравнений математического описания технологической 
Г  I,, с целью оптимизации разделительной способности. Нанри- 
К,,| для ректификационной колонны при известных числе таре- 
1( и месте ввода питания количество продукта зависит от флег-
1,, го числа. Поэтому для определения значения /?. при котором 

чиается заданное качество продукта С, необходимо решить 
j, пение C(R) =  С.

; общем случае при расчете комплекса колонн задача нахожде- 
и величин управляющих переменных сводится к решению 

си м м  нелинейных уравнении вида

1 (^р ^2' * ' ’’ --Cj,

2 1’ ■ • ■ I Н/) —— Cj,

с, (и,, и ,........ и,) — с„

(7.388)

гл — управляющий поток. Решение системы (7.388) проводи- 
н безградиентным методом в диалоговом режиме.

1нформационнос обеспечение. Для работы алгоритмов пакета 
ч I грамм расчета технологических схем разделения многоком
понентных смесей необходимы следующие классы исходной ин- 
Ф мации: физико-химические свойства чистых компонентов 
Д расчета характеристик потоков (состава и энтальпии) и реше- 
•'» модельной системы уравнений ступени разделения (7.383):
11 * метры уравнений для расчета фазового равновесия (урав-
II че Вильсона (4.23) и уравнение I1PTJI (4.24)).

Кроме того, для обеспечения надежности и достоверности
•'1 данных данных необходимой является следующая информа-
III i: соотношения для проверки термодинамической совмести- 
V| 1 ги равновесных данных; значения погрешностей для всех 
1 них; области определения экспериментальных данных по 
' пературе и давлению и параметров моделей; ссылки на

" ратурные источники данных.
Состав и формулы для расчета недостающих параметров, онре- 

J енных как базовые при моделировании массообменных нро- 
" 'он, были приведены в табл. 5.2.

Для идентификации чистых веществ необходимо наряду со 
(̂ ' Истцами хранить и их названия. При этом проблема состоит в 

что для их именования принято несколько номенклатурных
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систем помимо общепринятых названии и химических фору»!. 
При формировании баз данных принято для каждого компонец*. 
использовать до трех названий.

Физико-химические свойства многокомпонентных смесей, 8а 
висящие от температуры, давления, состава, и параметры бин^ 
ного взаимодействия компонентов обладают той характерной 
бенностыо, что их количество прн небольшом увеличении чивд 
чистых компонентов быстро возрастает до больших объ |В ^  
Вследствие этого для хранения таких данных необходимо вцХ. 
рать формы, позволяющие получить характеристики проият Д  
ной .многокомпонентной смеси из составляющих для смесей вЛ. 
можно меньшей размерности, обладающей большей степень» 
общности. Исходя из этого принято нецелесообразным хряя А  
физико-химические свойства многокомпонентных смесей, а рас
считывать их с достаточной степенью точности по известным 
.методикам на основе свойств чистых компонентов. Что касается 
параметров равновесия в бинарных системах, то для каждой 
пары компонентов хранятся только коэффициенты (два или твв 
в зависимости от модели описания неидеальности жидкой фазы). 
Тем неменёе разнообразие моделей описания фазового равновесия 
и их полуэмпирический характер часто не позволяют остановиться 
на какой-либо одной модели, вследствие чего наряду с коэф<^- 
циентами предусмотрено хранение и экспериментальных таблич
ных данных по фазовому равновесию в бинарных смесях в спе
циальной базе на внешнем носителе типа магнитной лентв.

Ранее отмечалось (см. гл. 5), что физико-химические свойства 
чистых веществ делятся на две группы: свойства — констанш 
и свойства, зависящие от температуры и давления. При допущ еиЯ 
что все переменные свойства определяются для стандартного дав
ления (например, атмосферного), определяющим ф актор ом  становит
ся температура. Если обозначить одинарной стрелкой отношен» 
«один к одному», а двойной — «один ко многим», то эту структуру 
можно отобразить следующим образом:

Свойство-константа определяется названием и значением, ДЛ* 
оценки точности существенна его погрешность, а для достоверно*  
сти — ссылка на литературный источник. Погрешность, в сво* 
очередь, определяется типом (абсолютная или относительная) и зяа* 
чением. Тогда информационные связи между отдельными элем ев 
тами предметной области можно определить как



Глава 7. Прикладное математическое обеспечение САПР 407

Свойство, зависящее от температуры, описывается названием 
1( коэффициентами аппроксимирующей зависимости. Так же как 
, для свойства — константы, существенными являются погреш- 
лпсть и ссылка на литературный источник. Кроме того, аппрокси- 
у щия характеризуется интервалом температур, на котором она
I Потает:

свою очередь, интервал определения аппроксимации представ- 
иет собой нижнюю и верхнюю границы температурного интервала.

Каждая бинарная смесь описывается двумя видами информа- 
!И1 — экспериментальными данными по фазовому равновесию и 
раметрами моделей:

кспорименталыше данные по фазовому равновесию определяют- 
>1 типом данных (X  — Y  — Р — Т; X  — Y  — Т, Р и т. д.) н набо- 
м векторов состояний бинарной смеси; для повышения надеж- 

’Сти данных также необходима ссылка на литературный источник 
погрешность данных:
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Модель фазового равновесии характеризуется названием, 
рое одновременно может определять и тип фазового равновес» 
вектором параметров модели, набором погрешностей и и н т в £ ’ 
лов определения для каждого параметра состояния системы и ссц! 
кой на литературный источник:

На верхнем уровне структуры информационной моделн чистое 
вещество, бинарная смесь и название вещества относятся между 
собой следующим образом: одному названию соответствует одно 
вещество, одному веществу соответствует несколько пазваний, па
ре названий разных веществ соответствует одна бинарная смесь, 
одной бинарной смеси может соответствовать несколько пар на
званий:

На знание вещества

Чистое вещ ество Ь ин арн ая  смесь

Во всех фрагментах тип «Литературный источник» является 
одним и тем же типом данных и поэтому должен быть выделен из 
всех содержащих его фрагментов. Результирующая с т р у к т у р а  
информационной модели предметной области изображена на 
рис. 7.35.

Для полноты описания информационной модели необходимо 
определит!, отображение элементов структуры на память ЭВМ, т. в. 
указать тип каждого данного, при этом собственным типом могут 
обладать только конечные (висячие) вершины графа стр у к т у р ы - 
При анализе таких верпшн можно установить, что они д е л я т с я  я* 
две группы: качественные, например названия, и количественной 
например значение, свойства. Качественную информацию, вЫра" 
жаемую словами или символами, целесообразно хранить в символ*' 
ном виде; количественную — в числовом внутреннем предст®11'  
леи и и. Длина символьного представления качественной инфОг 
мацин определяется, во-первых, из соображений экономии na*J\. 
тн ЭВМ и, во вторых, из соображений максимальной полно*** 
хранимой информации. Так, дли литературного источника оТВ* 
дитси 120 байт, названии вещества — 50 байт, названия 
ства — константы — 3 байта и т. д. Длина числового предс**4
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ления количественной информации обычно определяется тиц». 
конкретной ЭВМ. Для ЕС ЭВМ — слово или двойное слово. I  *

Аппроксимация свойств-зависимостей производилась полино 
мами не выше четвертой степени, за исключением давления пара 
чистого компонента, плотности пара и вязкости жидкости, для ц0 
торых использовалось уравнение Рейделя

у =  ехр (Л, -f  A tIT  +  А 3Т +  И41п7’).

О б р а б о т к а  д а н н ы х  п о  п а р о ж и д к о с т н о ,  
м у  р а в н о в е с и ю .  Расчет парожидкостного равновесия вклю
чает в себя две взаимосвязанные задачи: определение составов 
фаз по известным параметрам модели (прямая задача) и опреде 
ление параметров модели по экспериментальным равновесным 
данным (обратная задача). Кроме того, к алгоритмам обработки 
равновесных данных следует отнести методики предварительно
го контроля равновесных данных, в частности алгоритмы провер
ки термодинамической совместимости.

Решение прямой задачи расчета равновесия состоит в пояске 
корня уравнения (4.22), записанного в виде

к 3
f ( T ) =  2  Yi*iPl - Р  =  0 (7.:«9|)

«=1

при условии, что паровая фаза идеальная. Уравнение (7.389а) силь
но нелинейное, поэтому при решении его обычными методами (на
пример, секущих, деления отрезка пополам, касательных, Нью
тона) требуется большое число итераций. Однако если последнее 
представить в виде

к jf
Ф (Г)  =  In ( 2  YiXiPl) -  In Р  =  0, (7.389$)

i= l

то число итерации снижается но одной-двух независимо о т  н ач ал ь  
ного приближения и расчет ускоряется в 3—4 раза. Это объясни' 
ется тем, что после логарифмирования уравнение (7.389а) стано
вится практически линейным.

Расчетные формулы для решения уравнения (7.3896) метод0*1 
Ньютона прн выражении коэффициентов активности по уравнени" 
HPTJI имеют вид

TMi+D =  Т ‘ — Ф (Г) dT/d4> (Т)\

к к - |
^ Ф (T)/dT =  \ I T ^ y ix iPfi ' ^ x iP\yi ( - A itIT  +  A i3T -h 

i  i
к ' Я  Ж

+  A u) +  (OjiTji ( (ч>п л i — pj) — (л( -f- pj) j  + 1
j i -miSm
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+  ° il ( Ti> +  < £  a'jT,i ( (ф'> ПJ ~  f’>) ~

I  — ^ < " /  +  P ; > ) ) + ( ’ « - - ^ ) - ^ < W - P , > ) ) }

i ij =  Cij/RT', cH =  0; ф1; =  сцут0 ; =  exp (— «р„); 
v if

i =  GijXi', n i =  2'|Oli; р{ =  2*|ОлФ^; «<>= cty;
< j

к

(адача определения параметров уравнений Вильсона и HPTJI 
р, ются путем минимизации критериев рассогласования экспе
рт ментальных и расчетных данных вида

к
К 1 ~  S l ^ i a K c a  Hi расч | ® i /^ i{

к

> =  | 1 гаксп Т i расч | w i/^>
‘ \
К

1 ~  5 1  ( | Y iisK cu  Ylipac4 | +  | Уг1эисп 7 г»расч  | ) Щ /к ',I
/ , =  а^ \  +  atFt  +  a3F3,

Л «о — весовые коэффициенты.
|>ибор нескольких критериев объясняется тем, что, во-первых, 

в< епшость определения различных составляющих вектора со- 
:| ння системы принципиально различна, а во-вторых, экспе- 
И| птальные данные могут быть различными по полноте.

функции критерия имеют сложный мультимодально-овраж-
II характер. Исследования изолиний критериев для ряда бинар- 
1ь систем позволили сделать следующие выводы: чем ниже ка- 
1е »о экспериментальных данных, т. е. чем больше погрешность 
1 '1>пмента и чем меньше число точек, тем сложнее вид целевой 
'•'"■'Цин; практически во всех случаях целевые функции имеют 
^  " выраженный овражный характер; минимумы критериев в 
" м случае не совпадают. Минимизация целевой функции проиа- 
‘ ‘ТСя но двухуровневому алгоритму. На первом уровне исполь- 
 ̂ и самообучающийся информационно-статистический метод, а на 
, — алгоритм случайных направлений с обратным шагом. 
( ХоД от одного уровня на другой производится в диалоговом

чм е, что позволяет более гибко управлять процессом расчета.
0 1и"раммная реализация. Разработанные алгоритмы реали- 
J('( “ь< на языках программирования ИЛ-1, фортран-IV и ассем- 

' Лия ЭВМ типа ЕС и СМ в виде комплекса программ «Расчет



Рис. 7.36. Общан структура программного комплекса «Расчет 
гетерогенных систем разделения»

гетерогенных систем разделения». Общая структура пакета при
ведена на рис. 7.36.

Однопроходный транслятор с языка описания топологии (ЯО) 
позволяет в автоматическом режиме сформировать матриц}’ 
связи элементов технологической схемы, по которой производит
ся сборка рабочей программы. Для его работы необходим объем 
оперативной памяти 70 Кбайт, скорость трансляции около 10 опе
раторов в минуту.

Организующая программа управляет процессом моделирова
ния и выполняет следующие функции: ввод оттранслированной) 
описания технологической схемы; сборку рабочей програм м ы » 
модулей соответствующих библиотек; ввод физико-химическр 
свойств смеси из банка физико-химических данных и реж им а» 
параметров рассматриваемой схемы; проверку правильности за
дания исходной информации и расчет начального приближен® 
по расходам потоков, их составам и профилям температур в си
стеме разделения с помощью мини-моделей элементов; ингегрнро®*" 
нне системы дифференциальных уравнений с использованием моДУ' 
лей релаксации и модулей библиотек элементов схемы; opl*' 
низацию прерываний для оперативного вмешательства в проЦв®® 
расчета.

Сборка рабочей программы производится следующим образе*- 
Ко время работы транслятора определяется, какие элемента с01 
ставляют систему разделения, и список соответствующих модел®1’
передается управляющей программе. Кроме того, при з а п у с к е  У®' 
равляющей программы пользователь должен уточнить, какие 
дули из библиотеки модулей ступени разделения соответствия 
логическим номерам моделей ступеней разделения, приписав»**** 
к элементам рассчитываемой схемы. Сформированный в резуЯ»
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I i с итого список модулей обрабатывается макропроцессором по 
. идартному шаблону, в результате чего получается набор уп- 

П1 ЮЩИХ директив для редактора связей операционной системы, 
j горые описывают состав и структуру рабочей программы. За- 
г автоматически вызывается программа редактора связей, пос- 

; ,, чего управление передается собственно рабочей программе. 
Такой подход к сборке рабочей программы (генерации) обла- 
г рядом преимуществ. Во-первых, значительно сокращается объ- 

I j,v рабочей программы, в которую автоматически включаются только 
т, модули, которые действительно нужны для расчета конкретной 
г  гемы. И, во-вторых, возможно формирование типовых вычис- 
j (мьных последовательностей в зависимости от класса задач, 

библиотеки полных и мини-моделей элементов системы разде- 
пн имеют одинаковую структуру и содержат по одному модулю 

д каждого типа элемента. Различие между полными и мини- 
>к н'лями заключается в том, что полные предназначены для m o -  
д. и рования систем по точным математическим описаниям соот- 
и| гвующих элементов, а мини-модели включают в себя только 
уравнения общего материального баланса и предназначены для 
л нерки корректности задания исходной информации и для ав- 
т этического расчета начальных приближений.

На верхнем уровне иерархии программного комплекса «Рас- 
I ч гетерогенных схем разделения» программы оптимизации со-

< ляют систему уравнений (7.388), которая решается с помощью 
|а.поритмов библиотеки диалоговых программ.

Прерывапия процесса расчета для оперативного вмешательства 
I ii ьзователя предусмотрены на двух уровнях. На нижнем уровне 
I обработка прерываний позволяет в диалоговом режиме изменять 
|т< \ щие значения параметров модифицированного релаксацион-
111 > алгоритма (фактор релаксации, точность расчетов) с целью 
I >1 ‘фения сходимости. На верхнем уровне прерывания иснользу- 
I и  непосредственно при решении задачи оптимизации.

1 вязь прикладных программ с банком данных осуществляет- 
| <! по нескольким путям: через специальный пакет программ до- 
1 ( "а, если требуются данные, непосредственно хранящиеся в ба- 
I 1 через библиотеку подпрограмм расчета свойств смесей, если 
I 'I "уютси физико-химические свойства многокомпонентных сме- 
! 1 через библиотеку подпрограмм расчета парожидкостного рав-
1 11 ‘ « ия, если требуется решить прямую задачу расчета фазового 
1 " о в е с и я .  В любом случае пользователю нет необходимости в 
[ "‘чии способов физической организации баз данных.
I ‘ '• 1'ермоэкономическая оптимизация химических 

( производств
I Х| семенная тенденция создания агрегатов большой единичной
I , "Пости, разработки энергозамкнутых производств связана с 

""П'Нием в иерархическую структуру химических производств
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не только технологических, но и энерготехнических процессе! 
подсистем. Крупнотоннажные установки в промышленности щ 
ставляют собой, как правило, сложные энерготехнологичес» 
системы (ЭТС), имеющие целью производство химической прод 
цни и внутреннее воспроизводство энергии.

Для корректного решения задач создания энергосберега 
щих производств последнее время широко используется тер мед 
намический п о д х о д ,  позволяющий оценить качество энерго( 
сов. Наиболее перспективной основой дчя проведения такого 
лиза и оптимизации ЭТС является эксергетическая концепцц 
вытекающая из второго начала термодинамики.

Эксергия есть мера превратимости энергии системы в Л1  

вид организованной, т. е. не характеризующейся энтропией, эв 
гии (например, в электроэнергию, механическую работу). Она 
рактеризует работоспособность, техническую ценность энергии 
системы.

При анализе большинства энергетических и энерготехнологи
ческих процессов достаточно учесть физическую и химическую 
составляющие эксергии. Первая обусловлена разностью темпе
ратур и давлений, вторая — химических потенциалов потока t  
окружающей среды. Тогда мольная эксергия потока вещества оп
ределяется по выражению 1102)

Е  =  Н (Т , Р) -  //„ (Т0, Р0) -  Ги |S( T,  Р) -  S 0 ( Т Р 0)\ -

—  S  ( P i  —  P i o ) -  ( 7 - 3 9 0 )»=l

где Н, S, Е  — мольные энтальпия, энтропия и эксергия потока 
вещества; щ , — химический потенциал и мольная доля i-го ком
понента смеси; m  — число компонентов; индексом «о* помечены 
параметры, относящиеся к окружающей среде. Увеличение энтро
пии многокомпонентной смеси, обусловленное эффектом смешеи*Я 
компонентов, не входит в величину энтропии смеси (7.390), а у**' 
тывается химическими потенциалами.

Особый интерес прн расчете широко распространенныхj теп- 
ловых процессов представляет выражение эксергии т е п л о в о й  
потока

E q — | )  т .  d Q  =  Q T '  =  Q ------------ f
Т — То

где т„ — эксергетическая температурная функция, равная 
цикла Карно между температурой потока Т  и температуро(^^И 
ружающей среды Та\ х'е — среднее значение в интервале от 
До Тг. ^

Особый интерес представляет термоэкономический анализ X 
ческого производства, основанный на тесной связи эксергетичйО Ь
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шнмостных показателен 1103]. Принципы термоэкономнки от- 
", на ют широкие возможности для декомпозиционного анализа 
’ тимизации ЭТС, учитывающих не только термодинамическое со- 
J|( щенство процесса, но и капитальные и другие неэнергетичес- 
ь затраты. Термоэкономнческая оптимизация позволяет решить 

не вопросы проектирования сложных ЭТС, как: определение 
, цмального компромисса между термодинамической эффектив- 
, п.ю процесса и величиной неэнергетических аатрат на его осу- 

,и гвление.
Гермоэкономическая оптимизация ЭТС обычно имеет целью ми- 

„ нзацию приведенных затрат на единицу эксергии продуктовых 
ж ов. Существующие методики, как правило, основаны на 
шфикациях общего критерия оптимальности функциониро- 
ня ЭТС [104]:

Н =  min Си =  min { |Ъ(ЛЕЧ +  2  З Г Ч / S  Е ”}, (7.392)
i I: I

;i С", Ci — стоимость единицы эксергии продукции и i-ro сырь- 
н го потока эксергии; £ “, £? — годовой выпуск l-й продукции 

и отребление i-ro материального нлн энергетического сырьево- 
Г' потока в единицах эксергии; 3"эн — годовая величина неэнер- 
п пческих затрат (отчисления с капитальных вложений, посто- 
я ая часть эксплуатационных затрат) А-го элемента системы.

И з выражения (7.392) можно получить конкретный вид крите- 
рия оптимальности в зависимости от назначения рассматри- 
и мой системы и специфических условий ее работы, т. е. ЭТС, 
ь абатывающая один продукт:

//, =  min { [ S C i tf  +  2 3 Г ] / ^ п }  ; (7.393)

: 1 ■, производящая один продукт заданного качества:

иг =  min {15!ЯЕЧ +  5 ’. З П /С „ } , (7.394)
i  к

I f'n — производительность системы по выпуску продукта; ЭТС, 
абатывающая один продукт заданного качества с фиксирован-

II •' производительностью:

/{, =  min [53 С\Е\  +  У, 3"эн] . (7.395)
i  к

' -ледует отметить, что критерий (7.392) основан на предположе- 
У 1 о близкой стоимости единицы эксергии продуктов комплексной 
' когда затраты системы распределяются пропорционально вы- 
( 1 >чой эксергии продуктов. Если же условия получения продуктов 

№ственно различаются (например, прн отводе одного из про- 
’ г°в в начале, а другого — в конце энерготехнологической 

к и), то критерий вида (7.392) не отражает истинной эффек
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тивности комплексной ЭТС. Оптимизация с критерием (7.392) 
водит к смещепной оценке оптимума: соотношение выпускав; 
продукции изменяется в сторону увеличения выпуска продукт* % 
более «дешевой» эксергней.

В общем случае, для определения удельных показателей ком
плексной ЭТС 11051 и формулирования термоэкономических кр*[ 
терпев оптимальности 11061 следует использовать приведенную эк. 
сергетическую производительность, учитывающую термоэконо. 
мическую неравноценность условий получения базового и про. 
чих продуктов:

где s — индекс базового продукта; Р  — общее число продуктов; 
С„ Ct — стоимость единицы эксергии базового и прочих продук
тов.

Для определения с т о и м о с т и  единицы эксергии продуктов удоб
но использовать методику, основанную на построении топологи
ческих моделей (сигнальные графы) процессов преобразования 
эксергии в ЭТС и распределения затрат по потокам эксергии 11061.

Термоэкономический критерий оптимальности комплексной 
ЭТС, предназначенной для выпуска нескольких продуктов с раз
ными термоэкономическими условиями получения, в общем 
виде запишется следующим образом:

Критерий (7.397) следует применять при решении задач опти
мального проектирования, критерии (7.393) — (7.395) соответст
вуют наиболее распространенным задачам оптимизации действую
щих производств.

Широкому внедрению эксергетической концепции и принци
пов термоэкономики в инженерную и проектную практику пре
пятствуют известные вычислительные трудности, связанные с рас
четом эксергии. Для их преодоления необходима разработка 
развитого проблемно-ориентированного математического и прог
раммного обеспечения.

Пакеты прикладных программ, ориентированные на модел*" 
рованне и оптимизацию ЭТС, должны включать программное обес
печение для расчета эксергии нендеальных многокомпонентШ **  
смесей, находящихся в различных фазовых состояниях. Так ка* 
при заданных параметрах окружающей среды эксергия поток* 
вещества является функцией его состояния, программные моЯГ 
ли для расчета эксергии удобно включить в состав поденсте***' 
«Физико-химические свойства смесей», предназначенной для Pa t  
чета волюметрических, термодинамических и rp a n c n o p t ||^  
свойств смесей.

(7.396)

Я  =  min {([$С1Е1 +  S  З Г )/<?,. •i к
(7.397)
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Машинно-ориентированная методика расчета эксергии долж- 
t удовлетворять ряду требовании: обеспечить высокую точность 

чета; учитывать неидеальность смесей; иметь единую форму для 
, , покомпонентных смесей, находящихся в различных фазовых
, ТОЯНИЯХ.

11 наибольшей степени этим требованиям удовлетворяет мето- 
ка, базирующаяся на фундаментальном определении эксергии

j i»2l:
,  ( X ,  Т, Р) =  Н ( Х ,  Т, Р) -  Н (Л'о, То, Р 0) -  Т015 ( X ,  Т, Р) -  

- S ( X о, Г0, Р 0)1, (7.398)

i II ( X ,  Т, Р), S  ( X ,  Т, Р) — мольные энтальпия и энтропия не- 
I альной смеси.

При расчете эксергии для определения энтальпии и энтропии 
I идеальных смесей удобно воспользоваться одним из эмпири- 
<, к их уравнений состояния [1071, описывающим волюметри-
< к и е  свойства как газовой, так и жидкой фаз:

Р =  Р ( X ,  Т, р, К), (7.399)

I о — мольная плотность неидеальной смеси; К  — вектор кон- 
( h i t  уравнения состояния.

IVuiub уравнение состояния относительно мольной плотности
■ сон (при заданных Т, Р,  -Y), энтальпию и энтропию неидеальных 

югокомпонентных смесей можно найти из выражений

/ /  (X , Т , Р ) =  § ; г (Я ?(Г) +  Я ° ( А \ 7 \ Р,Я ) ,  (7.400)
i = 1

m
S ( X , T , P ) =  % х{ [ $ ( Г )  -  R \ n  x t] +  S % {X ,  Т,р,  К ) ,  (7.401) 

<=i

I (Т), Si  (Т)  — зависимость мольной энтальпии и энтропии 
> компонента в идеалыюгазовом состоянии от температуры;

II ( X ,  Т , р, К ) ,  S'm ( X ,  Т , р, А') — зависимости изотермических от- 
"иений энтальпии и энтропии реальной смеси от ндеалыюгазо- 
1 о состояния, полученные на основе уравнения состояния [1071.
Уравнение состояния целесообразно использовать не только 

'я расчета эксергии, но и термодинамических свойств смесей: 
"лоемкости, коэффициента сжимаемости, фугитивности, внутрен- 
“й энергии и т. д. Иногда удается использовать его и для расче-
1 "арожидкостного равновесия, процессоводнократного испарения 
•'опденсации, т. е. положить в основу всей подсистемы расчета 

’ ""метрических и термодинамических свойств смесей.
И качестве примера построения пакета прикладных программ, 

"(‘■■тированного на термоэкономнческую оптимизацию ЭТС, рас- 
" рим интерактивную систему оптимизации тепловых систем ннз-

'■ 11 KaiJuipoB, В. II. Вгтохин
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котемпературного газоразделения крупнотоннажных п р о и зв о д и  
этилена. Система предназначена для эксергетического, терм<>. 
экономического анализа, моделирования и термоэкономическо| 
оптимизации технологических режимов низкотемпературных ЭТС 
заданной топологии с известными конструкционными парамет. 
рами элементов.

Система включает следующие подсистемы и пакеты программ 
(рис. 7.37): пакет проблемно-ориентированных прикладных про. 
грамм — математических моделей типовых процессов низкотем
пературного газоразделенин и энергетических подсистем; подсис
тему расчета волюметрических, термодинамических, транспортных 
свойств и эксергии многокомпонентных смесей легких угле
водородов и неуглеводородных газов на основе уравнения состо
яния Бенедикта—Вебба—Рубина; программы пользователя — ма
тематическую модель исследуемой ЭТС, включающую модели тех
нологических и энергетических подсистем и использующую 
модули всех остальных подсистем и пакетов; методо-ориентирован- 
ную интерактивную подсистему оптимизации, базирующуюся на 
методах нелинейного программирования; программы методов вы
числительной математики, используемых прн построении моде
лей; сервисное математическое обеспечение.

Модульный принцип построения системы позволяет легко рас
ширить ее, изменять функции по мере накопления знаний об o6v  
екте исследования. Интерактивный режим построен по принципу 
ранжирования директив: первичные директивы определяют ос
новное действие, вторичные и последующие конкретизируют де» 
тали задания на моделирование и оптимизацию ЭТС. Переход 
к директивам низшего уровня производится в естественном по
рядке, возврат на верхний уровень возможен посредством обра
ботки внешних прерываний.

Интерактивный режим позволяет пользователю: выбрать ва
риант постановки задачи термоэкономнческой оптимизации (из 
заданной пользователем совокупности критериев о п т и м а л ь н о 
сти и соответствующих наборов оптимизирующих переменных); 
выбрать варианты расчета технологических подсистем (но уровню 
детализации моделей); выГфать вариант расчета каждой и з  энер
гетических подсистем (эксергетическая производительность под
системы, обобщенная термоэкономнческая модель подсистемы дан- 
ного типа, традиционная математическая модель); выбрать метод 
безусловной оптимизации из имеющихся в библиотеке и задать 
его параметры; выбрать и задать параметры метода у с л о в н о »  
оптимизации; применить метод декомпозиционной релаксация* 
сократив число оптимизирующих переменных; провести выборов 
ное сканирование области поиска по одной или группе перем<?|1* 
ных; выбрать варианты печати результатов моделирования в нв":. 
чальной и конечной точке поиска, промежуточных р е з у л ь т а т о в  
оптимизации.

1
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В с истоме предусмотрено оперативное вмешательство в \ 0 

вычислений путем внешних прерываний с инженерного п у А ^  
ЕС ЭВМ, обработка которых позволяет в ы й т и  на режим .4uaj£ra 
и изменить параметры задания на оптимизацию: например, cj*e 
нить метод бузусловноп минимизации, провести декомпоаигаХ  
ную релаксацию области поиска, вывести на печать более полнЖ 
информацию о моделируемой ЭТС и т. п. Библиотеки алгорц^. 
мов условной и безусловной минимизации построены поиришда. 
пу взаимного дополнения включенных в них методов, что пра 
воляет в каждом конкретном случае выбрать метод, наиболее аде*., 
ватный решаемой задаче.

7Л . \ .  Моделирование и оптимизация технологических схем

Проектирование технологического процесса или производства 
включает четыре основных взаимосвязанных этапа: синтез, анализ, 
оценка, оптимизация. Каждый из этапов в САПР обычно реализо
ван в виде подсистем и выполняет вполне определенные задачи. 
Получение оптимального варианта проекта возможно лишь при ра
зумном их сочетании. На этапе синтеза решается задача получе
ния некоторого варианта (или вариантов) схемы, который (кото
рые) затем подвергается анализу, оценке и оптимизации. В общем 
случае взаимодействие отдельных этапов проектирования при
ведено на рис. 7.38.

Роль этапа оптимизации имеет важнейшее значение при раз
работке технологической схемы, особенно если вариант схемы, по
лученный на этапе синтеза, далеко неоптимальный пли необхо
димо проанализировать множество других вариантов н выбрать 
оптимальный. Эта задача весьма трудоемкая, и эффективное вы
полнение ее существенно зависит от используемой подсистемы мо
делирования и оптимизации.

Оптимизация технологической схемы обычно проводится с по
мощью моделирующих систем прн заданной топологии производ
ства. Как и САПР, моделирующие системы ориентированы на 
широкого пользователя и поэтому обладают всеми атрибутами ра»* 
витых систем: имеют доступный входной язык, развитую д и а г н о 
стику, диалоговый режим работы. Ниже дана х а р а к т е р и с т и к а  

системы ASPEN, предназначенной для моделирования и о п ти м и 
зации широкого класса технологических производств [1081. 
стема построена по модульному принципу и допускает дальнейяН  
развитие без существенных изменений.

Информационная база системы. В отличие от других систвР  
ASPEN оперирует с двумя типами компонентов, а именно с ко*Г 
понентами или псевдокомпонентами, х а р а к т е р и зу ю щ и м и с я  ®*1 
щепрннитммп свойствами чистых веществ (молекулярный вес, ь'Р 
тическне параметры, плотность, вязкость и т. д.), и с вещества**!! 
характеризующимися элементарным составом или о б о б щ е н н ы  “
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хНОЛОГИЯJ__ Ограничении
Другой
данные

Синтез Технологическая схема

Проектные
переменные

Предложения по 
усовершенствован)! ю 
технологической 
<хемы

Потоки,
температура,
давление,
оостав,
размеры

• ;i I имитация
Прибыль и другие критерии

Оптимальный м 
4вариант проекта

Данные по 
экономике

Оценка:
лтергегика, экономика, 
безопасность, надежность, 
управляемость, охрана 
окружаю пси среды

I . 7.38. Взаимосвязь этапов проектирования

( пствами. Например, каменный уголь можно охарактеризовать 
ментарным составом (процентное содержание углерода, водо- 

I ia, азота, серы, кислорода, хлора и золы) или такими показа- 
I ими, как влажность, процентное содержание летучих веществ,
I мчесгво фиксированного углерода и т. д. Во всяком случае в 
I ультате применения технологической операции к данным ве- 
| т а м  имеется возможность оценить соответствующее изменение 
1 свойств.

Система поддерживается соответствующей подсистемой физи- 
1 химических свойств. Каждая модель может обращаться за не- 
1 одимыми свойствами к этой подсистеме. Набор свойств ком- 
1 iim itob  достаточно широк — он включает до 2 0 0  наименований
* |альпия, энтропия, свободная энергия, молярный объем, вяз-
I коэффициент фугитнвности). Свойства могут быть рассчи- 
J "■! для чистых компонентов, смесей или компонентов в смеси.
II родача данных в программу производится иод управлением мо-

I11 юра. Д ля этого ему сообщается соответствующая информация
нде кодов, указывающих, например, основные свойства, нали- 

компонентов в смеси, температуру, давление, состав и место 
!' положения этих данных в памяти ЭВМ, доступной программам, 

интор вызывается однажды и рассчитывает все необходимые свой- 
Методы, с помощью которых рассчитываются свойства, за- 

||Ч'Н пользователем на входном языке системы. Полное опре-
Р '  мие всех основных программ для расчета свойств ироизводит- 

' помощью набора операций для всей технологической схемы 
j, 1 Для отдельных блоков. Пользователь имеет возможность созда- 
( '• новые наборы программ или изменять существующие. Пмеет- 
ь " n.ipe уровня определения наборов данных для расчета свойств, 

‘'чающиеся сложностью для пользователя. Одни нз них не
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требуют знании ни вычислительной техники, ни термодинамике 
(стандартные наборы программ), дли формирования других, на. 
оборот, нужно располагать соответствующими знаниями. Анало. 
гичиая процедура подготовки данных имеется и для веществ-сое. 
дипений.

Потоки в системе. Различают два типа потоков: материальные 
и информационные. Каждый из них может быть разделен на дв® 
части и более, например, из парожидкостной смеси, содержащей 
инертное твердое вещество, пользователь может выделить пос. 
леднее как отдельный поток. Материальные потоки, в свою оче
редь, подразделяются на два типа в зависимости от составляющих 
компонентов. Это поток, содержащий компоненты в обычном по* 
нимании (стандартный), и поток, содержащий различные соедине
ния или смеси (нестандартный).

Стандартный поток характеризуется десятью основными свой» 
ствами: общее и покомпонентные количества в мольном измерении, 
температура, давление, удельные энтальпия и энтропия, плот
ность, мольные доли пара и жидкости и молекулярный вес. Име
ется возможность вводить дополнительные атрибуты типа распре
деления частиц по размерам и т. д.

Нестандартный поток определяется аналогичным образом, 
за тем исключением, что общие и покомпонентные количества дают
ся в массовых единицах, поскольку для такого потока отсутству
ет молекулярный вес. Значения свойств компонентов нестандарт
ных потоков передаются между элементами схемы вместе с коли
чествами, поскольку в результате технологических операций оня 
изменяются (в отличие от стандартных потоков). При этом пере
даются только переменные характеристики.

Информационный ноток не содержит компонентов, а только 
соответствующие атрибуты. Обычно этот тип потоков нспользу* 
ется для описания потоков энергии (тепла или работы), передава
емых от одного элемента схемы к другому.

Такие характеристики потоков, как распределение частиц Я  
размерам и плотность распределения частиц, определяются санов 
системой. Однако пользователь может задать и другие х а р а к т е 
ристики, но прн этом он должен разработать и соответствующе® 
математическое обеспечение.

С труктура си стем ы . ASPEN построена по модульному принИ*^ 
пу. Функционально элементы (блоки) предназначены для п р е о б »  
зования одного или нескольких входных потоков в в ы х о д я * ®  
Взаимосвязь блока с другими элементами системы п р и в еден а  _ 
рис. 7.39. С точки зрения последовательности расчетов схем ы  пр1 
нят модульно-последовательный подход, в соответствии с которое 
сначала выделяются части схемы, охваченные рециклами, а " Д  
тем выбираются переменные, позволяющие разорвать peUl,H® 
н рассчитывать схему как линейную последовательность злемснт^И 
Имеется возможность автоматически определять п о с л е д о в а т е я ’

Глава 7. Прикладное математическое обеспечение САПР 423

Рис. 7.39. Модуль системы и его функциональные связи

и гь расчета схемы. При этом не делается различия между бло- 
ь ми, обеспечивающими сходимость решения и управления. До-
II кается одновременное сведение материального и теплового 
Г и псов вместе с уточнением проектных переменных.

По структуре ASPEN относится к предпроцессорным систе
мам, когда входной транслятор генерирует исполнительную прог- 
] 1 му на языке фортран (рис. 7.40), в дальнейшем эта программа 
и с т о  с программами пользователя транслируется, редактиру
ема и выполняется. На шаге редактирования подсоединяются не-
< однмые модули системы и пользователя. Такой подход позво- 

г строить исполнительную программу непосредственно для ре- 
ш а «‘.мой задачи с массивами переменной размерности и тем самым 
1' почить непроизводительные затраты памяти. Система ориен- 
т рована также на файловую структуру. Файлы используются для 
•'!'апения входной программы, промежуточных результатов, объ- 
' ной программы и результатов расчета. Это позволяет в лю- 
' время прохождения задачи проанализировать любую инфор- 
м "шю, связанную с ней, а также повторить расчеты с любого 
■' "а решения.

входной язык системы. Язык ориентирован на специалистов в
1 "'масти химической технологии и может быть отнесен к языкам
1 "ювых слов. Синтаксически выделяются параграфы, предло

жи и слова. Параграф начинается с ключевого слова первого 
' >""»ня и может содержать одно или несколько предложений. Каж- 

прсдложенне начинается с ключевого слова второго уровня, 
| ''ктернзующего категорию данных предложения. II, наконец,
' ''чевые слова третьего уровня характеризуют входные данные, 

значениями являются числа. Например, запись вида
,(ЬОСК FI FLASH =  РТ2 
•'АНAM TEMP =  310 PRES =  1 [ATM)

{j
t| 'чает следующее. Первичное ключевое слово BLOCK означает,

1

"араграф содержит блок данных, обозначаемый пользователем
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как F1, а вычислительный модуль (FLASII-PT2) позволяет рас
считывать двухфазный аппарат однократного испарения при за
данных температуре и давлении. Ключевое слово второго уровня 
(РАКАМ) означает, что предложение содержит параметры, иден
тифицируемые словами третьего уровня (TEMP и PRES). Значе
ниями параметров могут быть как отдельные числа, так и векто
ры значений.

Все модули оперируют с данными в системе измерений СИ, од
нако пользователь может задать и любую другую систему единиц 
измерения во входной информации. Операторы входного языка 
записываются произвольно по формату, за тем исключением, что 
первичное ключевое слово должно занимать первую позицию - 
Они могут следовать во входном потоке произвольно, поскольку 
перед выполненном производится их сортировка и соответствую- 
тцая перестановка. При записи предложений можно использо* 
вать и принцип умолчания (для ключевых слов), однако тогда за
трудняется при необходимости ссылка на данные или блоки. 4

7.5. Апнрокеимационные математические модели
Основным подходом к решению задачи проектирования являв*" 
ся использование декомпозиционных принципов, в  с о о т в е т с т в е н  
с которыми общая задача подразделяется на отдельные этап ы  \ЩЛ 
носительно независимые) и выходная информация одного явЛ^ 
ется входной для другого. Ввиду многозначности реализация каЦ\ 
дою из этапов (наличие различных в а р и а н т о в  т е х н о л о г н ч е с К
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J Z E 7 ^

1*1Ю. 7.41. Типовые проектные процедуры
основной тип; б — периодический процесс; в — разветвляющийся процесс

1 «хнических решений) появляются итерационные циклы, охва- 
1 мающие обратными связями отдельные этапы. Кроме того, 
и технологической схеме имеются рециклнческие материальные 
1 шергетические потоки, параметры которых при дскомнози- 
| 1НН0 Й стратегии проектирования необходимо уточнять итера- 
| >иио. Поэтому проектирование оптимальных технологических 
1 м заключается в многократном расчете отдельных элементов
ii их комплексов с целью выбора наплучшего технического 
I тения и уточнения параметров потоков. В связи с этим (как от- 
•' :алось в предыдущем разделе) моделирующие системы строят- 
1 к ак  многошаговые с возвратом на предыдущие шаги в заниенмо- 
1 и от результатов анализа получаемой промежуточной инфор- 
' пни.

1’азличают несколько типовых проектных процедур, которые 
' | ут быть отнесены как к отдельным этапам, так и ко всей задаче 
1 "оптирования [109). В соответствии с первым (рис. 7.41, а) 
1 )ьзователь, исходя из цели проектирования и приобретенного
I ''та , производит технологическую постановку задачи и при-
II мает соответствующие допущения. Затем на базе имеющегося 
1 "нладного математического обеспечения осуществляет решение
1 гавленной задачи и проводит анализ полученных результатов.

'Ji результаты анализа не удовлетворяют технологическим 
'•ованиям, то допущения пересматриваются и процесс повто

ряется. Такой тип проектной процедуры называется о с н о в н ы м .
11 проектировании декомпозированной технологической 
мы основная проектная процедура повторяется для каждого 
Мента или этапа. Если конечная цель проектирования дости-
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гается путем повторения некоторых последовательностей основнц* 
проектных процедур, то такой процесс называется п е р и о д »
ч е с к и м (рис. 7.41, 6). Возможен также р а з в и в а ю щ и 
с я процесс проектирования, когда при проектировании отделу, 
них элементов схемы производится поиск и анализ новых техни
ческих и технологических решений (рис. 7.41, в).

Многовариантность отдельных задач в процессе поиска опти
мального н смысле некоторого критерия решения, а также необ
ходимость итерирования по отдельным параметрам схемы предь.; 
являет определенные требования к программному обеспечению 
системы и, в частности, к быстродействию моделей. В свою очередь 
быстродействие модели часто достигается за счет ее точности. 
Поэтому при разработке моделей приходится решать компромис
сную задачу: модель должна обладать высокой точностью и 
быстродействием.

Низкие но точности модели принято классифицировать как 
приближенные, н область их применения обычно о гр ан и ч и в ае тс я  
прикидочными расчетами, в результате которых вы я в л я ю тс я  
качественные характеристики объекта. Получение же количест
венных оценок, как правило, производится на базе точных мо
делей. Получение количественных зависимостей за практически 
приемлемое время счета возможно как результат снижения раз
мерности задачи поиска (сокращения числа просматриваемых 
вариантов) или как результат разработки точных и быстродейст
вующих моделей. В первом случае основным приемом я в л я е т с я  
использование различного рода ограничений, основанных на 
физико-химических, технологических и другого рода предпо
сылках (применение эвристических правил, эволюционной 
стратегии, фундаментальных закономерностей протекания про
цесса). В о  втором случае задача заключается в разработке бы стро
действующих алгоритмов решения уравнений м атем атического  
описания, использования апирокснмацнонных моделей. С ниж ение 
размерности пространства поиска оптимального варианта ш и р о к о  
используется при разработке алгоритмов синтеза т ех н ол оги ч еск и *  
схем (см. гл. 8). Обычно с решением этой же задачи связана j  
разработка аппроксимационных моделей.

Существует несколько подходов к созданию быстродейству** 
щих моделей, отличающихся исходными предпосылками и foeB 
купностыо принимаемых допущений.

Модели, основанные на идеализированном про д е т а  влеви 
объекта. Основу таких моделей составляют уравнения, описи»®' 
ющие протекание процесса в идеальных условиях: но гидроД** 
иамике — идеальное вытеснение или смешение; м а с с о п е р е п о с у т  
идеальная ступень контакта; свойствам смеси — идеальные 
кая и паровая (газовая) ф а з ы ;  химическому п р е в р а щ е н и ю  "1 
брутто-реакцин; теплопереносу — постоянство коэффиц»®*» 
теплопередачи, теплоемкости. В результате м а т е м а т и ч е с к и
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и к а н и е  представляется в виде системы конечных уравнении 
.пне всего линейных), отражающих балансовые соотношения, 
нематические модели, основанные на таком опи амии, содержат 
пнимальное число итерируемых переменных, что делает их 

, ,,мнактными и быстродействующими. В частных случаях идеали- 
Iроманные модели могут иметь практическое значение. Это, 

, , ,пример, модель абсорбера в изотермических условиях при 
I сражении фазового равновесия через константы Генри. Мате- 

пическое описание статики процесса выражается в виде системы 
инейны х уравнений, решение которой позволяет найти распре- 

icniie концентраций компонентов по высоте колонны. Аналогич- 
математнческое описание непрерывного реактора смешения с 

ш ей н ой  кинетикой представляет собой систему линейных 
, пеПранческих уравнений. В общем случае принятие разумных 

кущений по отдельным составляющим позволяет существенно 
фостить математическую модель.

Модели, основанные на коэффициентах функциональных евн- 
. ii . Основным достоинством таких моделей является линейное 
отношение между входными и выходными переменными (ното- 

кимн). Это и определяет их компактность и быстродействие.
1 общем виде математическая модель представляется в виде

У =  А Х ,  (7.402)

г 1 ', X  — векторы выходных и входных переменных; А — мат
ица преобразования или операционная матрица. Коэффициенты 

матрицы характеризуют количественные соотношения между 
одними и ныходными переменными и могут быть самой различ- 

- 1 1 природы. Например, для процессов экстракции, ректификации 
п> могут быть коэффициенты распределения компонентов между

I токам и продуктов; для совокупности аппаратов — это коэф- 
щиенты функциональных связей. Очевидно, основная сложность

применения таких моделей состоит в достоверности коэффициентов 
' фнцы. Вообще говоря, это могут быть не только константы, 

и функциональные зависимости, учитывающие взаимосвязь 
м жду определяющими характеристиками процесса, вероятност-
II <“ оценки и т. д.

Модели, основанные на лннеарнзацнн. При оптимизации 
1 "жных химико-технологических систем плодотворной оказы- 
1 "тся идея использования двухуровневых моделей — точных 

приближенных. Точная модель представляет собой детальное 
■■сание рассматриваемого процесса на всех уровнях (например,

1 фазовому равновесию, кинетике химического превращения 
1 массопереноса и т. д.). Однако ее применение при решении 

•1нч оптимизации ХТС весьма громоздко и времяемко. Поэтому 
1 ""ИНЫМ назначением точных моделей является получение и
1 РРекция упрощенных моделей. Упрощенная модель исполь- 

'“ТСЯ вместо точной итеративно: сначала совместно с ограпнче-
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HUMMM и целевой функцией определяются значения необходимы; 
параметров процесса (ХТС), а затем на их основе проводите! 
коррекции параметров упрощенной модели по точной. Эта посдЗ 
довательность действий продолжается до тех пор, пока параметру 
упрощенной модели не будут изменяться в заданных предела!

В простейшем случае упрощенная модель представляет соб 
линейное соотношение между векторами входных X  и выходи 
Y  переменных:

Где А  — матрица частных производных выходных переменных 
по входным. Обычно коэффициенты матрицы определяются в 
результате численного дифференцирования при нанесении в о м  
мущений по переменным на точной модели и эта процедура достЛ  
Точно времяемкая, особенно при высокой размерности матрицы: 
и сложной модели. IIри всей привлекательности такие модели 
обладают тем недостатком, что прн существенном отклонении 
решения от условий определения коэффициентов линейной мо
дели точность решения весьма низкая.

.Модели, основанные на методах планирования эксперимента. 
Распространенным способом «свертки» громоздких моделей явля
ется использование методов корреляционного и регрессионного 
анализа. Этот способ получения приближенной модели может 
быть использован наравне с линеаризацией и часто более эффек
тивно. Получаемые в результате математические модели достЛ  
точно просты и связывают значение выходного параметра у как 
функцию совокупности входных (Х|, хг, . . ., х„) в виде полиномов, 
например:

Широкое применение такие модели нашли в алгоритмах у п р а н  
ления технологическими процессами. Аналогично линеаризо* 
ванным моделям коэффициенты уравнения регрессии могут быть 
определены путем планирования эксперимента на точной м одели  
(110]. Модели в виде уравнений регрессии обладают тем достойней 
вом, что могут применяться в широкой области изменения входнЫ* 
переменных (возмущений), а именно в области определен** 
коэффициентов.

Модели, основанные на аппроксимации точных моделей*
Идея использования двухуровневых моделей — точных и п ри б л в  
женных — оказывается плодотворной при любом типе а п п р о к с * !  
мациопной. Однако чем менее точная аппроксимационная модели 
тем чаще появляется необходимость коррекции ее п ар ам етр ® *  
и тем менее эффективно ее использование. Желательно, чтоОЯ  
аппроксимационная модель воспроизводила реальные у с л о в * Ч  
протекания процесса в более широком диапазоне изменения парв|

Y  =  А Х  +  /I,

» i. S >
7.4 14)
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, ,ров. Такими свойствами в большей степени обладают модели,
Iученные на основе фундаментальных закономерностей, даже 
 ̂прощенном варианте, но сохраняющие в основном все свойства 
т и х .  13 связи с этим требования к ним можно сформулировать 
, дующим образом [117]: число уравнений приближенной модели 
г,1.но быть намного меньше, чем точной; переменными прибли- 
н пой модели должны быть входные и выходные потоки (по- 

, мионентный расход, температура, давление), параметры обо- 
ювания, рассчитываемые свойства (например, тепловая наг- 

I i K a ) ,  а также внутренние переменные, свойственные данной 
(ели; число степеней свободы приближенной модели должно 
п. таким же, что и у точной; уравнения приближенной модели
i,i,ны быть фундаментальными, а не эмпирическими соотно- 

, пиимн; параметры приближенной моделп, полученные как 
пльтат базовых решений точной модели, должны обеспечивать 
нюе совпадение обоих решений; уравнении приближенной 

\ ими, так же как и матрицы частных производных должны 
считываться аналитически без каких-либо вспомогательных 
рационных расчетов или вычислений термодинамических 

<| нкций.
Необходимость использования приближенных моделей очевид- 
при расчете многоступенчатых процессов разделения много- 

I мпонентных смесей (ректификация, абсорбция, экстракция 
п.). Экспериментально показано Ц 12], что около 80% общих 

1>ат связано с расчетом термодинамических свойств, так как 
>п\одимо многократно рассчитывать равновесие фаз на каждой 
ступеней. Поэтому нужно максимально уменьшить число 

1 |мщений к расчету свойств в процессе последовательных прибли- 
ннй. Это можно сделать следующим образом.
< грого говоря, константа фазового равновесия является 

пкцией температуры (через давление пара компонента) и сос- 
1 на (через коэффициент активности). Если учитывать лишь 

шсратурную зависимость (для смесей, близких к идеальным), 
можно воспользоваться следующей аппроксимацией:

I п ( К иР) =  А + в ( ± - - ± т ) ,  (7.405)

Т* — базовая температура; Р — общее давление; К„  —  
1 "станта фазового равновесия ведущего компонента смеси, по 
1 "мнению к которому определяются все остальные константы:

K i ~ a . i K B. (7.406)

'и определить значения параметров А \\ В по точной модели
1 11 различных температурах, то отпадает необходимость в опре- 

" нин констант на каждой птерации при расчете равновесных 
raвов и температур. Подобная аппроксимация была исполь-
II на при разработке модели абсорбера [111]. Модель содержит
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уравнения типа (7.405) для верхней и нижней тарелок к о л о ! ^  
уравнения общего покомпонентного материального балащХ* 
теплового баланса колонны, стехиометрические гоотш>1пен* 2  

и аппроксимацнонное уравнение для расчета состава по высощ 
В итоге получена модель, содержащая (2и +  5) уравнений вмесш 
(Зп +  3) N  уравнений в точной модели (здесь п — число комм, 
нентов, N  — число ступеней).

При учете зависимости констант равновесия от тем ператул 
и состава можно воспользоваться аппроксимацией вида [1 Щ

In A'i =  In (filp) +  а 1{х{ +  a i{, (7.4<J?)

где fi — фугитивпость. Отсюда коэффициент активности равец 
1» Yi =  a ii*i +  а.ц. (7.408)

Аналогично, коэффициенты а ,г и аг1 определяются по точной 
модели в необходимом диапазоне температур. Легко видеть, что 
при использовании метода Ньютона — Рафсона для вычисления 
равновесных составов и температуры частные производные можно 
найти аналитически.

Рассмотренные способы далеко не исчерпывают всех возмож* 
ностей получения аппроксимационных моделей. При анализй 
конкретной точной модели, вероятно, можно всегда найти возможч 
ностн «свертки», не теряя информативности и управляя точностью! 
последней. Такой путь получения аппроксимационных моделей 
отдельных процессов, как и производств, представляется наиболее 
приемлемым.
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Глава 8 
АВТОМАТИЗИРОВАННЫЙ СИНТЕЗ 

т е х н о л о г и ч е с к о й  с х е м ы  
ХИМИЧЕСКОГО ПРОИЗВОДСТВА

^печной  целью процесса проектирования, в том числе и авто- 
"зированного, является разработка технологической схемы 

'Р нзводства, обеспечивающей заданные качества продуктов, 
кольку речь идет не о получении продуктов любой ценой, 
ходя из требований по энергетике, расходным коэффициентам 

|,,к далее, т. е. в соответствии с некоторым критерием, то техно-
11 ческа я схема должна быть оптимальной в смысле выбранного 
'1‘рия. Оптимальность принимаемых решений на каждом 

 ̂ проектирования зависит от многих факторов, прежде всего 
'очпости используемых моделей единиц оборудования, от 
"'Жности выбора среди множества реализаций оптимального
1 ‘водства или близкого к оптимальному. Ввиду комбинаторной
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природы этой задачи выбор оптимального варианта технологи, 
ческой схемы невозможен без использования вычислительно^ 
техники (например, количество вариантов схем разделения мно^о. 
компонентных смесей с ростом числа компонентов смеси увед Н  
чивается по экспоненте).

Разработка — с и н т е з  технологической схемы производства 
заключается в установлении оптимальной взаимосвязи между 
отдельными процессами, а также в оптимальном выборе тина 
и оптимальном проектировании этих процессов и обычно осущесц, 
вляется в несколько этапов: а) определение функций химического 
производства (сырья, производительности, продуктов, рынков 
потребления и т. д.); б) определение критерия функционирования 
производства: в) выбор способов реализации функций химического 
производства (получения продуктов, их выделения, организации 
теплообмена и т. д.); г) декомпозиция проблемы на ряд взаимо
связанных подпроблем (реакторный узел, узел выделения продук
тов и т. д.); д) реализация подпроблем в рамках принятых техно
логических решений II).

По существу, выделенные этапы синтеза технологической 
схемы составляют иерархию принятия решений и являются следст
вием применения принципов системного подхода. Не все из этапов 
поддаются строгой математической формализации, вследствие 
чего решение проблемы синтеза наиболее целесообразно вестк 
в режиме активного диалога с возможной коррекцией каждого 
этапа. Декомпозиция же проблемы не только упрощает общую 
задачу и существенно снижает требования к вычислительно! 
технике по объему памяти и быстродействию, но и позволяет 
выделить в рамках синтеза технологической схемы производства 
отдельные подзадачи, а именно: синтез схем химического превра
щения, синтез схем выделения продуктов, синтез схем тепло
обмена, синтез систем управления.

Выделенные подзадачи достаточно общие, однако если исходит* 
из условия взаимосвязи по материальным, энергетическим, инфор* 
мационным потокам, то они достаточно адекватно представляя® 
проблему синтеза схемы производства в целом.

8.1. Методы синтеза технологической схемы
Как уже отмечалось, основная проблема синтеза техно.югнческо* 
схемы заключается в многовариантности решений и, следов** 
телыю, в трудности выбора среди них оптимального. М н оговари аН **  
ность задачи синтеза наглядно иллюстрируется на примере Р*** 
деления многокомпонентных смесей. Так, число вариантов схе§ 
при разделении ./V-компонентной смеси на N  чистых продуктовой 
способами выражается формулой

2 (N 1)! v_,
-  N\ (N -  fjf M >

I ч дполагается, что каждая колонна (аппарат) имеет два выход- 
( у потока, и каждый компонент может присутствовать водном 
, (>ке. Размерность задачи с ростом N  и М  иллюстрируется 

МП.1 МИ табл. 8.1.
Таблица 8.1

i 1СЛО иои-
, ментов N

Число мето
дов Л/

Число вари
антов К

Число ком
понентов S

Число М"го- 
до .1 А/

Число вари
антов К

3 1 2 5 3 1 134
3 2 8 9 5 558 593 750
5 1 14

Ясно, что поиск оптимального решения простым перебором 
I риантов даже на мощных ЭВМ практически невозможен. Поэто- 

[ у основное внимание при разработке методов синтеза уделяется 
1 облеме исключения комбинаторной природы задачи, т. е. 
( пжению размерности ее без потери оптимального варианта. 

Известно большое число методов синтеза, особенно схем раз- 
Ц'МИЯ многокомпонентных смесей и теплообменных систем, 

| кованных на различных вычислительных и других предпосыл
ка \ .  Все они по подходу к задаче синтеза могут быть разделены 
1 два класса: синтез при известной исходной технологической 

мо, синтез при отсутствии исходной технологической схемы [1]. 
И первом случае синтез ведется на основе некоторой известной 

| мюлогической схемы с использованием либо эволюционной 
ратегии, либо стратегии структурной оптимизации. В любом 

1 учае эффективность решения в значительной степени зависит 
1 начального приближения.

Методы на основе эволюционной стратегии. Они заключаются 
1 применении ряда правил, выработанных заранее, к исходной 
' ме  с целью ее усовершенствования. Этот процесс логически 
1 И'ржнт последовательное чередование этапов синтеза, анализа, 
' iiKH проектного решения и оптимизации. Общая методология 

|юционного синтеза технологической схемы обычно включает
11 подзадачи: синтез исходного варианта технологической схемы, 

1 Работку правил модификации схемы, выработку эволюционной
1 нате гии.

Исходный вариант технологической схемы может быть получен
.... ..  более простым методом, например с помощью набора
'Нстик. В качестве такого может использоваться известный 
"тотип синтезируемого химического производства. При извест- 

( м варианте схемы набор правил модификации определяет 
| " общ ее усовершенствования. Эти иравила должны учитывать 

возможные структурные изменения, способные привести
■ ’"тимальному варианту технологической схемы. Естественно,
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они должны обладать определенными свойствами, напричщ 
быть эффективными н смысле функции цели, гарантироваЩ 
получение реализуемого варианта схемы и т. д. Применительно 
к конкретному приложению метода синтеза эти правила б у д Ж  
изменяться, отражай именно специфику решаемой задачи. Поэтами 
вырабатываются они чаще всего на основе опыта и и н ту ш м  
проектировщика. Выработанная стратегия эволюции призвана 
обеспечить получение все улучшающейся последовательное! 
схем и состоит в применении правил модификации в соответствий 
с принятой стратегией. Это может быть, например, выбор у зк и  
мест и л и  наименее эффективного элемента (процесса), модифика 
ция выделенного элемента, применение известных эффективных 
разработок к отдельным стадиям производства и т. д.

Методы структурной оптимизации. Они предполагают на 
первом этапе определение способов реализации химического 
производства (выбор альтернативных способов ведения процесса 
на отдельных стадиях) и создание на их основе некоторой интег
рально-гипотетической технологической схемы, включающей все 
возможные варианты распределения материальных и энергетиче
ских ресурсов. Оптимизация ведется по специально определен
ным структурным параметрам распределения потоков, значения 
которых обычно задаются в диапазоне от 0 до 1 и характеризуют 
разделение или разветвление некоторого выходного потока. 
Конечные значения параметров и определяют технологическую 
схему. Нулевые значения отдельных из них свидетельствую^ 
об отсутствии соответствующей связи аппаратов. С математической 
точки зрения задача синтеза представляет собой решение систем 
нелинейных уравнений, соответствующих описанию отдельных 
элементов (подсистем), и уравнений, отражающих структурные 
взаимосвязи между этими элементами (подсистемами). Основными 
методами решения являются методы нелинейного программиро
вания. В виду высокой размерности системы уравнений поиск 
оптимального решения (технологической схемы) п р е д с т а в л я е т  
определенные трудности вследствие многоэкстремальности и не
линейности задачи.

Другой класс методов, более обширный, основан на поиске 
оптимальной структуры, как правило, в рамках определенно? 
группы процессов. Сюда можно отнести эвристические м етоды , 
декомпозиционные методы; методы перебора вариантов схем 
и выбора оптимального в соответствии с некоторым критерием. 1

Исторически первые методы синтеза базировались на обобше* 
н и и  опыта эксплуатации действующих производств, учете о с о ^ ^ В  
ностей протекания отдельных процессов, специфике взаи м о связей  
свойств смесей и процессов. Выявленные на этой основе п р а в и л а  _  
э в р и с т и к и  — позволяют априори наметить р ац н о н ал ьяУ  
последовательность поиска реализуемого варианта и и с к л ю ч и м  
из рассмотрения заведомо неперспективные с практической точШ
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1(.ция технологические схемы, т. е. сократить область поиска 
щмального реш ения. Методы синтеза, в основе которых исполь- 
ются выработанные правила, носят название э в р и с т и- 

, (> с к и х. Они получили достаточно широкое распространение,
, обенно в сочетании с математически более строгими методами.

К ак уж е отмечалось ранее, роль эвристик состоит в определе
нии такого направления поиска оптимального решения среди 

иожества вариантов схем, которое исключало бы заранее фнзи- 
еки нереализуемые, а такж е заведомо неоптимальные варианты.

< чсвидно, это возможно, если выбранные эвристики непротиворе- 
ш ы ,  действительно отраж аю т закономерности процесса и имеют 
>д собой теоретическую основу. Я вляясь  по сути попыткой отра- 
1‘пия интеллектуального процесса решения задач человеческим 
к)гом на основе накопленных знаний, эвристики по мере накопле- 
1Я наших знаний о процессе получают количественную форму- 
ф овку , тем самым приобретая и качественно новые свойства. 

Эвристические правила представляю т собой выражение накоп- 
нного опыта относительно исследуемого объекта в форме заклю 

чен ий с высокой степенью вероятности правдоподобия и широко 
пользуются при построении самых различных алгоритмов (син- 
ia технологических схем, экспертных оценок надежности функ- 

понировання производств, прогнозирования событий, описания 
пъекта и т. д .). В контексте алгоритма эвристика приводит к 
рннятию определенного решения в зависимости от текущего 
^стояния объекта. Поэтому в общем виде формализация эвристи- 
1‘с ких знаний может быть отраж ена конструкцией типа 

«Бсли[состояние системы f) & (эвристическое правило), тогда 
'•стояние системы /]»;

«Ксли [состояние системы {] & (результат наблюдения), тогда 
"стояние системы / 1».

Здесь & — знак логического умножения. В последнем случае 
1«‘ выражение является эвристическим правилом.

В основе д е к о м п о з и ц и о н н ы х  м е т о д о в  леж ит 
"рия элементарной декомпозиции, определяю щ ая принципы
1 ‘деления исходной задачи синтеза на ряд более простых под
дач, для которых могут быть применены известные или доста- 

"П10 легко получаемые определенные технологические реш ения, 
""тветствующне современному уровню развития технологии. Ре- 
"ние задачи декомпозиции существенно упрощ ается, если вы*
■ енные элементы (подсистемы) имеют тривиальное решение 

"«пример, отдельный теплообменник, ректификационная колон*
1 и т. д .). В противном случае оптимизация долж на проводиться 
•к на уровне отдельного элемента, так и системы в целом по 
,(>чнению взаимосвязей между ними. Рассмотрим систему, сос- 
‘ищую пз двух взаимосвязанных элементов (рис. 8.1). Здесь 

А/2 — переменные процесса, х , — промежуточные потоки, 
Редаваемые между подсистемами. Задача состоит в поиске он-
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тимума функции стоимости процесса по переменным (иарам етн  
М j и Л/2:

тm in (/,(.» /,) +  lt (М..)), 
л/„ м,

где f t ,  f t — функции цели для подсистем. С вязь между подснс 
мами устанавливается с помощью соотношений

=  ^li (Л/|» (ху), ( / = 1,Л 2))» i =  1, Пу, 

х г) == х г] (Мv  (* ==  ̂• ^]))I i — 11 Я|-
Д ля поиска оптимума системы без использования ackom^ ^ L  

ции размерность комбинаторной задачи будет определяться вей»

п1

/ x z i , t^ l ,nz г

]м7 |й7
Р и г .  8 . 1 .  Деком п о з щ м  
системы взаимосвязан  
пых элементов

торами Мг  и Л /2. Подсистемы будут независимыми, если каждому 
из потоков х  сопоставить стоимость Р  12]. Тогда задача оптими
зации может быть поставлена как

п» п,

№
пип (/i (Л/,) +  У Р ц * ц -  У Р ч -**<);
М, i=l 1=1

m in (/2 (Л/2) +  j ,  Ptix 2i— J ,  Р 1{*ц)
Л/j i = l  i = l

при условии , ЧТО

^  =  / .  +  /*.
При правильном выборе вектора Р  оптимальные реш ения ЛЯ 

каждой подсистемы будут определять и глобальный оптнш  
системы. Таким образом, задача состоит в том, чтобы задавав 
такие значения Р,  которые обеспечивают движение к о п тн м у ^ И

В м е т о д а х  п е р е б о р а  пространство поиска обы чи* 
представляется в виде древовидного графа, вершины к о т о р о е  
соответствуют аппаратам , а дуги отраж аю т их взаимосвязь в схЩ 
ме. Прн этом каж дая ветвь дерева представляет собой в ар и аш  
технологической схемы. Задача синтеза заклю чается в том, чтоШв 
не перебирая все ветви дерева, найти схему, оптимальную в смывя? 
некоторого критерия. С точки зрения анализа дерева в ар и ан т В  
методы, основанные на эвристических правилах , но сущ ествИ  
«отрубают» некоторые из ветвей, тем самым сниж ая разм ерн ое»  
поиска. Чем больше эвристик, тем меньше ветвей, среди которЫ д 
производится поиск оптимального варианта схемы.
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1$ыбор оптимального варианта технологической схемы можно 
тестви ть  в результате сравнительного анализа величины кри- 

,ия различных схем. Целесообразно предположить, что имеется 
оторое граничное значение критерия эффективности схемы 
введенны е затраты , термоэкономические показатели и т. д .), 
не (ниже) значения которого показатели синтезируемой схемы 

н могут быть. Методы синтеза с использованием граничных зна- 
, |п ii критерия эффективности составляю т группу м е т о д о в  

г и е й и г р а н и  ц. И спользование границ при поиске на 
к>но вариантов позволяет, во-первых, существенно сократить 
к транство поиска вследствие того, что если значение критерия 
\одит за установленные пределы на любой стадии синтеза, то 

и н м й  вариант исключается нз дальнейшего рассмотрения (даже 
, hi он н не заверш ен), и, во-вторых, позволяет упорядочить 

щедуру перебора вариантов. Однако сложность применения 
i\ методов состоит в том, что за редким исключением не удается 
рпори установить такие границы. Чащ е всего они устанавли- 

I ются с помощью соответствующих эвристик или как результат 
I юставительного анализа закона изменения критерия.

Возможны два алгоритма поиска оптимального варианта тех- 
I i о т ч еск о й  схемы на дереве вариантов: «углубляющийся» и 

к ширяющийся» |3 ]. В обоих случаях вершины, соответству- 
I цие исходному или промежуточному узлу , рассматриваются как 

1.11‘рнативные с целью получения новой вершины, и этот про- 
I с повторяется до тех пор, пока не будет получена «висячая»
| ршина, соответствующая заверш енной технологической схеме.

У глубляю щ ийся поиск состоит в том, что верш ина, нолучен- 
| я последней, рассматривается первой на следующем этапе. Это 
1 начает, что анализ вершин ведется вдоль одной ветви схемы, 

ка не будет достигнута м аксим альная глубина (последняя вер
ша или верш ина, для которой величина критерии оптималь-

1 <1И превосходит значение, полученное ранее при движении по 
YI им ветвям). Затем рассматриваю тся альтернативные пути 
и же или меньшей глубины, которые отличаются последним

1 иом. После этого рассматриваю тся пути, отличающиеся послед- 
ми двумя ш агами, и т. д. Вид дерева вариантов при таком 
>|<’ке приведен на рис. 8.2,а , где порядок приоритета исследо- 
н и я получаемых вершин обозначен цифрами. Л егко заметить,
1 при некорректном расчете вершин (например, по упрощен- 
м моделям) вероятность потери оптимального варианта высокая, 
'убляю щ ийся поиск характерен  для методов ветвей и границ,

1 да граничная оценка делается на основании просмотра одной 
нетвей дерева. Сюда же можно отнести и процедуру развет- 

’пощогося направленного поиска |4 |.
Расш иряющийся поиск состоит в том, что ветвление 

"исходит по ширине на одном уровне. Переход па следующий 
'•нет. будет осущ ествлен лиш ь в том случае, еслн все верши-
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ны предыдущего уровня рассмотрены. На основе сравнения зна
чений критерия на данном уровне возможен отсев (отсечение) 
отдельных ветвей. Такой поиск характерен для методов, основанных 
на динамическом программировании. Ясно, что при анализе в е р ш а  
по упрощенным моделям здесь такж е высокая вероятность потери 
оптимального варианта. Вид дерева вариантов для расширяюще
гося поиска приведен на рис. 8.2,6.

Каждым из указанны х методов синтеза имеет свои достоинств 
н недостатки. Поэтому развитие методов применительно к ко н у  
ретным задачам синтеза обычно идет по пути создания ком бин» 
роваиных, объединяющих положительные свойства отдельных «8 
них. Примерами этого служ ат такие методы, как эв о л ю ц и о н »  
эвристический, декомпозиционно-эвристический, декомпознциаВ 
но-топологический и т. д. |5].

8 .2 . Синтез схем химического превращения

Методы, связанные с синтезом схем химического превращ ений  
удобно разделить на две группы, а именно: выбор оптим альной  
маршрута химического превращ ения с целью получения заД^Ц 
пых продуктов, собственно синтез реакторного узла хнм нческов 
превращ ения.

В первом случае речь идет о получении новых продуктов ( и «  
известных более эффективными способами). Эта задача р е ш а е т в  
на основе знаний кинетики химических реакций, по с у щ е с т в *  
на молекулярном уровне с последующим привлечением эксперщ  
ментальных данных для определения параметров и дискримийш 
ции конкурирую щ их механизмов реакций. Задача синтеза p e ^ J  
торного узла в основном заклю чается в обеспечении о п т и м а л ь н о



I циий промышленной эксплуатации за счет организации соот- 
' тнующсн гидродинамики иотокоп и энергетических потоков 

Г ",тези р у ем о й  схемы.
‘ \|<томатн;шроианнмн синтез маршрутов протекания химиче- 

I ( \ реакций более всего развит применительно к органической 
Х1 мни. Известные подходы к решению этой проблемы можно от- 
н , hi к двум типам: ассоциативному и логическому [1]. Первый 
, шнан на то.м, что маршруты строятся на основе известных 
j, кцпй для отдельных стадий, а второй — на генерации проме- 
, тчны х  элементов, образующих дерево маршрутов получения

I,, иных продуктов реакции. Различные ветви дерева являю тся 
;| к-рнативнымн вариантами, которые будут отвергаться или 

[приниматься пользователями. Известны практические реализа- 
I I >тнх подходов н виде комплексов программ [6—9], отличающи- 
, способом представления молекул вещества и стратегией спн- 
in , i альтернативных марш рутов реакций.

Примером ассоциативного подхода к синтезу является комп- 
| . кг программ LHASA | 6]. Синтез проводится от целевого (неле

пых) продукта к исходным веществам. На каждой стадии синтеза
< к кинаются по известным наборам реакций возможные исходные
I ц'ства. Этот процесс заканчивается, когда вы являю тся пред-
II гтнующне стадии, которые являю тся относительно несложны- 
v ( точки зрения практической реализации. Синтез ведется на
• и>не ООО известных химических реакций, находящ ихся в БД  
системы. Эмпирический характер информации о реакциях лими- 
т ч'ует количество генерируемых вариантов, однако сама система 
I шоляет все-таки исследовать всевозможные известные способы 
т |учения продуктов для выбора наиболее оптимального. В вы-

hi тельном плане система реализована для работы в ннтерак- 
1 ном режиме, так что пользователь может активно вмешиваться
I процесс синтеза.

Система, описанная в работе | 6 | ,  является дальнейшим раз- 
’ гпом предыдущей в том плане, что учитывается нространствен-
II ■ строение молекул. К ак и ранее, синтез ведется от конца к
11 чалу (от продуктов реакции к исходным веществам) по заранее 
' ('( деленному набору химических реакций. Аналогичный подход
11 "о н,зован в системе 1101. Более обоснованными и перснектив- 
""ми являю тся методы, основанные на математическом описании 
' 'Уктуры молекул и химических реакций и классифицируемые 
1 |; логические методы 18, 111. В работе 181 для представления 
' 'скулы в качестве параметров используются тип атома и топо-

пческая структура связей между атомами в молекуле. Прн 
’м акцент сделан на типы атомов углерода в молекуле в соответ- 

! 'пи с природой связи углерода с другими элементами. В работе
I Для характеристики молекулы используются три параметра: 
"•положение атома в молекуле, ковалентные связи между 

'Чами п свободные электроны и каждом атоме молекулы. Послед-
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нии подход распространяется на широкий класс веществ ц 1  
большей степени ориентирован на машинную реализацию.

Синтез схем химического превращения на основе концепцц,, 
изомеризма. В основе метода лежит использование закона сохра. 
нения вещества в процессе химического превращ ения и предпц. 
ложение о том, что атомы, составляющие молекулярную  струк.  
туру, можно рассматривать состоящими из ядер со стабильными 
внутренними электронами и валентных электронов, способных 
образовывать химические связи типа ионной, ковалентной и мнЛ 
гоцентровой [12, 131. Исходя из этих положений разработана 
математическая модель химических соединений и реакций, заклю
чаю щ аяся в следующем.

Совокупность всех молекул может быть разделена на эквива
лентные классы, имеющие одинаковые молекулярные формулы 
т. е. эквивалентные классы изомеров. Если концепцию нзоморнп 
молекул распространить на а н с а м б л и  м о л е к у л  (ЕМ — 
от английского ensembles of molecules), то для их описания можно 
воспользоваться привычными химическими формулами. Д л я  ан
самбля молекул можно записать два типа формул — обобщенную 
эмпирическую формулу, указывающ ую общее число атомов в 
ансамбле, и детальную  эмпирическую формулу, соответствующую 
совокупности эмпирических формул молекул, принадлежащих 
ансамблю. Н апример, обобщенная эмпирическая формула для 
реакции

Н —C = N : + H —6 —Н = Н —С—tf —Н (8 .5 )
II I 

:0: К
запишется как  C H 3NO, в то время как детальная формула для 
исходных реагентов содержит молекулы CN1I 4- Н „0.

Пусть А — совокупность молекул. Тогда все ЕМ (Л), т. е. 
все ансамбли, которые могут быть образованы нз А ,  имеют одну 
и ту же формулу Л.  Д етальная эмпирическая формула ансамбля 
<Л,->(* =  1 , 2, . . ., s) является частью совокупности А  и пред-

8

ставляет формулу отдельной молекулы так , что Л =  | J •<.!{)•
1 J

Соответственно, ЕМ (А ) состоит из одной и более молекул, полУ' 
ченных из Л,  причем каждый атом совокупности А  и с п о л ь з у е т с я  
только однажды.

П оскольку изомеры молекул могут различаться п р о ст р ан с тв е н 
ной ориентацией и различным порядком соединения атомов (груЯЧ 
атомов), то конкретная формула может соответствовать не одномУ 
ЕМ (Л). С труктурная формула ЕМ (Л) содержит формулы все* 
молекул данного ансамбля. Совокупность всех ЕМ (Л) о б разуй  
FIEM  (Л) — семейство изомерных ансамблей молекул (FIEM  Т  
от английского fam ily isomeric ensembles of molecules).

Химическая реакция (последовательность химических рев1*' 
ций) преобразует исходный ЕМ в изомерный путем нерераспр6-

i i m i i i h  валентных электронов, причем левая и правая части 
ммической реакции соответствуют отдельным ЕМ, принадлежа- 
:им PIEM . Многостадийный синтез можно представить как по- 
к довательность изомерных ансамблей, начинающуюся с ансамбля 
, ходных реагентов и заканчиваю щ ую ся ансамблем молекул 

1евого продукта и всех побочных продуктов. Носледователь- 
,кть ЕМ (Л), связанных химическим взаимодействием,составляет 
фш рут синтеза целевого продукта, практическая пригодность 
морого может быть проверена экспериментально или по неко- 
.рому критерию (например, термодинамическому и т. д.).

Матрица связей. Химическое строение ЕМ описывает матрица 
язей  (ВЕ-матрица — сокращение от born-electron m atrix ), эле- 

. нты которой соответствуют числу ковалентных связей между 
имами н свободным электроном на внешних орбитах, способным 
[упать во взаимодействие. Д ля ЕМ (В), состоящего из к атомов, 

К матрица содержит к строк и столбцов, причем i-я  строка и 
ii столбец соответствуют i-му атому совокупности атомов В. 
( диагональные элементы матрицы отраж аю т ковалентные связи
д.ду атомами в молекуле, а диагональные соответствуют сво
дным электронам в атомах. Н апример, для химического соеди
нил CH3NO, имеющего вид

H - C - 5 J - H ,
я L:0 :  Н

мучим ВЕ-матрицу:
H с N H 0 H

HI
1 0

1 0 0 0 0

c
1 0 1 0 2 0

N j 0 1 2 1 0 1

U 0 0 1 0 0 0

0 0 2 0 0 4 0

h | 0 0 1 0 0 0

"‘сь черточки соответствуют ковалентным связям , а точки —
1 '""'одным электронам. Поскольку в матрице учитываются связи 

'«■ду атомами i—j и j — i, то bjj =  bjt, т. e. ВЕ-матрица енммет-
I шая.

Число валентных электронов некоторого атома i молекулы
1 "о сумме элементов соответствующей строки или столбца, т. е.

1,1 — 2  f>ij= 5! bji,

'“•'ичина 

<•{ =  2 bi — Ьц

(8.6)

(8.7)
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характеризует число электронов на валентных орбиталях атома / 
Сумма всех элементов ВЕ-матрицы

(8 . *

Iравна общему числу валентных электронов ЕМ. Это число 
всех ЕМ семейства FIEM  — постоянно. Две ВЕ-матрицы нр^д 
ставляю т один н тот же ансамбль ЕМ, если они взаим озам еняем  
в результате перестановки индексов у атомов, т. е. в результат 
перестановки строк и столбцов. В общем случае переход от одно^ 
матрицы к эквивалентной можно осуществить в результате пр*. 
образования подобия.

Матрица реакций. Поскольку общее число валентных электро
нов не меняется в результате химической реакции, оно должно 
быть тем же самым для матрицы связей исходных реагентов ЕМ (В) 
и продуктов реакции ЕМ (£ ). Следовательно, S  должно б ы *  
инвариантным относительно преобразования В —> Е,  т. е.

/{ =  Е -  В,  (8.9)

где В  — матрица реакции. Очевидно, R  является также симмет
ричной матрицей. Элементы матрицы II указываю т, какие свяащ 
разрываются (образуются), а также на изменение в распределе
нии свободных электронов. Внедиагональные элементы r,j  (< Ф  /) 
характеризую т число образовавш ихся связей (ги  >  0) или р *  
зорванных (r,j  <  0) между атомами i и / ,  а диагональные у к а з »  
вают на число появившихся (гц ]> 0) или потерянных свободных 
электронов атома (rlt 0).

С использованием ВЕ-матрнц и матрицы реакции // л ш |>еак- 
цип 113]

( ) - Н
Iн _с-с=К
I

и
оксиацето- 
нигрдл (I)

Н—С = (> :+  Н—C = N  
I
н

формальде
гид (2)

пианисты!! 
водород (3)

получим
о N с с н н н о N с с н и н

о 0 1 0 1 0 0 о 0 0 1 0 —1 0 0
N 0 2 0 3 0 0 0 N 0 0 0 0 0 0 0
С 1 0 0 1 0 1 1 с 1 0 0 —1 0 0 0
С 0 3 1 0 0 0 0 +  с 0 0 —1 0 1 0 0
II 1 0 0 0 0 0 0 и - 1 (1 0 +1 0 0 0
н 0 0 1 0 0 0 0 II 0 0 0 0 0 0 0
II 0 0 1 0

в
0 0 0 II

+
0 0 0 0

в
0 0 0

_р

.
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о N С С в 11 н
1) 4 0 2 и 0 0 0
N 0 2 0 3 0 0 0
С 2 0 0 0 и 1 1
С 3 0 0 0 1 0 0
II 0 1) 0 1 0 0 0
II 0 0 1 0 0 0 0
II 0 0 1 0

Е
0 0 0

Сумма элементов матрицы R  равна нулю, поскольку

s  —  e i j  —  5 3  Ьц  +  S  г \) —  23 b y .
Ч Ч

( довательно, среди ее элементов должны быть отрицательные. 
In преобразование В  +  В  — Е  будет в том случае химической 

j кцней, если выполняется условие etJ =  bi} +  rif 0 ,  Vi, j.
Таким образом, для данного ансамбля молекул можно подо- 

ирлть .химические реакции и определить продукты реакции путем 
образования матрицы связей (перераспределения валентных 
ктронов).
It общем случае матрица реакций может быть применена не 

I дной, а многим матрицам связей (многим наборам реагентов).
• ответственно матрица реакции представляет собой не какую - 
ш Г р о  отдельную реакцию, а целую категорию с общим законом 
| рераспределения электронов, называемую Л -категорией. Таким
I разом, /?-категорня представляет собой класс эквивалентных
II I кцнн с одинаковым законом переопределения электронов и 
1 и паковым размещением участвующих связей. За некоторым 
1 ключением основные химические реакции в органической хи- 
' П11 протекают прн перераспределении электронов между атомами

одного до шести. В таких реакциях могут разры ваться или
I |>азовываться до трех связей, в некоторых случаях сопровож- 

нсь изменением эффективного заряда у одного атома на + 1 , 
У другого на — 1. Т акие реакции принадлеж ат к /?-категорни, 
грицы реакций которых имеют до трех пар положительных

II hi отрицательных недиагональных элементов ri} =  rj, — ± 1.
• нулевые диагональные элементы г,, =  + 2 , соответствующие

' радикальным (ионным) реакциям, размещаются таким образом, 
"бы сумма элементов в строках (столбцах) матрицы была рав-

11 ' нулю, за исключением одной строки (столбца) со значением
23 r iJ —  +  1 •
j

Поэтому классификация и определение типа реакций имеют 
кнейшее значение прн синтезе марш рутов химического превра- 

'“ния. В практической реализации рассмотренного подхода (сис
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тема C IIIR P  1131) прн формировании матриц реакций прщ1(|> 
следующие ограничения: матрица симметричная, диагона«ЗР *1 
элементы равны нулю, сумма элементов строки (столбца) ра^ 
нулю. "

Поскольку недиагональиые элементы характеризую т измвк. 
ние связей между атомами, сумма положительных элементов i '
сумме отрицательных элементов, т. е. число разорванных свц Ж  
между атомами будет равно числу вновь образованных в p e a v f f  
тате протекания реакции. М атрица порядка п X п с такими свой 
ствами имеет ранг п (п — 3)/2 и соответственно столько ж е базнс- 
ных реакций в семействе изомерных ансамблей реакций, Д руЖ  
реакции будут их линейной комбинацией. Отсюда следует, 
наименьший порядок матрицы реакций равен 4.

Д ля  описания Д -категории реакций используется номенкла
тура в виде R M M N I ,  где М  — число разрываемых (создаваемых) 
связей , N  — число атомов, участвующих в реакции; 1 — индекс 
обозначающий подкатегорию реакций.

Пусть имеются одновалентные атомы А ,  В ,  С и D. Тогда в 
соответствие с номенклатурой матрица реакции запишется как 
R224, поскольку прн наличии четырех одновалентных атомов 
можно образовать только две связи . При этом матрица реакции 
будет обладать следующими свойствами: сумма двух прилежащих 
элементов не может превышать единицы, два прилежащ их э л е 
мента не могут быть нулевыми.

Таким образом, между атомами могут быть установлены сле
дующие взаимодействия: 1) А  — В,  С — D; 2) А  — С, R — D, 
3) С -  В,  А -  D.

Д ля реакции А — R  +  С — D —* А  — D +  В  — С матрицы 
связей и реакции будут иметь вид

А в с D А в с [) А В с и
А (1 1 (1 0 А 0 - 1 0 1 А 0 0 0 1
В 1 0 0 0 В - 1 0 1 0 В 0 0 1 0
С 0 0 0 1 +  С 0 1 0 —1 с 0 1 0 0
и 0 0 1 0 1) 1 0 —1 0 D 1 0 0 0

Если в матрице реакции поменять два столбца и две строЬ'11 
местами (например, С и В),  не меняя меток, то будут получен# 
другие продукты реакции, однако матрица реакции будет при* 
надлеж ать той же категории. В данном примере N  не может быть 
более четырех, поскольку число возможных связей равно дву*** 

В процессе синтеза химических соединений обычно ведете* 
термодинамический анализ, па основе которого выбирается ofl* 
тимальный вариант, а такж е идентификация продуктов реакцИ* 
путем сопоставления их с веществами, представленными в катв' 
логе системы.
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Синтез схем химического прекращения на основе етехнометри* 
кого анализа реакционной системы. Проведение химических 
,кций в лабораторных условиях или на пилотных установках 

| стад и и  исследования обычно не дает однозначного ответа на 
,рос о механизме протекания реакций, а чаще всего позволяет 
им. выявить систему конкурирую щ их гипотез. Поэтому важней- 

„ ; м этапом является получение надежных кинетических моделей, 
щ ильно отражающих структуру химических превращений и 

, щвные динамические свойства рассматриваемой химической 
, темы. В основе метода дискриминации кинетических моделей 

к'юра наиболее вероятного механизма, оценки числа иезависи- 
,i\ реакций и компонентов) лежит использование понятий струк- 

, рных и молекулярных видов 114, 151.
Структурными видами M t  (i — 1 , 2 , . . . ,  М)  в заданном мно- 

•стве химических реакции называют осколки молекул, радикалы , 
I мы, электроны и так далее, т. е. части реагентов, которые не 

кторпевают дальнейш их превращений в рассматриваемой сис- 
ме. Каждый химический реагент, называемый молекулярным 
д »м Mi  (i =  1 , 2 , . .  N),  может быть представлен в виде 
ючисленной линейной комбинации структурны х видов

M i =  S « i  jM f ,  (8.Ю)
j i

Ю a ij — целые числа, определяющие количество структурны х 
I л о и в м олекулярны х. М атрица А  =  {а,^} называется структур- 
ii матрицей. Среди основных свойств транспонированной струк- 
рной матрицы А т следует отметить отсутствие нулевых столб- 

"в (не допускается сущ ествование тривиальных молекулярны х 
Iю в) н нулевых строк (неверный выбор структурны х видов).

Используя понятие молекулярного вида (8. 10), любую хими
чку ю реакцию  можно представить в виде линейного функцио- 
•1Л а

f l r = S P r i A f *  г — 1 , 2 .........L,  (8.11)
i=*i

t<‘ — стехиометрические коэффициенты (положительные ра- 
пональные числа для продуктов реакции н отрицательные —
|и исходных реагентов). В матричном виде соотношение (8.11) 
'пиш ется как

П *= В М П, (8-12)
№ В — матрица стехиометрнческих коэффициентов, размерности 

' < N.
Итак, каждому молекулярному виду старится в соответствие 

/ мерный вектор а к (к  =  1, 2, . . ., N)  структурной матрицы А,

5 В. В. Кафаров, В. II. Ветохин
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а каждой химической реакции — JV-мерный вектор р* (&Я 
=  1 , 2 , . . . , / > )  матрицы стехиометрических коэффициентов. ( |^ Н  
даментальиые законы (например, сохранения массы, э л е к т р о н Я  
тральности кодденсированных систем и т. д .) наклады ваю т в н о ^ н  
определенные ограничения на векторы и рк., поэтому о б ц В  
число независимых векторов (т. е. независимых химических р е Л  
ций) не может быть равно числу векторов базиса а„. Оценка ч и с И  
независимых реакций имеет важное значение прн анализе м е :Л  
низма химических реакций, поскольку дает возможность строи Я  
все возможные элементарные химические реакции (которые прХ 
текают или могут протекать в анализируемой системе) путем к о в  
бппапип независимых векторов.

Среди всех возможных реакций лиш ь часть отвечает зак о н ! 
сохранения массы. Т акие реакции называю тся собственны м и,Я  
условием их сущ ествования является равенство нулю  выражений 
(8.1 1 ), т. е.

Д г =  2 Р Ж  =  0, ( 8 .1 *
i=l

а число независимых реакций в множестве {/?,.} определяется 
рангом стехиометрнческой матрицы В.  У словие (8.13) м о ж н  
представить иначе, если подставить в него выраж ение для м о л »  
куляриого вида (8.10). Тогда можно записать

S  рг,ау  =  0, / = 1 , 2 .........Л/; г =  1, 2 .......... L,  ( 8 .J 1
1—1 яв

или
В А  =  0. (8.15Й

Система линейных однородных уравнений имеет бесконечнЯ  
число решений и выделить нх, вообще говоря, не представляете! 
возможным. Больш ий интерес представляет установление чисЯа 
независимых решений (химических реакций), чтобы п о с т р о и т  
полную систему конкурирую щ их механизмов сложной р еак ц и и  
Число независимых реакций определяется в соответствие с обо® 
щепным стехпометрическим правилом Гиббса, а именно г =  N  -*
— rang (Л*), т. е. число независимых химических реакций равВШ 
разности между числом молекулярных видов и рангом структуЯ  
ной матрицы А.  Таким образом, для определения числа н езави си  
мых реакций необходимо определить ранг матрицы с т р у к т у Д Д  
видов (порядок }1аиболынего не равного нулю минора) и посш 
выбора независимых вектор-столбцов матрицы А  в о с п о л ь з о в а т ь с я  
уравнением (8.14).

Обычно в пределах гипотезы о схеме механизма протеканйЧ 
химической реакции известны реагенты (виды атомов, радикал#* 
и т. д .), поэтому практически всегда имеется возможность построй
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и структурной матрицы А.  Однако правило Гиббса позволяет 
' ,повить число стехиометрически независимых реакций. Теперь, 

,i воспользоваться соотношением (8.15), можно получить соот- 
' гвующие стехнометрическио уравнения для этих реакций с 
]( костью до их линейной комбинации (стехиометрическую мат- 

\ В). Вообще говоря, строго установить вид стехиометрнче- 
, ii матрицы В  нельзя, поскольку все решения уравнения (8.15) 

и я ются эквивалентными. Однако, принимая во внимание фи- 
(ч кие суждения о структуре химических реакций (например,

, МО значения стехиометрических коэффициентов, минимальное 
к> реагентов химической реакции и т. д.), можно сделать пред- 
нтельные ограничения относительно структуры этой матрицы. 
Поиск матрицы В  с числом стехиометрических независимых 

I кций, равным z, может быть осуществлен в результате решения 
и мы уравнений (8.15), представленной в виде

(Л)  N

51 Р г № ц  =  — 2  г  =  1, 2 , . . . ,  г ;  /  =  1 ,2 , . . . ,  г (А),
' =1 i=*r(AH"l

(8. 10)

[Vi — искомые независимые переменные; г (А) — ранг м ат- 
I и.| A; brl — произвольно задаваемые значения свободных пе- 
I" менных, выбираемые следующим образом:

_ (  1 при i =  r (A )  +  г; m  17.
1 0 при i # r ( , l )  +  r .

1 тема (8.16) получается в результате выбора в структурной 
ирице А адекватной невырожденной подматрицы (определитель 

1 1с»рой отличен от нуля) и перенумерации строк и столбцов мат- 
щ  А и В  таким образом, чтобы индексы пробегали значения от 
пиццы до г (Д ) . Д ля нахождения всех стехиометрически про- 
•»1 х решений необходимо определить базисные решения для 
кдой невырожденной подматрицы матрицы А порядка г (Л).

' Фудно заметить, что для различных г (независимых реакций) 
системе (8.16) изменяется лиш ь правая часть, что облегчает 

'"недуру решения систем линейных алгебраических уравнений 
'я различных подматриц. В процессе синтеза может оказаться, 
'» некоторые получаемые реакции химически неправдоподобны. 
Ц'ственно, что такие необходимо исключать на всех этапах. 
Рассмотренные подходы методологически во многих аспектах 

'<><ки и в рамках известных химических реакций достаточно 
гко реализую тся. Если же говорить о синтезе новых химнче- 
их продуктов, то выбор стратегии поиска, отсев неэффективных 
1 и абсурдных решений должен проводиться на основе фунда- 
1 нтальных закономерностей химических процессов, на основе 
'чультатов оптимизации по некоторому критерию. Размерность 
'Дачи синтеза слишком больш ая. Поэтому нужны «рабочие» эв-

15*
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рнстики, которые позволяли бы в конкретных случаях упрощ аж  
задачу без потери точности реш ения. Естественно, п о сл ед и м  
должны базироваться как на теоретических предпосылках, та* 
и отдельных аспектах промышленной реализации.

Синтез реакторных систем. В практике исследований спнтеа 
реакторных систем в основном ограничивается вопросами распрИ  
деления нагрузок на параллельно работающие системы, р ас п р З  
деления времени пребывания в каскадах реакторов и как с а м я  
стоятельная проблема не получил достаточного развития. Боль! 
шое число оптимизационных задач химических реакторов решается 
для исследования распределения температур, времени пре. 
бывання, старения катализатора, его регенерации и так далее, 
т. е. частным вопросам повышения эффективности единичных 
реакторов. Большое внимание уделяется такж е исследованию 
гидродинамической структуры потоков одно- и многофазных ре-* 
акторов. Вместе с тем стадия химического превращ ения является 
лиш ь частью химического производства и связана по крайней 
мере материальными потоками с другими стадиями. Подход, ис
пользуемый при оптимизации технологической схемы па основе 
аддитивности критерия, не может обеспечить глобального опти
мума. Большой интерес с точки зрения интегрального подхода 
к синтезу технологической схемы представляю т реакторы с ре
циклами, с тепловым объединением. Очевидно, решение этих 
задач следует проводить совместно с синтезом схем химического 
превращ ения, так же как и с последующей стадией — выделе
нием продуктов реакции.

8 .3 . Синтез тенлообменных систем

Проблема синтеза теплообменной системы состоит в оп ред елен и и  
поверхности теплообмена и поиске такого способа со еди н ен и я 
теплообменников, при котором попарное взаимодействие потоков 
(теплоносителей и хладоагентов) обеспечивает оптимальное зна
чение критерия функционирования всей системы (обычно эконо
мического). Однородность элементов системы, легкость ф орм ули 
рования и относительная простота задачи привлекают инимаЛ19 
многих исследователей к разработке алгоритмов автоматизиро
ванного синтеза технологических схем теплообмена. Однако, не
смотря на кажущ ую ся простоту, комбинаторная природа задач11 
приводит к значительным трудностям вычислительного х а р а к т е 
ра. Поэтому все известные методы синтеза (а их известно У'*'0 
большое количество) отличаются главным образом способами сн*^ 
женин размерности задачи. Примечательно, что большинство а-1* 
горитмов синтеза технологических схем своим появлением ol,rt'  
зано теплообменным системам.

Обычно при постановке задачи синтеза теплообменных систеч 
известными характеристиками являю тся число и параметры *г°я
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,чнх* и «холодных» потоков (расход, начальные и желаемые 
печные температуры, давление, теплофизические и фнзико-хи- 

. |ческие свойства потоков), тин аппаратов, стоимостные пара
ф ы  оборудования и теплохладоагентов. В результате синтеза 

обходимо определить структуру связей между аппаратами с 
и.ю рекуперации тепловой энергии, конструкционные харак- 

|)истики оборудования при оптимуме некоторого критерия, на- 
шмер при минимуме приведенных затрат на создание (рекон- 
рукцию) и эксплуатацию системы.

При математической формулировке задачи в первую очередь 
деляется совокупность параметров состояния синтезируемой 
( темы, однозначно определяющих все остальные параметры 

( темы и ее элементов, в том числе и критерия оптимальности.
< рмулирование задачи, очевидно, проводится с ориентацией на 

рсделенный алгоритм синтеза, в связи с чем принимаются и 
, огиетствуюшие ограничения. Технологические схемы теплооб- 

пных систем могут отличаться типом функциональных элемен- 
н, т. е. тенлообменных аппаратов (вектор Т), конструкцион- 

I 1ми характеристиками элементов (вектор К)  и схемой соедине- 
I ни элементов (множество структур G). Часть параметров со- 
I ияния при проектировании обычно определяется техническим зада- 
I нем (например, группа типов теплообменников Т) или регламен- 

Фуется действующими стандартами на теплообменное оборудо- 
IIне (вектор К).  К  независимым параметрам состояния теплооб- 
нной системы такж е относится вектор параметров исходных 
чиологических потоков (X). Что касается параметров выходных 
кжов (вектор У), то для них обычно задается совокупность

НКЦИЙ ограничения типа <  Т <  Тщах, ИЛИ Р  - P(min)max-

Следует заметить, что часть эксплуатационных, технологнче- 
1 их и других требований технического задания на разработку 

плообменной системы не поддается формализации и не может 
пь включена в систему ограничений. К ним относятся, напрн- 
Р, сложившиеся внутризаводские технологические связи кон- 

1 '1‘тного производства, условия размещения оборудования в объ- 
1 •' площадки. Учет таких ограничений производится проектн- 

"щ икам и в процессе анализа теплообменных систем, получен- 
1 '  в результате синтеза.

Потоки внутри теплообменной системы, называемые промежу- 
'нымж, составляют множество Р.  Промежуточный поток, опре- 
тем ы й  как исходный ноток в некотором стационарном состо- 

! чи между двумя последовательными операциями теплообмена, 
И‘т иметь параметры, зависящие от конкретных условий взанмо- 
|( твия и возможностей используемых теплообменников. Число

1 "араметры потоков зависят от количества и параметров тепло- 
'" ‘иииков системы: чем больше число теплообменников, тем 
"■е размерность задачи синтеза.
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Таким образом, синтез теплообменной системы заклю чав! 
н ныборс такой схемы соединении теплообменных аппарата 
чтобы обеспечивался оптимум критерия II:

1 1 =  op t П (Л \ T , G , Y , K , P ) .  (8.1
О, Р, т,  к

В соответствии с постановкой задачи синтеза теплообмен^ 
системы и математической формулировкой Т, К  и У являю* 
заданными величинами. Поэтому прн синтезе тепловой систе! 
требуется получить такой вариант технологической схемы G 
чтобы

И (G*, Р*) =  miii II (G, Р), С‘ е С .  (8.1
с. я

Важным этапом в постановке задачи синтеза является выб< 
критерия оптимальности технологической схемы теплообмеино 
системы. В качестве такого обычно принимается величина нря 
веденных затрат на строительство и эксплуатацию  системы, (’.по 
собом формирования такого критерия является аддитивный уче 
факторов, определяющих затраты на изготовление и монтаж обе 
рудовании, .1 гакже затраты на эксплуатацию системы в п -чем Г  
определенного периода времени, вклю чая стоимость энергц | 
Приведенные затраты, связанные со строительством п эксплуаС  
цией теплообменной системы, могут быть выражены следующи 
образом [5, 161:

II =  (80К +  бам) (V, Ц, +  2  U fj +  0 S S C p C Mf (8.2(
* • т  4 к г  2

где 6ок — нормативный коэффициент окупаемости, год-1; бам -  
норма амортизации, год-1; Ц | — стоимость i-го основного рек; 
перативного теплообменника, руб; Ц; — стоимость /-го вспои 
гательного теплообменника (нагревателя или холодильника 
руб.; С к — стоимость к- го вспомогательного тепло- и л и  хладе 
агента, руб ./кг; Cki — массовый расход к-го теплоносителя в i 
вспомогательном теплообменнике, кг/ч; 0 — продолжительное^ 
годовой эксплуатации оборудования системы, ч/год.

Д ругим способом оценки эффективности теплообменной сис 
мы является использование термоэкономического (4.37), эксерп 
тического К П Д  (4.33) при оценке потерь эксергии системы в npoi 
положении постоянства теплоемкостей потоков [161:

V  У] \ E ik =  Т„ ( £  t o j C j l n  W kCk In b L \  . (8.2!
i S j Ji к k‘

где Ck, Cj — удельная теплоемкость, Д ж /(кг-К ); W k, — *iaC~ 
совый расход потоков, кг ч; Т„ — температура окружаю щ ей cpej 
ДЫ, К; T ki, tji  —  входная температура, 1\: У, , ,  t j: — выхоДвС 
температура, К ; /  — сток тепла: к — источник тепла.
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Задача синтеза теплообменной системы в соответствии с кри- 
)ием (8.18) и даже (8.19) представляется чрезвычайно многомер- 

] ц . Поэтому в алгоритмах синтеза принимаются у п р о щ а ю щ и е  
иущения, нозволянннне снизить ее размерность. К таким ло
щениям обычно относятся следующие: в пределах технологи- 
кой схемы два потока обмениваются теплом только однажды
е .  отсутствуют циклические структуры); потоки в пределах 

, , темы выступают как единое целое (не допускается расщепле- 
ц» потоков); допустимая разность температур между потоками 
н всех теплообменников одинаковая.
Возвращ аясь к критерию (8.19), следует обратить внимание 
факторы, которые обеспечивают минимум приведенных затрат 
созданию и эксплуатации системы. Прежде всего это подвод 
ргии внешних источников (тепла или холода) для доведения 

1>аметров выходных потоков до предписанных значении. При 
, повременном синтезе всей технологической схемы эта проблема 

кет и не возникнуть, так как внешними источниками и стоками 
ергии тепловой системы могут быть другие системы производ- 

( на (реакторная, разделения и т. д.), т. е. рекуперация энергии 
к»т осущ ествляться в масштабах всего производства. Если теп- 
ную систему рассматривать отдельно, то необходимы допол- 

i .i тельные затраты на компенсацию несоответствия параметров 
ходных потоков заданным значениям. При синтезе системы 

н.шобмена желательно, чтобы эти затраты были хотя бы мини- 
| Iьпыми. Оценка минимально потребляемого количества внеш-
ii энергии может быть произведена с помощью диаграмм тем- 
ратура — тепловая нагрузка [16]. Д ля  этого в координатах Т, Q 
я объединенных холодного и горячего потоков строятся зави- 

I мости Т =  /  (Q) и совмещением последних до разности темпе- 
ч у р  по вертикали, равной A7’,„jn (перемещая одни график от- 
т т е л ь н о  другого по оси абцисс), определяется температурный 
"ответственно и по тепловой нагрузке) интервал, который не 
.кет быть компенсирован в результате взаимодействия этих 
IOKOB (рис. 8.3). Это несоответствие параметров потоков должно 

'мненсироваться за счет внешних источников тепла.
Д ругим фактором, определяющим капитальные затраты на соз- 

<ние системы, является минимум числа теплообменников (мини 
мытое число промежуточных потоков). Минимальное число теп- 
1‘обменников в системе на единицу мешыне числа потоков, вклю- 
я внешние [17]. Д ля выполнения этого условия необходимо, 

юбы в результате выполнения операции теплообмена один из 
токов достигал конечных значений параметров. Д ля нллю стра- 

!|н на рис. 8.4 приведена система, содерж ащ ая два горячих и два 
" |одних потока. Числа в круж ках соответствуют количеству 
шпиц тепла, которое необходимо передать (принять) в результа- 

теплообмена, а числа вдоль дуг — количество единиц переда- 
-•емого тепла. Д л я  синтезированной тепловой системы, очевидно,
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Рис. 8.3. Определение потре^а
сти во внешних источниках 10- 

тепла

должны выполняться уранне- 
ния теплового баланса, т. е 
количества передаваемого й 
принимаемого тепла должны 
быть равны. Если же 
обменивающихся теплом ̂ 3  
токов (холодных И горячих) 
это равенство не соблюдает- 

Q ся, то необходимо в систему 
вклю чать некоторый внеш

ний источник. Т ак , для схемы на рис. 8.4 для нагрева холод
ных потоков до заданных температур необходимо 410 единиц 
тепла, в то время как горячие потоки содержат 250 единиц и не 
могут обеспечить требуемое условие даже при полной рекупе
рации. В связи с этим в систему включается внешний источ
ник мощностью 160 единиц тепла. Естественно, взаимодействую
щие потоки должны иметь соответствующие температуры.

С минимальным числом теплообменников непосредственно свя
зан еще один фактор, характеризую щ ий эффективность теплообмен
ной системы. Это минимум поверхности теплообмена. Оценка пос
леднего, как и двух предыдущих, может быть произведена по

Рис. 8.4 . Оценка .мини
мального числа тепло
обменников в системе с 
четырьмя потоками Я

Холодные
потопи

обобщенным тепловым потокам системы при допущении постоян^ 
ства коэффициента теплопередачи в соответствии с формулой

А - - L C j ^ L  
~  к  )  м  •

(8 .22)

где Л — поверхность теплообмена; К  — коэффициент теп л о п ер ® " 
дачи; АТ  — разность температур (расстояние между график*1*1 
Т — f  (Q) по вертикали, см. рис. 8.4); Q — количество перед*®*, 
емого тепла.

При синтезе теплообменных систем оценка указанных ФаКТ_д 
ров, выполняемая предварительно, позволяет уже получить : 
торые количественные характеристики будущей системы.

не»50'

Информация, полученная на этапе предварительного анализа 
,,чи разработки теплообменной системы, может служить опор- 

(| мн точками при выполнении непосредственно этапа синтеза. 
( ратегия же получения оптимального варианта технологической 
( мы полностью определяется используемым алгоритмом.

Известные алгоритмы синтеза теплообменных систем отлича- 
,, п большим разнообразием. Итак, все перечисленные подходы 
ь ннтезу технологических схем реализованы применительно к 
1 , кюбменным системам. Имея, по существу, одинаковыми ис- 
v inыо данные на проектирование и конечную цель, алгоритмы 
, |теза различаются способами формирования структуры  систе- 
v п ее модификации. В соответствии с этим все алгоритмы можно 
р делить на две группы — с последовательной и одновременной 
, срацией топологии системы, т. е. при отсутствии или наличии 
л одной топологии [1]. Хотя такая классификация и не является 
л о потной (.многие методы обладают признаками обоих подхо- 
;i ). все же она дает возможность делать некоторые обобщения.

Д ля алгоритмов первой группы принципиальным вопросом 
(и шется выбор стратегии поиска последующих операций теплооб- 
м ia. Здесь наиболее распространенными методами являю тся эв- 
I тнческий, ветвей и границ, прямого перебора.

Эвристический метод в классическом виде редко использу- 
| я. однако эвристические приемы для сокращения пространства 
| н ка оптимального варианта при прямом переборе или в ме- 
| н‘ ветвей и границ применяются практически всегда. К таким 

пгтическим правилам обычно относятся следующие.
1. Теплообмен осуществляется между горячим и холодным по- 

1 ами, для которых имеет место

Л =  m a rt» . (8.23)

I'' —  maxf",
it
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* =  1 ,2 ......... iV;

/ = 1 . 2 .........М,

1 i — горячий поток; /  — холодный поток; — начальная
* водн ая) температура потока i (j).

-■ Теплообмен осуществляется между горячим и холодным по- 
1 ами, для которых справедливо

' ■ =  m in t i ;
' (8.24)

С =  m in /7.
Теплообмен осуществляется между горячим и холодным по- 

‘МИ, для которых справедливо
А* =  m in At, (8.25)

i. j)
— разность температур.

I т,
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4. Теплообмен осуществляется между входными потоками, и Д  
которых |

n fy =  min n (ij)i, (8.20J

где П (; — приведенные затраты на проведение операции теплооД  
мена. Среди других использую тся эвристики, определяющие м я Л  
симальное количество рекуперируемого тепла, минимум п р н в я  
денных затрат при использовании внешних источников и т. д |

Прямой перебор вариантов схем с ростом числа потоков и р а н  
тическп невозможен из-за высокой размерности задачи. П р а к т ы  
чески уже для шестипоточной схемы необходимо рассмотреть 10*8 
вариантов схемы Поэтому использование эвристик и допущ ения 
весьма ж елательно. Так, алгоритм, построенный на эвристике] 
(8.24), позволяет решать задачи разумной размерности [18]. Прав-J 
д а , .метод может давать иногда заведомо иеоптимальные решения,] 
что приводит к необходимости использовать другие эвристики 
в таких ситуациях. Эта эвристика совместно с запретом на реку
перацию очень малых количеств тепла используется д ля  сиа*| 
теза теплообменной системы в сочетании с методом ветвей и гра
ниц [19]. Основным требованием к синтезируемой схеме является; 
максимальная степень рекуперации тепла. Сочетание стратегии 
метода декомпозиции с эвристическими правилами было положено 
в основу декомпозиционно-эвристического алгоритма с обуче-s 
нием [5].

Большое число алгоритмов синтеза построено с использовал 
нием метода ветвей и границ [5, 20—22]. Основная идея алгорит
мов состоит в последовательной генерации дерева вариантов, вклю
чающего все возможные системы теплообмена. Н аряду с процеду
рой снижения размерности задачи в работе [20] предложен удач
ный способ формализации изображения систем теплообмена в виде 
матрицы связей потоков. На рис. 8.5 приведены система из двух 
холодных (0{) и трех горячих потоков (Я ,) и соответствующая ей 
матрица связей, в клетках которой помещены номера теплообмен! 
ников. Подобное представление (как и сам метод поиска) спра
ведливо для систем без рециклических потоков.

В алгоритме с углубляю щ ейся стратегией поиска [21] р е ш е н и е  
ищется для каждого нз технологических потоков. Задача си н теза  
прн этом сводится к определению набора цепочек для каждого из 
технологических потоков, суммарная стоимость которых м ини
мальна, и для которых соблюдается условие однократного взаи м о 
обмена. О размерности задачи можно судить по тому, что д ля  си
стемы из четырех потоков, имеющей 4200 вариантов, п р о см атр и 
вается лиш ь 85. В качестве граничной стоимости схемы и сн о л ьз^  
ется стоимость лучшей (минимальной стоимости) схемы на даннЫ® 
момент. В других алгоритмах [22] в качестве граничной стоимостВД 
схемы используются приведенные затраты синтезированной части*
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,, прогнозируемая стоимость незавершенной части, оцениваемая
I основе эвристик. Существенное сокращение просматриваемых 
(риаптов схем может быть достигнуто в результате совместного 
пользования эврпстнк и ограничений, например эвристики (8.26) 
ограничения на многократность теплообмена потоков.
Среди алгоритмов второй подгруппы (прн известной начальной 

\( ме) интерес представляют методы, основанные на сведении 
1.чачи синтеза к «задаче о назначениях» Г23—25), термодинамн-
> комбинаторные [26| и эволюционные [27, 281.

Н, Hz Нз
С, 1 3 н

г ч т
с Г г

I’i i c . 8.5. Матричное представление системы теплообмена
II.С — для достижения конечной температуры требуется внешний хладо-, теплоноситель

ткетственио; Г — поток достиг конечной температуры

Пр.. подходе к синтезу как  к задаче о назначениях каждый 
юток делится на несколько малых субпотоков с теплосодержа- 
шем Q единиц. Разбиение может быть последовательным, что 
жнивалентно отсутствию расщепления потоков, и параллельным 
1|. Величина Q выбирается таким образом, чтобы каждый поток 
мл разделен на целое число частей. Проблема назначений состо-

II в том, чтобы выбрать такое сочетание горячих и холодных под- 
ютоков, которое обеспечивало бы минимум затрат. Здесь же при- 
|имеются ограничения, отражающие термодинамическую реали
зуемость теплообмена (например, горячий подпоток должен быть 
"рячее, чем холодный), а такж е ограничения пользователя. В та- 
ой постановке удобным аппаратом для решения задач большой 

размерности является линейное программирование. Слабым местом 
'того алгоритма является оценка стоимости подпотоков, связап- 
|ая с поверхностью теплообменников. Графически алгоритм ил
люстрируется в виде матрицы назначений, строки которой соот- 
'■тствуют холодным, а столбцы — горячим подпотокам. Точки пе- 
" сечення означают теплообмен соответствующих частей потоков. 

При необходимости матрица может достраиваться строками и 
голбцами, соответствующими внешним субпотокам хладо- и тепло- 

"онтов.
Термодннамнко-комбннаторный алгоритм [261 заключается в том,

' го генерируются все теплосистемы, удовлетворяющие таким огра- 
иченинм, как минимум внешней энергии, наименьшее количество 
(□лообменников и отсутствие расщепления потоков. Затем рас
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считываются тепловые нагрузки на каждую  операцию теплооб^В  
на п исключаются заведомо нереализуемые связи . Н а кон ечи Д  
этапе формируются системы, соответствующие каждому вы бран  
ному варианту. После расчета температур потоков вы бпраю тВ  
системы, удовлетворяющие заданной разности температур. 1  *

Эволюционные алгоритмы синтеза наряду с другими и м е н  
широкое распространение в практике разработки системы т е п ^ Е  
обмена. Надо заметить, что, по существу, каждый из рассмож 
ренных алгоритмов синтеза использует в той или иной форме d l  
которую стратегию улучш ения (модификации) полученной схвм Я  
Вопрос лиш ь в том, в какой степени применяемые правила o n riB  
дел я ют конечный оптимальный вариант схемы. При этом н ач ал В  
ный вариант (или варианты) может быть получен любым сп особом  
а его усовершенствование проводится в соответствии со страты  
ш ей , например, обеспечения минимума поверхности теп лооб м ен  
1271 или минимума числа теплообменников в системе [281.

И так, алгоритмы синтеза систем теплообмена, ставящ ие целью 
обеспечить минимум внешнего потребления энергии (энергетЛ  
чески замкнутые системы) при минимальном (или близком к ми
нимально возможному) числе теплообменников, имеют большое 
практическое значение при решении задач оптимального п р о е к т е  
рования. Однако при повышении степени взаимосвязей в топлооб* 
менной системе будут ухудш аться такие характеристики, как  н м  
деж иостьи управляемость, которым должно быть уделено вним аиш  
при синтезе не в последнюю очередь. Дальнейшее развитие мето* 
дов синтеза теплообменных систем, очевидно, должно быть с в Я  
зано с интеграцией источников и стоков энергии различного р о щ  
в пределах химического производства. Задача синтеза в такой 
постановке существенно усложняется, но и результаты ее решений* 
имеют большое значение в теоретическом и практическом асиеЯ  
тах. *

Рассмотрим два алгоритма синтеза теплообменых систем б а  
лее подробно.

Температурно-интервальный алгоритм синтеза тенлообмеины* 
систем [28, 29]. В основе алгоритма лежит разбиение общей задЯ  
чи синтеза на ряд подзадач с определенным температурным я н  
тервалом каж дая. В пределах каждой подзадачи синтез монШ  
проводиться с использованием эвристических правил или ;>вояЯ 
ционной стратегии. Прежде всего устанавливается м и н и м альяЯ  
разность температур между горячим и холодным потоками, а з Я  
тем температурная шкала потоков (от входной до выходной) ДЯ 
лится на ряд интервалов в количестве

n < 2z - l ,  (8 .2 4

где п — число интервалов; ъ — число потоков. После в ы ч и т а й Я  
из температур го р я ч и х  потоков A^min последние р а с п о л а г а ю т *  
в следующем порядке: Т х „> Тг >  ... Поскольку все п Я
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к и подзадач синтеза имеют одинаковый температурный интер- 
1. каж дая подзадача может рассматриваться независимо. 
Пусть имеются четыре потока (свойства потоков приведены 

габл. 8.2 [7]).
Таблица 8.2

Поток Теплоемкое г ь 
Ср, кВт/°С т", °с тк, °С

Тепловая нагрузка 
Ср (Т н - Т к), кВт

,.ЮДНЫЙ (1) 3 ,0 со 180 - 3 0 0
цячий (2) 2 ,0 180 40 28J

. йодны й (3) 2 ,6 30 105 — 105
1>ячий (4) 4 ,0 150 40 440

иответствующая данным табл. 8.2 последовательность подзадач 
IK5) синтеза, приведенная на рис. 8.(5, построена следующим об-
•азом.

1. Потоки упорядочены в соответствии с некоторым признаком 
м'мпературой, теплоемкостью и т. д.).

-■ В каждой подзадаче определен теплообмен между первым 
орнчим (по значению температуры) и первым холодным потоками, 
тр ы м  горячим и вторым холодным и т. д. до тех пор, пока не 
Iтались исходные горячие или холодные потоки.

3. Определен теплообмен между максимальным оставшимся по- 
иком и максимальным вторичным после предшествующей опе- 
ЛЦНИ теплообмена, между вторым максимальным и вторым мак- 
пмальным остатком и т. д. (эти потоки объединяются с учетом их
мператур).

4. Оставшиеся потоки или остатки, которые не удалось реку- 
'рпровать в данном температурном интервале, могут быть пере-

и н ы  в соседние интервалы или объединены с внешними источни
к и  тепла. Следовательно, для каждой подзадачи решается у рав
нине теплового баланса. Исходная схема теплообмена для рас- 
чатриваемой задачи приведена на рис. 8 .7, а. Заметим, что на
• рвом интервале имеется только один холодный поток, поэтому 
десь решение однозначное — необходимо ввести в схему подогре

ватель. Н а втором интервале 113(2) объединяются потоки 1 и 2, 
к», поскольку тепловая нагрузка горячего потока прн изменении 
'■мпературы в интервале на 30 °С не обеспечивает поднятие тем- 
'ературы потока 1 на 30 °С (в силу разной теплоемкости потоков), 
''■обходимо в систему на этом интервале включить компенсирую
щий подогреватель. Аналогичным образом строится последова 
"■льность взаимодействий потоков для остальных интервалов. 
I |я  подзадач 3 —5 на рис. 8 .7 ,6  приведены альтернативные ва- 
нанты решения (поскольку горячие и холодные потоки имеют 

цинаковые температуры).
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Рис. 8.7. Исходная система теплообмена
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к а; номера в круж ках —  порядковый номер теплообменника
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На рис. 8.7 представлено решение в пределах каждой из под- 
Iдач. Единственное, что следует сделать теперь, это оценить аль- 
рнативние варианты для П3(4) u 113(5) с точки зрения мини

ума потребления внешней энергии. Что касается интервала 
I.i(3), то использование альтернативного варианта нецелесооб- 
азио, поскольку требуется введение дополнительного подогре- 
ателя. Из сравнения вариантов теплообмена для И З (4) можно 
имать вывод, что целесообразно принять первый вариант, по- 
кольку  в этом случае, как и для П3(3), объединяются потоки 
п 4. Это в дальнейшем позволит объединить два теплообменника 
один большего размера. Д ля  П3(5) по аналогии следует выбрать 
горой вариант, с тем чтобы в последующем объединить теплообмен

ники 5 и 9 в один.
Окончательный исходный вариант системы теплообмена, пост

оянный на основе температурно-интервального алгоритма, при
еден на рис. 8 .7, в. Исходя из максимума рекуперации энергии 

пределах всей системы этот вариант в дальнейшем подвергается 
совершенствованию путем объединения, деления и перемещения 
гдельных теплообменников. Выполнение этих операций не долж -
о противоречить физической реализуемости процесса теплооб- 
■ена, а такж е способствовать получению варианта системы с луч

шими параметрами, например с минимальным подводом внешней 
шергни, минимальным числом теплообменников и т. д. Эта зада- 
а на исходном варианте является п о и с к о в о й , и  для ее решения 

наиболее удобным режимом работы является режим диалога.
М одификация схемы на рис. 8 .7, в может осущ ествляться 

юдующим образом. П режде всего следует объединить два по-
• гревателя потоков /  и 3 и три холодильника в потоке 4. 
акое объединение вполне разум но, поскольку только увеличит 
азность температур между обменивающимися потоками (заме- 
IIм, что подогреватель нуж но размещ ать с более горячей стороны 
еплообменника, т.е. слева, а холодильник — справа). Д алее, хо- 
однльннк во втором потоке следует разделить таким образом, 
гобы можно было установить теплообменник между потокам! 
и 3 (тепловая нагрузка равна 45 кВт) и объединить его с двумь 

ругимн в этих же потоках (т.е. с теплообменниками под номера- 
41 5 и 9). Аналогично можно объединить теплообменники с номе

рами 2 н 4 в потоках 1 н 4. П олученная в результате проведенных 
рообразований тепловая система, содерж ащ ая три теплооб

менника, один подогреватель и два холодильника, приведена на 
1’нс. 8 .8 , а.

К ак следует из приведенных рассуждений, система, представ- 
енная на рис. 8.7, а, является  исходной топологией для получе

нии самых различных вариантов в зависимости от к р и тер и я  и 
'ратегии эволюции. Н априм ер, если исходить из м аксим ум а ре- 
Унерацнн тепла при относительно низкой стоимости системы , 

"»кно получить систему, приведенную на рис. 8.8, б. Д л я  этого
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Рис. 8.8 . Усовершенствование in-, 
ходной схемы теплообмена •<

второй теплообменник делит
ся на два н вместо холо
дильника на втором потоке 
ставится теплообменник 3 
связывающий потоки 1 и 2. 
Соответственно увеличивает
ся тепловая нагрузка на хо
лодильник (поток 4). Д аль
нейшим видоизменением этой 
схемы является объединение 
теплообменников 1 и 3 (рис. 
8.8. в).

Синтез систем более высо- ", 
кой размерности представля-j 
ется трудоемким. Д ля уско
рения расчета верхних оце
нок по нагрузкам  на подо
греватели п холодильники 

для каждой подзадачи предлагается составление специальной 
таблицы (табл. 8.3), заполняемой в следующем порядке.

1. Устанавливаю тся температурные интервалы для каждой из 
подзадач.

2. Д ля  каждой подзадачи определяется тепловой баланс по 
уравнению

0 ,  =  1к - О к =  (Тк -  Т it+i) (%срх -  S c „ ) , (8.28)

где D k — невязка теплового баланса Г13 (к)\ / к — количество теп-
Таблица 8.3

795О — 0

Подзадача

Потоки п температуры

Горячке
потоки

113(1)
П3(2)
113(3)
113(4)
113(5)

Г, *с

Холодные
потоки

я

R* *
е гг
S3

Поннтерваль-
яое накопле
ние тепла, 
кВт

Вход Выход

М . и . с и м а л ь н о  
л п у с г и м а я
н л г р у л к а .  к в » .

Вход

180
150
115
70
40

180
170
140
105
60
30

+ 30 0 - 3 0 + 6 0
+ 30 - 3 0 - 6 0 + 3 0

—105 —60 + 45 0
- 1 8 +145 + 6 3 +105

—102 + 6 3 +  165 +123

НыхоД

ь



Глава 8. Автомати.шронаннмм синтез технологической схемы 4Г>5

.1, получаемого от внешних источников; Ок — количество Ten-
1, отбираемого внешними холодильниками; ср — удельная тепло- 

, ,iкость потока. В зависимости от соотношения нагрузок подогре-
i тел ей и холодильников (удельных теплоемкостей горячих и хо- 
дных потоков) Г)к может иметь положительный пли отрицатель- 

, ын знак.
3. Определяется максимальное количество энергии, переда- 

1вмое нз Г13 (к) в П З (к +  1) (столбец 2 в табл. 8.3). При отсут- 
нни специфических тепловых связей данной подзадачи с внеш- 

пми источниками последнее может быть оценено как

1.1Я первого температурного интервала принимается 1Х — 0). Вы- 
идное количество энергии для ПЗ (к +  1) (столбец 3) определя- 
ся как

4. Заполняю тся столбцы 4 н 5 добавлением модуля самого 
, рицательного элемента столбца 3 к элементам столбцов 2 и 3 со- 
I нетственно.

Таблица построена на основе теплового баланса отдельных 
сервалов (подзадач), однако отдельные ее элементы имеют зна
ние для всей системы теплообмена. Т ак , нижний элемент треть- 
|» столбца имеет значение, равное невязке теплового баланса 
•токов системы, т. е. количеству отводимого из системы тепла 
м. табл. 8.2). В ерхняя цифра в столбце 4 указы вает на минималь
но количество тепла, которое необходимо подвести к системе 
м. рис. 8.6). Н и ж н яя цифра в столбце 5 соответствует колнчест- 

тепла, которое необходимо отвести от системы (см. рис. 8.8). 
л к им образом, имеется возможность оценить значения нагрузок 
| подогреватели и холодильники исходя нз максимума рекупе- 

I 'Пии тепла.
Рассмотренный алгоритм достаточно просто реализуется па 

сальном  этапе синтеза теплообменных систем на основе крнте- 
|>| максимума рекуперации тепла. Однако как при получении 
тво го  варианта Схемы, так и при его усовершенствовании ис- 
н.зуются определенные эвристические правила и эволюцион- 

‘■ю стратегии, связанные с опытом и эрудицией проектировщ ика 
трудно поддающиеся формализации. Наиболее удобным режн- 
>м проектирования поэтому является режим непосредственного 
аимодействия пользователя с ЭВМ. В этом случае лю бая стра- 
|и я  получения оптимального (квазиоптимального) варианта схе- 
•| может быть легко реализована. Одной из важных задач для 
’ •учения оптимального варианта теплообменной системы в со- 
‘ петствии с температурно-интервальным алгоритмом является объ- 
(инение (расщепление) потоков и теплообменников, перемещение 
До| ревателей и холодильников вдоль температурных градиен- 
" потоков таким образом, чтобы обеспечивалась необходимая

I  *+1 — Оъ (8.29)

0|Г+1 — Ок — (8.3П)
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разность температур. Д тя  упрощения этой задачи предло.к ‘на э в Д  
лю циониая стратегия, основанная на оценка тепловой н агр у щ ^ 
потоков по формуле [28]

F — ср«(/.) (ATS A 7’min), (8.3Я

где cpj(f,) — меньшая (больш ая) теплоемкость двух обменива^!  
1ЦПХСН теплом потоков; ATS  — наименьшая разность температур 
в теплообменнике; ATmi,, — минимальная разность темперде 
тур. Х арактеризуя каждый нз теплообменников системы в е л я  
чиной параметра F , можно достаточно просто оценить р еальн о сЯ  
и эффективность изменения структуры  системы.

Термодинамический метод синтеза теплообменных систем I Kill 
А нализ процессов химической технологии на основе первого зако* 
на термодинамики находит широкое практическое применение. 
Н аряду с этим все большее распространение получаю т методы 
анализа на основе второго начала термодинамики, в частности 
(используемые исходя из концепции эксергии как меры преврати- 
мости энергии), при оптимизации и проектировании технологи
ческих производств (см. гл. 7). Привлекательность этих методов 
заклю чается в том, что имеется возмо кность оценить в общем слу§ 
чае минимально возможные потери энергии за счет необратимости 
процесса и тем самым определить реальные перспективы совер
шенствования процесса. Развитие этих термодинамических ме
тодов идет по пути получения количественной информации о со
вершенстве протекания отдельных явлений. Что касается ка
чественных выводов, то они хорошо известны. Н апример, потери 
превратимой энергии отсутствуют при смешении потоков, нахо
дящ ихся в термодинамическом равновесии, или потерн энергии 
в противоточном теплообменнике выше, чем в прямоточном, равно 
как  с увеличением поверхности теплообмена потерн за счет необ! 
ратимости процесса снижаю тся.

Синтез теплообменных систем на основе термодинамических 
принципов проводится в несколько этапов [16]. Это о п ред елен и е 
оптимально-тепловой нагрузки  системы (вклю чая подвод и отвод 
тепла), синтез структуры  теплообменной системы и м о д и ф и к а ц и я  
полученной системы с целью получения наиболее при ем лем ого  
варианта в соответствии с принятым критерием. К ак и в болыпяй- 
стве методов, синтез проводится по эвристическим п р ав и л ам .1

13 основе алгоритмов определения количеств! р е к у п е р и р у е м о г о  
тепла используются диаграммы тем пература—тепловая нагрузК® 
1301 или] эксергетнческнй К П Д —тепловая нагрузка [311. Бел» 
расположить фрагмент диаграммы холодных потоков под фрагмен
том диаграммы горячих потоков, то совмещенный участок б у д е т с о ' 
ответствовать одному или нескольким теплообменникам (рис. 8 .9 ,я)' 
Операция сдвига диаграмм холодных потоков влево обычно пр0'  
долж ается до тех пор, пока минимальное расстояние между 
не достигнет минимально допустимой разности температуры АТ я>в

Глана 8. Автоматизированный синтез технологической схемы 4П7

Рис. 8 .9 .  Синтез систем теплообмена с помощью тепловых диаграмм  
— сдвиг графиков до достижения Tm| n; б — слияние потоков; справа — соответствую- 
не тгплообменные системы

теплообменнике или не будет полностью рекуперировано тепло 
дного из потоков. При этом для неперекрываю щ нхея участков 
паграмм необходимо использовать внешние источники тепла или 
олода. Таким образом, диаграмма позволяет определить не толь- 

,о количество рекуперируемого тепла, но и нагрузки  на внешние 
н ТОЧНИКИ.

Дальнейшим развитием метода тепловых диаграмм является 
недение операции слияния потоков, принадлежащ их одному и 
му же температурному интервалу [311. В результате слияния 
'разую тся два суперпотока — горячий и холодный, к которым

* дальнейшем применяется операция сдвига. Система теплообме- 
полученная в результате такого преобразования диаграммы, 

озволяет в максимальной степени экономить тепло, однако часто
о тучается более сложной н содержит большее число теплообмен- 
пков (рис. 8.9, б). Это вызвано тем, что слияние потоков прпво- 
п г к их расщеплению. Построение исходной структуры  тенлооб- 
'•иной системы производится следующим образом. Тепловая дпаг- 
|мма может быть разделена на несколько интервалов по оси аб- 
1НСС, число которых равно числу монотонных участков на гра
нках сунерпотоков. Д ля каждого из интервалов выполняется ба- 
•|псовое соотношение и соответствующие потоки могут быть объе- 
пнены теплообменом.

Синтез теплообменной системы в соответствии с термодииами-
• «жим методом состоит из следующих основпых этапов.

1. Задание параметров входных н выходных потоков (расхода, 
1 »ойств, температуры).

2. Построение диаграмм горячего и холодного суперпотоков.
3. Определение количества рекуперируемого тепла и тепла 

колода) внешних источников на основе уравнений баланса.



408 II.  1'азработка системы автоматизированного проектирования

Определенно минимальной поверхности теплообмена c n c if l  
мы исходи из общих положений термодинамики и п р е д п о л о ж е н а
о постоянстве коэффициентов теплопередачи.

5. Модификация системы с минимальной поверхностью и схЯ  
дя из некоторого критерия (термодинамического, экономического 
и т. д.) при неизменной тепловой нагрузке.

Отсюда следует, что синтез ведется итерационно с н сп о л ьзо |В  
ннем различных процедур модификации (набора эвристик, эвЯ 
люционной стратегии и т. п.). В качестве таковых можно исполЯ 
зовать, например, следующие эвристики: постоянство парлметш  
(К/а)' 'А Т  (где К  — коэффициент теплопередачи, а — стоимости 
единицы поверхности теплообмена); объединение т е п л о о б м е т Д  
ков с малой поверхностью или тепловой нагрузкой. Изложенный 
алгоритм ограничен системами с одним горячим и одним холодным 
внешними потоками. Это ограничение снимается путем разбиении 
тепловой диаграммы по горизонтали на ряд зон, соответствующих» 
температурам теплохладоагентов 111. В этом случае рекуперация 
внутренних потоков производится отдельно по зонам в порядке 
убывания приоритета, определяемого шириной зон, а в пределах 
каждой зоны сдвиг диаграмм производится до точки касания или 
до совпадения правых и левых границ диаграмм.

При решении задач синтеза отдельных стадий химического 
производства наибольший интерес представляют алгоритмы, пост
роенные с учетом специфики внешних источников и стоков тепла. 
Причем внешними по отношению к данной стадии могут быть по
токи других стадий. Естественно, задача синтеза становится зная 
чительно сложнее, снижается управляемость производством вслед
ствие появления дополнительных перекрестных связей, но достав 
гается максимальная степень рекуперации энергии внутри схемы. 
По существу, этот переход от декомпозиционного принципа к сов* 
местному синтезу приводит к формированию соответствующей стра* 
тегин и критерия оптимальности. Совместный синтез в равной сте
пени может привести к изменению традиционной структуры  каЖ” 
дой из стадий, поскольку они будут формироваться исходя 
единого критерия оптимальности. Примером такой стратегии яи* 
ляется синтез теплообменной системы одноколонной ректифиК*’ 
ционной установки иа основе термодинамического метода [31, 321*

Ректификационную установку можно представить со сто ящ ей  я  
двух подсистем: собственно колонны и теплообменников (рис.вЛ чВ  
Теплообменники предназначены либо для подогрева, либо для ОЩ 
лаж дения соответствующих потоков установки. Следовательно, оД* 
ни потоки являю тся источниками тепла, т. е. д о л ж н ы  о х л а ж д а т ь с я  
а другие — стоками тепла, т. е. нагреваться. Источниками теиШ  
являю тся паровой поток верхнего продукта 2, дистиллят 4, КУ* 
бовый продукт 5; стоками тепла являю тся питание 1, п ар о яИ  
поток в куб колонны 3. Помимо этого, имеются источник внешВДЧ 
тепла 7 (теплоноситель) и внешний сток 6 (хладоагент). СовмеШвИ
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Ряс. 8.10. Одноколонная ректи
фикационная установка

iic. 8.11. Диаграмма тепловых потоков установки

j

— 0 —

&

Рис. 8 .1 2 . Синтез тепловой системы ректификационной установки
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ныв диаграммы условных потоков «теплоносителя» и «хладоамИ  
та» ректификационной установки приведены на рис. 8.11 (дЖ 
простоты функциональная зависимость Q =  /  (7’) принята 
нейной). Из рисунка следует, что и подогрев и охлаждение гш Д  
ков ректификационной колонны производится за счет вш чп^В  
источников, т.е. в системе полностью отсутствует рекуперацХ  
тепла, хотя такая возможность имеется. Действительно, тецЖ 
верхнего и нижнего продуктов (потоков 2 и 5) можно исполаЖ  
вать для подогрева питания (потока 1). Тепловое о б ъ е д и н ю ! 
этих потоков приведет к появлению дополнительных теплообЦеХ 
ников, а графически — к смещению нижнего графика в л ей  
(рис. 8.12, а). Чем больше смещение графика, тем большее кодЛ  
чество тепла будет рекуперировано. Предельное положение гр »  
фиков — точка касания, означаю щ ая, что разность температур 
при теплообмене равна нулю. Д ля того чтобы обеспечить условий 
дальнейшего теплового объединения потоков, необходимо изме
нить режим работы установки. Д ля этого необходимо либо п «  
высить температурный уровень потоков — источников тепла, либф 
понизить температуру потоков — стоков. Практически изм енен» 
температурного уровня достигается путем изменения давлений 
или установкой промежуточных кипятильников или конденс» 
торов. Последовательное применение операции смещения граф »  
ков суперпотоков (или отдельных их частей) и изменения темп» 
ратурного режима работы ректификационной установки позво
ляет синтезировать установку с максимальной степенью р е к у »  
рации тепла потоков.

Итак, синтез ректификационной установки с максимальной 
рекуперацией тепла потоков проводится с использованием трех 
основных операций (исклю чая изменение температурного уровш  
внешних источников энергии).

1. Изменение давления в колонне (операция /,,), что п р и в о д я  
к изменению температурного уровня потоков. Применение опера
ции / р обеспечивает снижение потерь превратимой энергии в о »  
ласти высоких температур и увеличение в области низких, Я | 
это в конечном итоге требует подвода большего количества внеШ* 
ней энергии, что может быть компенсировано за счет большей р*г 
куперацнн.

2. Изменение температурного режима работы р е к т и ф н к а ц в о ж  
ной установки включением по высоте дополнительных теплое® 
менников или холодильников (операция / / ) .

3. Сдвиг диаграммы холодного суперпотока (или его о т д е л ь 
ных частей) влево для увеличения количества р е к у п е р и р у е м о г о  
тепла (операция /,,).

Синтез состоит в последовательном применении операций ( Я  
fe) 11 ( /г . / .)  к тепловой диаграмме, в результате чего будет ноЛЖ 
чена последовательность систем с тепловым объединением нот 
ков. Следует иметь в виду, что применение операции /г  прнвоД!
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! усложнению установки, так как добавляются дополнительные 
илообменники, и, как следствие, к снижению надежности, ухуд- 
пню управляемости. Н а рис. 8.12, б показано применение опе- 
иии / г  к диаграмме на рис. 8.12, а.
(’ложность теплообменнои системы зависит от последователь- 

I „ ти применения операций преобразования. Д ля упрощения этой 
„ ледовательности предлагается следующая эвристика. Сначала 
юрации (/р, / е) и ( /г , / е) принменяются к отдельным частям супер- 
,тока, а затем ко всему суперпотоку применяются операции 
, /,,). Помимо этого, можно применить и другие эвристики, 
пример объединение теплообменников с малыми поверхностями, 
также эвристики, связанные с обеспечением надежности, безо- 
u ностн и гибкости системы. Все это предполагает иснользо- 
нпо интерактивного режима проектирования.

,v/ i .  Синтез систем разделения

|дача синтеза систем разделения заклю чается в том, чтобы прн 
постных свойствах исходной смеси X  (количество, состав, тем- 
ратура, давление) определить стратегию получения целевых 
юдуктов с заданными свойствами Y  (количеством, концентраци- 
|), т. е. топологию технологической схемы С, а такж е совокуп- 

! гть способов разделения — технологических операторов Т (рек- 
|фпкацин, экстракции, абсорбции, кристаллизации и т. д.) при 
пнмальном значении критерия функционирования (минимуме 
риведеиных затрат, максимальной степени извлечения отдельных 
'мпонентов, минимальных энергетических затрат и т. д.). Фор- 

п.но можно записать
Т * =  op t ' ¥ ( X , G , T , P , Y ) ,  

а, т, р
ю Р — конструкционные и технологические параметры.

Одним нз распространенных способов оценки эффективности 
нкционированнн системы разделения является минимум прн- 
юнных затрат, записываемый в виде аддитивной функции зат- 
| на отдельные стадии (аппараты):

Ф * =  m in 2 П Р1(Х ,У ),
G . T . P  i

ю i S  Т  — способ выделения продукта на i-й стадии; Ф* — при
донные затраты на реализацию  технологической схемы; Нр^ (X , 

’ ) — приведенные затраты  на выделение i-ro продукта.
Критерий (8.33) является аддитивной функцией критериев от- 

п>ных стадий и является частным случаем, применимым лиш ь 
системам без рециклических потоков массы и энергии. В общем 
Учае применение такого критерия неоправдано, поскольку не- 

"им альность отдельной стадии не является причиной неопти- 
1 ".пости схемы в целом.

(8.33)

(8.32)



При разработке алгоритмов синтеза систем разделения много.' 
компонентных смесей решаются две основные задачи. Во-порны*' 
снижение размерности пространства поиска оптимального вари! 
анта (см. табл. 8.1) за счет эффективности алгоритмов, использо. 
вания эвристических правил или эволюционной стратегии и, в0.  
вторых, обеспечение замкнутости технологического производства 
по энергетическим (главным образом) и материальным потокам 
Исходя из этих задач можно провести классификацию  известных 
подходов к решению задач синтеза систем разделения.

Ио сущ еству, все известные методы синтеза (см. разд. 8.1) 
имеют приложение к системам разделения многокомпонентных 
смесей, и по уделяемому ему вниманию разделение можно поста
вить на второе место после систем теплообмена. Однако наиболь
шее распространение получили методы, которые можно разде
лить на три группы: эвристические, эволюционные и алгоритми
ческие 11). Этим методам на первом этапе было свойственно ак
центирование внимания на снижении размерности задачи поиска 
оптимального варианта. Однако в дальнейшем все большее вни
мание уделяется разработке (модификации) алгоритмов примени
тельно к решению проблемы создания замкнутых химических 
производств по энергетическим и материальным потокам.

Эвристические методы синтеза. Идея методов состоит в том, 
что в результате предварительного анализа технологической схе
мы формируется набор правил, отображающих накопленный опыт 
работы с аналогичными производствами и учитывающих общие 
закономерности протекания процесса. Н аряду с эвристиками, вы
текающими из физической сущности процесса, сюда могут вклю
чаться и интуитивные предположения по организации оптималь
ных схем. Основная причина применения эвристических правил 
состоит не в их высокой эффективности, а лиш ь в способности 
уменьшения количества анализируемых вариантов схем априори. 
Отсутствие теоретической обоснованности отдельных правил, их 
противоречивость и отсутствие связи  с отдельными св ой ствам и  
разделяемой смеси может помешать получению оптимального ре
шения.

Р ан ее  уже отмечалось, что все известные подходы к си н тезу  
(не только систем разделения) использую т в тон или иной мер* 
эвристические правила. Ж елательно, чтобы эти правила основы* 
вались на закономерностях протекания процесса, имели универ* 
сальный характер и формализованное выражение. Обычно исполь* 
зуемые эвристические правила большей частью относятся к Р*Ч  
делению идеальных (или близких к идеальным) м н о г о  компоненту 
пых смесей. Что касается сильно неидеальных смесей, то ноЯЯ 
чение таких «аксиом» крайне затруднено и синтез схем Д°Л}К®{! 
проводиться (и проводится) на основе глубокого анализа у с л о в и  
фазового равновесия (см. гл. 4).
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Основная сложность разработки эвристического а л г о р и тМ*

интоза схем разделения заключается не в определении круга 
, пользуемых правил (их известно достаточное количество — 

ice 20), а в установлении непротиворечивой последовательности 
ч с соответствующими весовыми коэффициентами. Некоторые 
рпстические правила, определяемые, например, физико-хими- 
ской природой компонентов разделяемой смеси (коррозионные, 
рмически нестойкие и склонные к полимеризации компоненты 
I чательно выделять в начале технологической схемы), в боль- 
инстве случаев однозначно определяют выбор, в то время как 

рпменение других (например, предпочтительность прямой схе-
i,i и деление смеси в эквимолярном отношении) связано со свой- 
иами разделяемой смеси.

Природа эвристик, как  уже отмечалось, самая разнообразная.
1 го не только универсальные правила, но и частные рекоменда- 

1И, справедливые в определенных условиях. В общем случае 
hi могут быть подразделены на несколько категорий в зависи- 
м ги от назначении и специфики возникновения [331.

A. Эвристики, определяющие выбор метода разделения при 
щнных свойствах смеси и требованиях на продукты разделения

! эвристики); эта группа эвристик ограничивает пространство 
иска варианта технологической схемы путем выделения пара- 
гров предпочтительных методов разделения (например, обыч- 

1(1 ректификация, атмосферное давление и т. д.).
B. Эвристики, определяющие свойства проектируемой техно- 

гической схемы (Д-эврнстнки); эта группа эвристик отражает 
руктуру схемы, определяя последовательность соединения ап- 
ратов, ее эксплуатационные характеристики (например, пря- 

|н схема, минимальное число продуктовых потоков и т. д.).
IS. Эвристики, отражающие специфические свойства компонен- 

н разделяемой смеси (С-эвристнки); эта группа эвристик в 
|ыией степени по сравнению с другими связана с фпзнко-хими- 
кнми особенностями компонентов и смеси в целом (например,

1 ррозионность, различие по температурам кипения, наличие 
'•тропов, химическое взаимодействие и т. д.).
Г. Эвристики, связанные с влиянием состава питания и про

стое разделения на эффективность проектируемой технологи
кой схемы (П-эврнстикн); эта группа эвристик связана с обоб-

1 мием опыта функционирования систем выделения целевых 
"Дуктов и формировании на его основе правил, априори пред
стаю щ их получение более эффективной технологической схемы 
пример, эквимолярность деления исходной смеси, использова-

1 1 стриппннг-секции и т. д.).
К аж дая нз категорий эвристик специфична для отдельных 

"Нессов разделения, однако применительно к химическому про- 
""дству  в целом могут быть выработаны н более обобщенные 
•вила (например, отражающие требования энергетической оп- 

'■альности, минимума побочных продуктов, максимума реку-
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перацип вторичных энергетических источников и т. п .). В аж Ж  
что по море углубления знаний об отдельных процессах б о я  
шинство эвристик приобретает теоретическую основу.

Чащ е всего эвристические правила используются в со н о к щ  
ностп с учетом их противоречивости и альтернативности. ДДЖ* 
порядок применения определенного набора эвристик является (Ж  
по себе эвристическим правилом, широко используемым в -лш 
люционных методах синтеза. Существуют методы синтеза, в осЖ 
во которых эвристики объединяются на основе некоторого кри Д  
рпя [34]. Н апример, в качестве критерия выбора эвристик исподС 
зовам минимум суммарной тепловой нагрузки на систему [35Г 
Исходя из этого алгоритм построен на использовании эвристц^ 
об эквимолярности деления смеси и разделении близкокнпнщ 2 
смеси в отсутствие неключевых компонентов.

Эффективность эвристических алгоритмов зависит от числа в 
типа эвристик, а такж е последовательности их применения. Э т Я  
объясняется большое разнообразие таких алгоритмов, отличаю
щихся точностью поиска оптимального варианта, степенью сни
ж ения размерности пространства поиска и, следовательно, бы
стродействием. Обычно эвристические алгоритмы используются в 
сочетании с другими (например, эволюционными или алгоритми
ческими) для получения некоторого исходного варианта сх ем ^  
который в последующем должен уточняться. Однако при удачном 
выборе эвристик и последовательности их выполнения они могут 
иметь самостоятельное значение, позволяя получать оптимальные 
или близкие к ним решения.

Эвристический алгоритм направленного поиска. Алгоритм ос
нован на использовании семи эвристик в заданной последователь
ности [33]. Если в  зависимости от конкретной ситуации некоторая 
эвристика неприменима или несущественна, то применяется сле
дую щая и т. д. Надо заметить, что установленный порядок в% 
пол пени я эвристических правил не всегда соответствует реальны» 
условиям протекания процесса. Поэтому п о л ь з о в а т е л ь - т е х н о л о г  
должен иметь возможность внесения изменений в процедуру по
иска оптимального варианта, т. е .  работать в и н т е р а к т и в н о м  
режиме.

Синтез технологической схемы разделения м н о г о к о м п о н е н т н о »  
смеси проводится в несколько этапов, причем для каждого при* 
меняются соответствующие эвристические правила. Алгоритм* 
заклю чается в следующем.

Этап 1. Выбор методов разделения:
а) эвристика M l. Д ля  разделения смеси при одинаковых 

казателях  различных методов разделения предпочтение слеДУЧ 
отдать обычной ректификации. Если фактор разделения или отнОГ 
шение коэффициентов относительной летучести ключевых ко»дИ 
центов находится в пределах 1,05—1,10, то рекомендуется 11 Р д  
менение ректификации с разделяющим агентом (азеотропно-э*^
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ктивная ректификация) при условии, что увеличивается отно-
I Iне коэффициентов относительной летучести разделяемой пары;
" ;,) эвристика М2. Если используется разделяющий агент в

кме, то его необходимо в ы в ести  непосредственно за точкой
ц | .

и) эвристика М3. При необходимости предпочтительнее ис- 
г м о в ан и е  повышенного давления, нежели вакуума. В качестве 

и'рнатнны ректификации под вакуумом следует ироанализи- 
ать  применение жидкостной экстракции с различными раство- 
( 1ями. При разделении компонентов с низким i температурами 

, ц'ния альтернативой ректификации при пониженных темнера-
1,1 х может быть абсорбция.
. >тап 2. Выработка стратегии но установлению запретных раз- 

, I!лений схем исходя из требований на продукты разделения: 
а) эвристика Д1. При заданных количестве и требованиях на 

продукты разделения предпочтительнее схема с минимальным 
ч ю м  продуктовых потоков. Иными словами, следует исключать
II рассмотрения схемы, в которых разделяю тся компоненты, со- 
* паяю щ ие один продукт (эта эвристика особенно важна при
0 >ре в качестве продуктов отдельных фракций).

• r an  3. Выработка стратегии выбора начальных разветвлений 
т ми (составов продуктов первых колонн):

а) эвристика С1. Если в питании имеются коррозионные или 
нчные вещества, то их необходимо вывести из схемы в пер- 

| о очередь.
•тап 4. Выработка стратегии выбора концевых продуктовых

| оков:
а) эвристика С2. Разделение компонентов с относительными 
у честями, близкими к единице или различающимися незна- 

ч о.тьно, желательно проводить при отсутствии неключевых
1 иишентов. Иными словами, деление блнзкокипящ пх бинарных
I < ей должно проводиться в последнюю очередь.

• гап 5. Синтез технологической схемы разделения:
а) эвристика III .  Компонент, присутствующий в питании в

II "большем количестве, желательно выделить в первую очередь 
1 и условии, что имеется соответствующая разность температур
1 пения или относительной летучести.

б) эристика 112. При соответствующих значениях коэффици- 
' "в относительной летучести исходная смесь делится между

| пллятом и кубом в отношении, близком к эквнмолярному. 
'учае, если трудно выявить компонент исходной смеси в раи- 

Рованном списке (например, по коэффициентам относительной 
1У чести), деление по которому максимально приближается к 

4 ‘«молярному, первое деление можно провести по максималь-
1 'У значению «коэффициента легкости разделения» онределн- 

"му как
I* =  / Д ,  (-S.34)



где /  — отношение мольных нотокои дистиллята и кубового п Д  
дукта или наоборот (в зависимости от того, какое из этих отгш 
шений меньше или ранно единице); Д — разность температул 
кипения между разделяемыми компонентами; Д =  (а — 1) X 1% 
(здесь а  — коэффициент относительной летучести или фактор 
разделения бинарной смеси). П оскольку Р содержит коэффицим». 
относительной летучести или фактор разделения, применение ал
горитма неявно зависит от температуры и давления в колоцНе 
Удобная корреляция между оптимальным давлением вверху ко
лонны PD и нормальной температурой кипения питания ТР имеет 
вид In PD =  1,751 (7> - f  273) — 0,777, здесь P D в МПа, 7> н 
°С[361. К орреляция справедлива для 0,007 <  Р  6,89 МПа и — 7 2 <  
<  Т  <  699° С.

Последовательность применения эвристик рассмотренного ал
горитма показана на примере разделения пятикомпонентной сме
си легких углеводородов на чистые компоненты простой] ректи
фикацией. Свойства смеси приведены в табл. 8.4.

Таблица 8.4

470 I I .  Разработка системы автоматизированного проектирования j

Компонент Мольная
доля

Температура 
кипения, ч;

Коэффициент

относительной
летучести

легкости
рапделеншя

Пропан, хх 0 ,0 5 231 ,06
Бутан, х2 0 ,1 5 261 ,33
Бутан, ха 0 ,2 5 272 ,68
Пентан, xt 0 ,2 0 301 ,04
Пентан, хь 0 ,3 5 309 ,20

2,00
1 ,33

2 ,4 0

1,25

Синтез технологической схемы разделения производится сле
дующим образом.

Этап 1. Эвристики M l. М3. Д ля  разделения выбрана обычная 
ректификация прн высоком давлении.

Этапы 2, 3. Эвристики Д 1, С1. Не применимы.
Этап 4. Эвристика С2. Б инарная смесь х4/х5 имеет наименьший 

коэффициент относительной летучести. Следовательно, эта смеСЬ 
долж на делиться в отсутствие компонентов х ,—х 3.

Этап 5. Эвристика Г11. Х отя компонент .г:, и р и су  h i вуст в пи
тании в наибольшем количестве, его выделение в первую очереД* 
запрещено в соответствии с эвристикой С2.

Эвристика П2. Исходная смесь в первую очередь делится 
отношении х ,х2х3/х4х5, поскольку этому делению соответствУ®* 
наибольшее значение коэффициента Р,  равное 114,50. В резуЛд 
тате сравнения значений Р  при делении смеси x,X;sXj в отиошИ 
ниях х ,/х2х 3 (/ =  0,05/0,40; (а  — 1) X 100 =  100; Р  =* 1 2 .5 ) д  
х ,х2'х3 (I =  0,20/0,25; (а  -  1) х  100 33; Р  =  26,4) вы бирав»*
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а

Рис. 8.13. Кваэиоптимальпые ва
рианты технологических схем раз
деления

деление x tx2/x3. Окончатель
ный вариант технологичес
кой схемы приведен на рис. 
8.13, а.

Второй вариант техноло
гической схемы (рис. 8.13,6) 
получен при делении трой
ной смеси в отношении х ,/х2х3. 

Если деление в первой колонне принимается в соответствии 
' нристикой С2 (т. е. деление в отношении x ,xtx j/x4x t ), то более 
11 существует альтернативных вариантов. П оскольку эвристика 
' накладывает ограничение и на деление в отношении х,х2/х3х4х 5.
1 гий вариант технологической схемы можно получить, если в 
1 'ной колонне будет осуществлено разделение смеси в отноше- 
1 1 r j x ^ t 3xtx b (рнс. 8.13, в). По стоимости второй и третий ва- 
I ' нты технологических схем отличаются от первого на 0,56 н 

•"о соответственно.
Ректификация является одним из энергоемких процессов хи- 

ческой технологии. Поэтому оптимальность системы разделения 
1 (полагает вторичное использование тепла потоков с целью 

'ж ения внешних энергозатрат не только по отдельным уста- 
1 ‘Кам, но и по всей технологической схеме разделения многоком- 

"‘нтной смеси. Тепловое объединение в пределах системы раз- 
■' и“ння возможно вследствие разности температур кипения ко- 
|, 'пых продуктов отдельных колонн (при одинаковом давлении), 

частности, верхний продукт одной колонны можно использо-
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вать в качестве теплоносителя для подогрева кубового п р о д у Д  
другой или подогрева питания. Д ля  этого необходимо в ы б р Я  
структуру схемы, обеспечивающую по разности температур ТеЭ  
ловое объединение потоков.

Исследования показывают, что оптимальные или квазиоцтуу 
м алы ш е варианты схем разделения без теплового объединен» 
потоков с большой степенью вероятности обладают необходим ы З 
свойствами для вторичного использования тепла [371. Это обстоф 
тельство существенно упрощает задачу синтеза схем разделения 
со связанными потоками, поскольку позволяет декомпозировать 
ее на две подзадачи, а именно: эвристическим или каким либо 
другим методом синтезируется небольшое число квазноптимал*. 
ных технологических схем; полученная выборка (ити часть) схем 
исследуется с точки зрении тепловой интеграции потоков.

Отмеченная взаимосвязь схем разделения без и с тепловым 
объединением потоков положена в основу другого эвристического 
алгоритма синтеза схем разделения идеальных (или близких к 
идеальным) многокомпонентных смесей [37]. При этом исполь
зуется набор широкоизвестных эвристических правил, применя
емых в следующем порядке.

1. Эвристика С2. Трудноразделяемые пары компонентов де
лятся в последнюю очередь.

2. Эвристика П2. Эквимолярное деление исходной смеси пред
почтительнее.

3. Эвристика П1. Компонент, присутствующий в питании в 
наибольшем количестве, выделяется в первую очередь.

4. Эвристика Д2. Компоненты исходной смеси выделяются по 
прямой схеме (продукты отбираются сверху). В таких схемах 
рабочее давление обычно понижается от первой до последней 
колонны.

Нетрудно заметить, что выбранные эвристические правила спо
собствуют минимизации потоков в синтезируемой схеме. Дейст
вительно, присутствие неключевых компонентов при разделении  
блпзкокииящ их'смесей приводит к увеличению флегмового чисЛ* 
н парового потока, увеличению температурного градиента (в обще® 
случае этот вывод неверен — в зависимости от ф и з и к о - х и м и ч е 

ских свойств компонентов и смеси неключевой компонент мо/К®' 
выступать в качестве разделяющего агента). Второе и третье 
эвристические правила также способствуют уменьшению количе
ства питания на последующие колонны за счет отбора в перв.' 
очередь наиболее емких потоков. Четвертое правило о п р е д е л и  
минимальный отбор дистиллята, следовательно, и паровой П0Т0Ч| 
Все это приводит к минимизации потоков неключевых компоне 
тов в системе разделения и. следовательно, к снижению паТ* Д  
тепла и градиентов температуры между кубом и д е ф л е г м а т о р у  
колонны.

Алгоритм синтеза состоит в последовательном п р и м ен ен и и  Ч
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ри' 8.14. Сравнительная ха-

Зарианть/ схем

,.|>пстика вариантов тех- 
.| п ч еск их схем

теплового объединения по- 
; 2 —  с тепловым объединением

I ■

ПК к исходной смеси, 
и правило применимо 
с  кольким парам ком- 

ктов (например, вто- 
, ). то для них прове- 

1 ся следующее правило 
д., пока не выявится 

I шачное решение (спра- 
, шность нескольких эв-

I и к ). После этого про- 
л .дится расчет соответ- 
с мощей колонны, оценка 
j, ирии эффективности.
1 сечет потоков, составов и повторное применение эвристик 
к полученным смесям. Расчеты заканчиваю тся после получе-
ii всей совокупности заданных продуктов.

II рименение изложенной стратегии синтеза технологической 
<■ мы для разделения смеси, свойства которой представлены в 
k  I. 8.4, приводит к тем же вариантам схем, что и изложенный 
I ice алгоритм (см. рис. 8.13). Действительно, по эвристике С2

дно разделимыми (относительно других пар) являю тся компо- 
1| 11ты хг!х3 и x j x b, а самые легкоразделяемые — x j x 2 и х я хА
< разности температур кипения). Последовательно применяя 

пстические правила к смеси, можно выявить, что наиболее 
1 (почтительное деление х 1хгх 31хлх 6, поскольку для него спра- 

шва и эвристика 112. Следующим этапом была исследована
I можность рекуперации тепла потоков при соответствующем
II " нении давления в колоннах. Эти результаты приведены на 
I S.14, из которого видно, что квазиоптимальные варианты,
1 'пленные без теплового объединения потоков, являю тся наи-

'пними среди остальных и при интеграции тепла. Эти выводы 
'асую тся с выводами, полученными на основе термодинами- 

,;"то анализа (тепловых диаграмм).
■Эволюционные методы синтеза. Эти методы в значительной
• нчш являются развитием эвристических как в смысле получе- 

1 1,1 исходного варианта схемы, так и определения стратегии ее 
""Н'ршенствования.
Эволюционная стратегия синтеза состоит, как  уже отмечалось, 
трех этапов. 11а первом выбирается исходная схема разделения

Но аналогии с действующими производствами, по литературны м
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данным или на основе эвристических правил. Чащ е всего вцг>0 
производится на основе эвристик. 1,1

На втором этапе вырабатываются правила модификации 
ходного варианта схемы опять же на основе некоторых н еф о р ^  
лизуемых приемов, эвристических правил и л и  структурных щ  
мененнй схемы. Таким правилом может быть, например, измене- 
ние последовательности выделения компонентов или замена сц®. 
соба выделения продукта.

На третьем этапе вырабатывается некоторая стратегия приме, 
нения правил изменения исходного варианта технологической 
схемы. Это может быть последовательное применение отдельных 
правил до получения варианта с лучшими характеристиками, 
генерация из начального этапа всевозможных вариантов схем на 
основе принятых правил и последующая их оценка, замена от
дельных эвристик на альтернативные и тем самым снятие неко
торых ограничений на условия проведения процесса.

Оценивая эффективность эволюционных методов, следует за
метить, что они в основном ориентированы на интерактивный 
режим проектирования при наличии развитого прикладного ма
тематического обеспечения. Основным пользователем таких систем 
является специалист в области технологии, способный оценить 
реализуемость схемы и предложить альтернативные варианты в 
критических ситуациях.

В зависимости от способа получения исходного варианта тех
нологической схемы принято называть эволюционные методы, на
пример эволюционно-эвристическим, эволюционно-алгоритмиче
ским и т. д., причем собственно эволюционность метода заклю
чается в динамическом применении эвристик или практического 
опыта в локальном или глобальном масштабе.

Эволюционно-эвристический метод синтеза. Алгоритм синтеза 
заклю чается в генерации исходного варианта схемы с помощью 
эвристик и последующей модификации этой схемы в целом, а так
же применения эволюционной стратегии [38]. В отличие от ранее 
рассмотренного эвристического метода стратегия поиска исход
ного варианта схемы несколько отличается используемыми эври
стиками и последовательностью нх применения. Алгоритм состоят 
из следующих этапов (для эвристик, которые были использованы 
в предыдущих алгоритмах, указаны  только номера).

Этап 1. Выработка стратегии по установлению разветвлен1111 
схемы исходя из требований на продукты разделения: а) эврв" 
стика Д1.

Этап 2. Выбор метода разделения: а) эвристика M l; б) овр*' 
стика М4 — использование в схеме метода с разделяющим аген
том не должно препятствовать применению других разделяю т** 
агентов, что указывает на своевременный вывод разделяю ® ®  
агента; в) эвристика М3; г) эвристики вспомогательные:-.Д °4 
ключевых компонентов при разделении устанавливается равН<1
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{, (,ц!ньш значениям; для всех ректификационных колонн рабо- 
'ц (|»легмовое число принимается ранным R  =  1,3

Этап 3. Синтез технологической схемы: а) эвристика СЗ — 
(.м,ч-я, компоненты которых существенно различаю тся по коэф- 

tцентам относительной летучести, желательно выделять в по- 
1ке увеличения коэффициента трудности разделения, опреде

ляемого как

х  D -f Я | 1 "** [ 1 ) - \ - в \ ' (8.35)

I и S lKi S hk  — мольные доли легкого и тяж елого ключевых ком- 
,■ центов в дистилляте и кубе соответственно; D, В  — мольные 
1 ю к и  дистиллята и кубового продукта соответственно; alk.hk —
I, и|>фициент относительной летучести ключевых компонентов. 

Этап 4. Применение глобальной стратегии модификации по- 
, ценного варианта схемы. В основе стратегии модификации 

1 пользуются опять же эвристические правила, причем в качест- 
г. пюлюцнонных правил принято изменение трех первых эвристик 

лоритма. Применение каждой из эвристик приводит к значи- 
п.ному количеству вариантов схем, которые должны быть за- 

м оценены в соответствии с критерием оптимальности схемы. 
|>фективность модификации первой эвристики алгоритма оце- 
ивается по величине коэффициента трудности разделения. Т ак , 

m  значение Т для вновь полученного варианта отличается 
и е е  чем на 10% от исходного, то он подвергается детальному 
цализу и оценке. При этом ослабляется требование на нсполь- 
ование пониженных температур. Изменение второй эвристики 
южет привести к применению экстрактивной ректификации как
• года разделении. Альтернативные варианты схем, получаемые 
результате модификации второй и третьей эвристик, анализи-

> ются по «расширяющемуся» алгоритму поиска.
Н аряду с глобальной стратегией известны алгоритмы с ло

яльным применением эволюционных правил, т. е. к отдельным 
мам схемы [35).

Алгоритмические методы синтеза. Эта группа методов наибо- 
>ее развита именно применительно к системам разделения. Алго
ритмические методы достаточно точные и надежные, однако 

ю жны е с вычислительной точки зрения. По используемым мо
рдам оптимизации, по подходам к  проблеме синтеза эти методы 
">жно подразделить на несколько подгрупп.

В теоретико-информационном подходе к синтезу схем разде- 
" нни  [39—41] используется понятие энтропии, характеризую щей 
"“Упорядоченность рабочих потоков. Если разделение формально 
"Поставить с получением информации, то выбор оптимальной 
хемы равноценен выбору способа, при котором процесс получе-

& В. В. Кафаров, В. Н. Ветохин
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ния информации осущ ествляется наиболее эффективно. п Я  
переходе от одной схемы к другой изменяются потоки продуКто 
Последние выбираются исходя из максимума термодинамической' 
(информационного) критерия эффективности, в качестве которой  
принимается сумма энтропий выбора для каждой колонны. 
стоииством такого подхода к синтезу схем является попытка учееЭ  
вероятностный характер протекания процесса, однако исполь! 
зуемый критерий оптимальности не отраж ает физико-химических 
свойств разделяемой смеси. Этот метод эффективен в тех случаях, 
когда отсутствуют ограничения, налагаемые фазовыми диаграм- 
мами, т. е. в случае разделения идеальных смесей.

Подход к синтезу схем разделения, основанный на методе 
динамического программирования, состоит в следующем [42—44] 
Схема разделения многокомпонентной смеси рассматривается как 
многостадийный процесс без обратных потоков массы и энергии. 
В качестве стадий или подзадач выделяются колонны для разде
ления бинарных, тройных и т. д. смесей исходной системы. На
чиная с колонн для разделения бинарных смесей отыскивается 
оптимальная в смысле принятого критерия колонна. Затем ана
логично анализирую тся колонны для разделения тройных смесей 
и с учетом полученного результата предыдущей подзадачи выяв
ляется вариант деления трехкомпонентной смеси. Последователь
но переходя к анализу смесей с большим числом компонентов, 
можно в ы ч и с л и т ь  значения критерия оптимальности для всех 
схем и выявить среди них оптимальный вариант. Достоинством 
методов, основанных на динамическом программировании, яв
ляется строгая математическая формулировка и снижение раз
мерности задачи синтеза до расчета числа всех возможных колонн. 
Однако наличие рециркулируемых потоков может существенно 
усложнить применение метода динамического программирования.

Снижение размерности пространства поиска в рамках этого 
подхода возможно при решении задачи в несколько этапов [441. 
Задачей первого этапа является определение структур, л о к а л и 
зую щ ихся в области субоптимальных схем. В результате форми
руется матрица оптимальных подзадач элементами которой яв
ляю тся значения продуктовых фракций, отбираемых с одним пз 
потоков, для всех возможных потоков в схеме. На основе ан ал и за  
матрицы определяется совокупность схем, составляю щая область  
субоптимальных схем. На каждом последующем этапе п о д л е ж а т  

рассмотрению только те структуры, которые локализую тся в о®" 
ласти субоптимальных схем предыдущего этапа. В з а в и с и м о с т и  

от числа вариантов схем в области применяются модели э л е м е н т о в  
различной сложности; в частности, на первом этапе расчет ПР°* 
водится по упрощенным методикам, что чревато потерей onT**J 
мального варианта схемы.

Представляет интерес подход к синтезу схем разделения, оС'  
нованпый на термодинамико-топологпческом анализе стрУкТЯ И

, шпого равновесия [45. 46]. Основу этого подхода составляет 
,ализ диаграмм фазового равновесия с целью выделения обла- 

‘! ,,ji дистилляции и ректификации в концентрационном симплексе. 
Метод позволяет па основе свойств реальных смесей (что особенно 
, ,ыю при наличии азеотропов и расслаивания) предварительно, 
и ходя из требований на продукты, отсеять заведомо переали- 
\емы е варианты технологических схем и тем самым вести поиск 

, ia ведомо более ограниченной области. Основным недостатком 
, кого подхода к синтезу является сложность реализации этапа 
анализа структур фазовых диаграмм.

Следует заметить, что применение методов синтеза, основан
н ых  на формальном снижении размерности задачи (причем при 
расчете отдельных процессов по упрощенным моделям), может 
, ^цвести к потере оптимального варианта. При наличии в исход-
I..lit смесп азеотропов, расслаивания или других характерных 
,, общностей необходимым условием является учет их в моделях, 
т е. использование точных моделей. Среди смесей, подлежащих 
разделению, лиш ь незначительное число можно рассматривать 
как идеальные. Большее число систем обладает существенными 
отклонениями от идеальности, и неучет их при синтезе приведет 
I заведомо неверным результатам. В этом смысле синтез на основе 
нристических правил, сформулированных применительно к дан

ной системе, позволит получить более реальные оценки.
Повышение энергетической эффективности систем разделения. 

Традиционным методом разделения многокомпонентных смесей 
является ректификация. Однако это один из энергоемких процес- 
ю в с весьма низкой эффективностью. Т ак , максимальная эффек
тивность процесса ректификации, определяемая как  [47, 48] 
/;пих =  W J Q h, при разделении бинарной смеси состава =

{0.5; 0,5} и коэффициента относительной летучести а  =  3,0 
не превышает 6 ,6% . Здесь W y\ =  — R T  1П;ГГ1 — м и н и -

I
v льная работа разделения; Q 4 =  Д / / ( а  — 1) +  x f  — минималь
ное количество тепла на разделение в простой колонне при 
постоянстве потоков н коэффициентов относительной летуче- 
( и; ДЯ  — мольная теплота испарения тяжелолетучего компо
нента.

Из-за низкой эффективности процесса ректификации постоян
но ведутся исследования по снижению энергопотребления как 
"'Дельных ректификационных установок, так и систем разделе- 
НИЯ. Основными направлениями таких исследований являю тся 
"Рмодинамнческий анализ ректификации с целью снижения по- 

Т'‘РЬ энергии за счет необратимости; усовершенствование про
мышленных процессов с целью более рационального использова- 
"ИЯ энергии потоков внутри установки; поиск других способов 
получения чистых продуктов, более экономичных, чем ректифи- 
Кцция; применение совмещенных процессов с целью более ра-
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ционального объединении источников и стоков энергии внутаде 
технологической схемы. 1

На основе выводов из законов термодинамики следует, ЧТо 
потери тепла обусловлены при ректификации, во-первых, неэф. 
фективностью теплового объединения источников и стоков энергии 
(например, использования тепла верхнего продукта для подогре. 
ва питания или куба колонны), во-вторых, неэффективностью 
обмена энергией и работой с окружающей средой. Путем сниже
ния количества внешней флегмы и увеличения числа ступеней 
(высоты колонны), использования вторичной флегмы (перерас- 
пределения потоков по высоте колонны) можно существенно 
уменьшить степень необратимости процесса за счет смешения не
равновесных потоков и уменьшить работу, необходимую для раз
деления смеси на чистые компоненты.

Эти выводы имеют большое практическое значение при поиске 
путей усовершенствования условий работы ректификационных 
колонн. Действительно, в последнее время сохраняется тенден
ция уменьшения флегмового числа вплоть до минимального. 
П оскольку при этом должна увеличиваться высота колонны, то 
действительная степень снижения флегмы может быть определена 
в результате анализа капитальных, эксплуатационных затрат на 
организацию и ведение процесса.

Среди способов усовершенствования условий протекания про
цесса можно выделить использование двухступенчатой конденса
ции верхнего продукта, циркуляцию  флегмы и работу аппаратов 
или секций под различными давлениями. При двухступенчатой 
конденсации первый конденсатор обеспечивает необходимую флег
му при температуре кипения, а второй — охлаждение продукта. 
При этом необходимо учитывать два фактора. Во-первых, смесь 
долж на быть многокомпонентной и иметь разность между точкой 
росы и температурой кипения, и, во-вторых, температура верх
него продукта должна быть достаточно высокой с тем, чтобы этот 
поток можно было использовать для подогрева других потоков. 
Эффект, достигаемый по экономии энергии за счет теплового 
объединения потоков, будет определяться их количествами.

Н аряду с использованием тепла верхнего продукта при разде
лении ш ирококипящ их смесей можно отбирать тепло по высоте 
колонны через теплообменники. Это позволяет не только реку" 
перировать тепло, но и балансировать нагрузку  по пару в укреп
ляющей части колонны.

Эффективным способом рекуперации тепловой энергии в ре#' 
тификацнонных установках при разделении близкокишпцнх сне- 
сей является п р и м ен ен и е  теплового насоса, т. е . и сп о л ь зо ван * *  
тепла верхнего продукта при повышенном давлении для подогр*^ 
ва кубового продукта. Опыт эксплуатации р е к ти ф н к а ц и о н н и *  
установок свидетельствует, что применение теплового насос* 
эффективно в тех случаях , когда: а) требуется прямой холодил*^
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1'ис. 8.15. Схелы ректификации с тепловым насосом на концепых нродук- 
i \  с внешним (я) и внутренним (б , в) теплоносителями на верхнем (б) 
нижнем (*) продуктах 

колонна; г — конденсатор; 3 — к и п я т и л ь н и к ; 4 — дополнительны!) кипятильник; 
иплообменник

п1к; б) температура кипенпя кубового продукта не выше 300° С;
) в качестве хладоагента используется вода; г) разделяемая 
месь является близкокипящей [49].

Тепловой насос на концевых продуктах может быть реалнзо-
III по трем схемам (рис. 8.15). Но первой схеме тепло передается 
иркулирующим теплоносителем, который испаряется в конден- 
лторе, отбирая тепло верхнего продукта, затем сжимается в 
пмпрессоре и при повышенной температуре поступает на обогрев 
ппитнлыш ка. После конденсации насосом перекачивается в кон- 

и нсатор и цикл повторяется.
По второй схеме в качестве теплоносителя используется верх

ний продукт, который после сжатия в компрессоре поступает на 
'хирев кипятильника. После конденсации часть его возвраща- 
гся в виде флегмы, а часть отводится в виде дистиллята.

По третьей схеме в качестве теплоносителя используется кубо- 
|.1Й продукт. Последний после охлаждения в теплообменнике 5 
| рез дроссель 6 поступает в дифлегматор 2 для конденсации верх- 

чего продукта. Отсюда опять ж е через теплообменник 5  и компрес- 
ор он возвращ ается в колонну. Во всех случаях используются 
'ш олннтельны е кипятильники для запуска колонн и восполне
ния тепловых потерь.

Применение теплового насоса предполагает дополнительный 
■юход энергии на компремирование. Ее количество, очевидно, 
N дет определяться необходимым отношением давлений, а такж е 
■юностью температур кипения компонентов. Отношение давлений,
• е. степень сж атия парового потока, для идеальной смеси может 
ыть определено по формуле [501

Р с ДГ. Г . Д Г г
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где Ть — температура кипения; остальные обозначения приведе. 
ны на рис. 8.8. Сравнительный анализ затрат на обычную ректи
фикацию и ректификацию с тепловым насосом па примере разде. 
ленин бинарной смеси цис-пгранс-декалина по схеме на рис. 8.8, g 
в колонне диаметром 0,25 м со слоем насадки высотой 12 м пока
зал , что энергозатраты  во втором случае составляю т 18% от за_ 
трат на обычную ректификацию.

Ф ормула (8.36) позволяет сделать следующие предварительные 
выводы относительно стратегии проектирования колонны с тепло
вым насосом.

Прежде всего необходимо задать разность температур Д ТЕ 
т. е. движущую силу процесса теплообмена. Из формулы следует, 
что при увеличении Д Те уменьшается необходимая поверхность 
теплообмена, однако в этом случае необходимо обеспечить более 
высокое отношение давлений (возрастают потери за счет необрати
мости процесса теплообмена). Таким образом, снижение капиталь
ных затрат (стоимости кипятильника) приводит к увеличению 
капиталовложении на компрессор и энергетических затрат на под
держание повышенного отношения давлений.

П рп работе под вакуумом высокий перепад давления в колон
не приводит к необходимости поддержания высокого отношения 
давлений. Следовательно, необходимо использовать насадку на 
тарелки с малыми перепадами давления.

Н аличие конденсирующихся компонентов в паровом потоке 
приводит к необходимости увеличения отношения давлений. .

Н аряду с усовершенствованием ректификационных установок 
ведется поиск других способов получения чистых продуктов, ме
нее энергоемких, чем ректификация. П равда, эти работы прово
дятся применительно к конкретным производствам и системам, 
физико-химические свойства которых позволяю т применить дру
гой способ разделения. В работе [511 рассмотрен пример зам ены  
ректификации диметилформамида из водного раствора экстрак
цией, кристаллизацией при пониженных температурах, много
ступенчатой ректификацией с колоннами при различны х давле
ниях, ректификацией в установке с тепловым насосом. Исходная 
смесь с массовой долей диметилформамида 12,5%  в количестве
10 ООО кг/ч поступала на разделение, концентрация целевого про
дукта составляла 99,9% . Результаты  сравнения этих с п о с о б о в  
получения чистого продукта приведены в табл. 8.5.

Из таблицы следует, что по сравнению с обычной р е к т и ф и к а 
цией другие способы получения диметилформамида менее эн ер го 
емкие. Значит, если ставить задачу экономии энергетических Vе’ 
сурсов, то любой из способов может быть принят вместо о б ы ч н о »  
ректификации. И наиболее эффективным, как  и в ранее р а с с м о т 
ренном примере, остается ректификация с тепловым насосоМ - 
По сравнению с обычной ректификацией другие методы р а з д е л е н и я  
сложнее в аппаратурном оформлении и по технологическим с*е'
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Таблица 8.5

Параметр Кристал Ректифика Двухступен
ция лизация ция с тепло

вым насосом
чатая ректи
фикация

. .»<• ход пара вы сокого дав л е
ния, кг/ч

13 200 8700 12 700 12 700

.(С \од пара н и зк ого  давле- 
ИЯ, кг/ч

900 5900 200 5200

1’асхоД охлаж даю щ ей воды,
ч • ч

36 390 390 590

Экономия эн ерги и , 101гД ж /го д 220 230 250 150

мам. Поэтому для обеспечения устойчивого режима работы потре
буются дополнительные средства на системы управления. При 

равнении способов разделения в данном случае эти расходы не 
читывались.

В отдельных случаях вопрос замены ректификации другим 
иособом реш ается однозначно, например прн выделении хлори- 
ов. Предпочтительным способом получения хлоридов будет экс- 

]р акц ня ,так  как  компоненты обладают высокой коррозионностью, 
ведение процесса прн низких температурах сниж ает требования 

а выбор материала.
Вместе с тем ректификация остается доминирующим процес- 

>м разделения, и задача снижения энергозатрат должна решать- 
я повышением эффективности ее работы. Н а стадии проектирова

ния необходимо иметь более точные данные по парожидкостному 
равновесию, по кинетике массопередачи и гидродинамике пото- 

ов с тем, чтобы проектировать процесс с меньшими запасами по 
Флегме, поверхности теплообмена, высоте аппаратов.

Больш ие возможности по созданию энергетически оптимальных 
<хиологических схем разделения леж ат на пути исследования 

"< обенностей физико-химических свойств разделяемых смесей 
*| учете последних при проектировании промышленных процес
се . Сюда можно отнести использование свойства смеси к расслаи-

1 анию, что позволит уменьшить величины потоков за счет расслаи- 
ания последних в декантаторах, подбор разделяю щ их агентов 

i t  я  разделения близкокипящ их компонентов методом азеотроп- 
‘‘ой пли экстрактивной ректификации и т. д. Необходимо такж е 
Рассматривать технологическую схему как единое целое с систем
ных позиций и организовывать энергетически замкнутые произ- 

•дства с активным использованием тепла реакций, тепла более 
!"Рячих потоков и т. д.

Теоретическая основа разработки совмещенных н энергетиче- 
«н оптимальных технологических схем лиш ь начинает формнро- 
'ться , и фундаментальной основой ее является термодннамиче-
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скип анализ отдельных аппаратов и схемы в целом. Тем пе м ец щ  
уж е и сейчас отдельные примеры иллюстрируют наличие резерво? 
повышения энергетической эффективности производств.

Второе начало термодинамики позволяет сф ормулировать с к  
дельные полож ения, которые указываю т пути исследований ц» 
созданию энергетически оптимальных схем. К  ним относятся не. 
пользование тепла экзотермических реакций для обеспеченна 
системы энергией; использование внутренней движущ ей силы 
ведения процесса (примером может служ ить установка по раздел 
ленню воздуха и использование эффекта Д ж о у л я —Томпсонаи 
использование тепла на уровне его получения и ведение процесс] 
при температуре, по возможности близкой к температуре окру! 
жающей среды (в этой связи  следует заметить, что тепловой насо£ 
термодинамически неэффективен, так как  создает большой гр*. 
диент температур).

Снижение потерь за  счет необратимости процесса ректифика
ции является традиционной задачей исследования. Речь идет имен
но о снижении, поскольку при разделении многокомпонентных 
смесей реализация идеального процесса практически невозможна. 
Н аличие достоверных моделей расчета колонн и теплообменной 
аппаратуры  делает возможным определение оптимальных условий 
работы установок в настоящее время с достаточной точностью. 
Н а современном этапе исследований ставится вопрос о рацио* 
нальном распределении энергии потоков внутри схемы и сниже
нии непроизводительных расходов тепла. Решение этой задачи 
становится возможным в результате применения системного ана
лиза к исследованию химических производств.

Алгоритм упорядоченного поиска системы разделения. Алго
ритм основан на использовании: а) процедуры упорядоченного 
поиска оптимального варианта схемы на дереве вариантов; б) ог
раничений, полученных на этапе анализа физико-химических 
и термодинамических свойств компонентов и смесей; в) оценка 
вероятной стоимости незаверш енной части схемы; г) оценки воз
можности рекуперации тепла целевых и промежуточных потоке» 
1 5 2 - 5 4 ) .

Задача синтеза схемы разделения формулируется следующий 
образом. Пусть для некоторой технологической схемы за д а н а  
начальная ситуация S  (В), соответствующая в данном сл у ч ав  
входу в систему смеси состава {xtxs . . . х*}, и необходимо пе
рейти от S  (В ) (S  (В) можно сопоставить с вершиной на дерев0 
вариантов схем разделения) в некоторую оптимальную по приня
тому критерию ситуацию, заданную структурой S  (Т) u coot* 
ветствующую выделению всех продуктов заданного качеств* 
{д?! Д  х.  Д  . . . Д  х*}. Д ля перехода из одной ситуации в ДрУ' 
гую, т. е. из вершины q, к вершине q}, имеется некоторое множесг* 
во операторов разделения Г, (д), где t — обозначает способ Д0^  
ння. И, наконец, пусть имеется список запрещенных ситуаПи**
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/ =  {z,z2 . . . zm), прохождение через которые но допускается 
например, эвристические правила, ограничения типа физико- 
имических особенностей смеси и т. д .). Таким образом, требуется 
1ЙТИ такую  структуру S  (Т),  принадлежащ ую  области всех воз

можных ситуаций (вариантов схем) и не принадлежащ ую  области 
граничений Z , для которой выполняю тся условия

gap (S * (7*)) =  mill {?пр (Sj  (q)))-,

* -i (8.37)
S ( q ) ^ Q ;  S ( q ) & Z ;  S ( T ) = { J q , ,

V'gap — критерий эффективности схемы — приведенные затраты .
Таким образом, задача синтеза оптимальной технологической 

хемы формулируется как задача поиска па дискретном множест- 
*■ с ограничениями.

Все ограничения вариантов схем можно разделить на три кате- 
ории. Это ограничения, вытекающие из анализа условий фазо- 
ою  равновесия, физико-химических и термодинамических свойств 
омпоиентов и смесей; ограничения, вытекающие из ан али за теп- 
овых потоков синтезируемой схемы и ограничения технологиче- 
кого характера.

А нализу физико-химических и термодинамических свойств 
"мпонептов и условий фазового равновесия отводится при син- 
озе схем первостепенная роль. По сущ еству, на него возложены 

Функции генерации эвристических правил на основе исследования 
мойств реальных смесей. Н а этапе анализа вы является , во-пер- 
ы.х, принципиальная возможность применения того или иного 
пособа получения целевых продуктов и, во-вторых, область 
Ф пнципиалыю  возможных вариантов схем (см. гл . 4). М ожет 
казаться, что отдельные компоненты смеси образую т азеотропы, 

к тогда для разделения последних необходимо применять процес- 
м типа азеотропной ректификации, экстракции и т. п. А налогич
е н  ситуация возникает н при наличии блнзкокипящ их смесей, 

разделение которых неэффективно обычной ректификацией. С дру- 
ой стороны, анализ позволяет выявить такие характеристики  
'>мпонептов (склонность к полимеризации, коррозпонпость н 

п.), которые будут определять начало технологической схемы, 
■мявление азеотропных смесей и их составов, определение гра- 
"щ  областей непрерывной ректификации, а такж е других особен-
1 остей исходной смеси есть формирование эвристических правил, 
' ходящее из физико-химических и термодинамических особен- 
остей смеси, и их учет приводит к значительному сокращению 
'змерности задачи синтеза.

При синтезе схемы, состоящей из цепочки колонн, снижение 
"« ргетических затрат возможно за счет рекуперации тепловых 
"токов внутри схемы благодаря различию  температур кипения 
родуктов разделения. При синтезе гомогенной схемы разделения
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многокомпонентной смеси методом ректификации и сточ н н в^И  
тепла являю тся потоки сверху колонны, а стоками — кубову» 
продукты. В клад же потоков питания как источников (стоков 
в общую задачу рекуперации энергии значительно меньший, я Я  
ж ели продуктов разделения. А нализ теплового баланса схем рад. 
деления и выявление вариантов, обеспечивающих рекуперации 
тепла, позволяет уже на предварительном этапе синтеза дать c p j 9  
нительную оценку технологических схем, которая должна 
тываться при выборе оптимального варианта. Результатом ана
лиза является матрица тепловых взаимодействий, содержащая 
информацию о возможных в пределах каждой схемы тепловых 
объединениях потоков. Этн данные не только ориентируют поиск 
оптимальной схемы, но в большинстве случаев позволяю т и со
кращ ать пространство поиска.

К ограничениям технологического характера относятся све
дения, которыми может обладать пользователь априори относи
тельно решения частных подзадач синтеза. Это, например, ре
шения, полученные из патентной литературы ; результаты  лабора
торных проработок отдельных узлов технологической схемы; 
реш ения, полученные па основании опыта эксплуатации анало
гичных производств. Естественно, такие решения могут прини
маться безусловно, что вновь приводит к сокращению области 
поиска оптимального варианта, или же выступать в качестве аль
тернативных, принятие которых будет зависеть от результатов 
сравнения с полученными вариантами.

Выявленные таким образом ограничения позволяю т предвари
тельно, до начала непосредственно синтеза определить стратегию 
поиска оптимального варианта технологической схемы и ограни
чить область его расположения. В озвращ аясь к дереву вариантов 
схем, можно сказать , что этот этап позволяет исключить из рас
смотрения заведомо неперспективные ветви.

Рассмотрим применение алгоритма на примере р азд елен и я  
четырехкомпонентной смеси {хц хг, х 3, х4), компоненты к о т о р о й  
расположены в порядке уменьшения коэффициентов относитель  
ной летучести. Смесь подлежит разделению на относительно чис
тые компоненты путем простой ректификации. Пространство пояс
ка можно представить в виде дерева вариантов (рис. 8.16), »еР* 
шина В которого является корнем дерева, соответствующим вхоДУ 
в систему исходной смеси. Остальные вершины у, п р ед ставл яю т  
собой стадии получения заверш енной схемы разделения, ведуШ11® 
к целевой вершине, соответствующей заверш енному варианту 
схемы, т. е . ситуации, когда все целевые продукты выдел^ЙН 
Связи между вершинами (дуги) соответствуют операторам 
ления Г, (т/п) (i, j) [у], которые служ ат для перехода нз какс 
вершины 7; к желаемой вершине (jj с помощью оператора 1\ и то1* 
ки деления т/п  (где т — легколетучий и п — тяж ел влету1"** 
компоненты в точке деления смеси). Каждой связи  (дуге), соеДЧ

разДр"
i-лябо
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jrr 3*gCCj »Zy

I’ iic . 8.16. Дерево вари
антов  схем разделения 
'н м и рехк ом п ои ен тн он
меси (/ =  1)

Р и с. 8.17. Зависимость 
"Фистической стоимос
ти разделения от числа 
'"■ключевых компонен
тов Уисло неклю чебь/а: Алм ланеялтоб

плющей вершины qt н qj, отвечает стоимость К  (q,, qj) (стоимость 
колонны). Кроме того, с каждой вершиной связана действнтель- 
"•|н стоимость части технологической схемы от исходной точки В  
;ю данной вершины q, — В  (В , q,). Д ля того чтобы оценить стои
мость всей технологической схемы, необходимо каким-то образом 
’’пределить стоимость той части схемы, которая еще не рассмат
ривалась в данной вершине. В качестве такой оценки нспользует- 
и прогнозируемая (эвристическая) стоимость, вычисленная на 

’’сновании некоторых предположений. Тогда полная стоимость
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технологической схемы будет определяться по формуле

где h* (qj , Т) — эвристическая стоимость незавершенной части 
схемы; звездочка соответствует оценочной в отличие от действЯ  
тельной стоимости.

Д ля  процесса ректификации оценочную функцию It* можнЯ 
определить как сумму стоимостей бинарных р ек ти ф п кац п о н н м  
колонн для той части схемы, которая еще не синтезирована [52). 
Здесь имеется в виду, что даже при наличии числа компонентов 
более чем два смесь рассматривается бинарной, состоящей нз д в а  
компонентов, по которым она делится. Это означает, ч т о  для 
h* можно записать

Эвристическое правило, записанное в виде (8.39), основано 
на предположении, что стоимость разделения компонентов m 
и п дешевле, если оно проводится в отсутствие неключевых ком
понентов. Было показано, что с увеличением числа неключевых 
компонентов в разделяемой смеси разность между действительной 
и эвристической стоимостями возрастает [521. Н а рис. 8.17 пока
зан характер изменения стоимости от числа неключевых компо
нентов па примере разделения пятикомпонентной смеси парафи
нов. Это правило справедливо такж е для абсорбции, азеотропной 
ректификации, жидкостной экстракции (при разделяю щ ем влия- 
нии неключевых компонентов это правило не соблюдается).

Таким образом, можно записать, что

Тогда из неравенства (8.40) следует, что для каждой завершенной 
схемы, выходящей из вершины В  и закапчиваю щ ейся в целевой 
вершине Т, справедливо условие

Неравенство (8.41) является достаточным условием примени
мости алгоритма для нахождения пути минимальной стои м ости  
(оптимального варианта технологической схемы). Это о зн а ч а е т , 
что функция g* является нижней границей и она может быть 
равна действительной стоимости только для заверш енной схемы. 
Следовательно, если при раскрытии некоторой вершины д р у го го  
пути действительная стоимость незаверш енной схемы о к а ж е т с я  
больше эвристической, то эта ветвь дерева вариантов в д а л ь н е й 
шем не будет рассматриваться. Н апример, пусть при раскры тия 
вершины qx (см. рис. 8.16) была получена оценочная функция 
g* (В, Т). Тогда, если при раскрытии вершины (расчете колон -

**(*/. Г) =  J  K(q t, q i+1). (*.39)

h*(qj, T ) ^ H j ( q j t T). (S.40)

g U B ,  T ) ^ g j ( B ,  T), vgi. (8.41)
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ил д ля  разделения смеси на ф ракции  х 1хгх 9 и х4) действительная 
тоимость R (В,  </3) оказалась  выше g* (В, Т), то этот способ не 
ш ляется  перспективным н его не следует просматривать далее.

С ледует заметить, что при h* =  0 будем иметь алгоритм  сле- 
пого п оиска, например метод ветвей и границ или метод постоян
ной стоимости. Следовательно, эти алгоритмы могут рассматри
ваться к а к  частные случаи  более общего алгоритма.

Б о л ее  гибкий путь использования эвристической ф ункции со- 
гоит в том, чтобы согласно некоторому критерию  на каждом 

шаге переупорядочивать полученные ранее вершины. В этом слу
чае перебор мог бы продолж аться в тех участках пространства 
поиска, которые представляю тся наиболее перспективными. У поря
дочивание вершин можно производить в соответствии со значе
ниями оценочной функции g*. В этом случае для очередного рас
кры тия выбирается верш ина, имеющая наименьшее значение g *. Т а
кой поиск предполагает разветвление и направленность, т. е. 
очетает в себе свойства углубляю щ егося и расш иряю щ егося ал

горитмов. Отличие состоит в том, что при раскры тии «перспектив
ной» верш ины необходимо получить две соседние верш ины, т. е. 
использовать алгоритм поиска «по ширине». Это требование яв 
ляется  особенностью данного алгоритма, и несоблюдение его мо- 
,кет привести к потере оптимального варианта.

Рассмотренный алгоритм синтеза состоит из процедуры  упо
рядоченного перебора с использованием на каждом ш аге поиска 
по ширине» или полной декомпозиции рассматриваемой вершины 

независимо от уровня заверш енности схемы разделения.
С ледует отметить, что в алгоритме нет необходимости исполь- 

ю вать верхнее граничное значение с т о и м о с т и , х о т я  последнее в 
некоторых случаях  может значительно сократить пространство 
поиска оптимального варианта. Д ействительно, если окаж ется, 
i ro  величина g* для некоторой вершины qj больше верхнего гра
ничного значения, то через данную  верш ину не может проходить 
оптимальны й вариант (эта верш ина не леж ит на пути минималь
ной стоимости) и нет необходимости производить дальнейш ее 
ветвление. А нализ теплового взаимодействия потоков внутри схе
мы, по сущ еству, является  выбором верхней граничной оценки. 
Поэтому синтез схемы с учетом рекуперации тепла проводится 
на незначительной части пространства поиска и осущ ествляется 
достаточно быстро.

Генерация вариантов технологических схем. Поиск оптималь
ного варианта технологической схемы по рассмотренному выше 
алгоритму производится с помощью контрольного списка, х ар ак
теризующего каж дую  верш ину и включающего в себя матрицу 
вязей  р; матрицу марш рутов деления pD ; вектор значений кри

терия оптимальности q; вектор уровня заверш енности схемы UR.
К онтрольны й список позволяет осущ ествить переход от вер

шины к вершине q} с учетом ограничений и идентифицировать
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положение любой из них в пространстве поиска. Заполнение kJ  
риц производится следующим образом.

Если деление произведено, то в строку матрицы ^  заносится 
числовой индекс (единица). Номер позиции в строке соответствуем 
номеру компонента в ранжированном списке компонентов, по ко. 
торому произведено деление. Принимается, что этим компонентом 
является легколетучий компонент из пары в месте деления. На. 
пример, если точка деления определяется как  m ln ,  то номер этого 
компонента соответственно равен т. Номер строки в матрица 
соответствует номеру вершины q.

Состояние системы в произвольной вершине q} описывается 
следующим набором числовых индексов в строке матрицы связей:
О — деление не производилось; 1 — деление проведено в одной 
из предшествующих вершин; 2 — деление не производится, так 
как  компоненты т. и п выводятся как  фракция (например, азео* 
тронная смесь); 3 — деление производится только по компоненту 
т с номером, равным номеру столбца ц, в котором стоит данный 
числовой индекс; 4, 5, 6 — индексы для определения заданной 
последовательности деления.

Использование этих индексов позволяет учитывать физико-хи
мические и термодинамические свойства смеси, проявляемые в виде 
ограничений.

В ходе синтеза в элемент строки матрицы ц заносится едина» 
ца, если в нем не содержится числовой индекс 3 или в других эле» 
ментах этой строки не содержится индекс 3.

В целевой вершине все элементы строки матрицы равны 1, 
что соответствует полностью заверш енной схеме. Н аличие в стро
ке матрицы ц числового индекса 2 свидетельствует о том, что ив 
системы выводится фракция, состоящая нз двух или более компо
нентов. В этом случае размерность задачи синтеза существенно 
сокращается. Можно показать, что прн делении семикомпонент
ной смеси с одним бинарным азеотропом число вариантов схем 
сокращается со 132 до 42. Размерность задачи еще более сокраща
ется, если в строке ц содержится индекс 3. Этот индекс использу
ется при наличии в разделяемой смеси компонентов, которые не
обходимо вывести в первую очередь. Индексы 4, 5 и 6 служ ат для 
ограничения пространства поиска только в той его части, в кото
рой могут быть получены две или более фракций с за д а н н ы »  
свойствами. Они используются на предварительном этапе синтеза , 
когда рассматриваются только те варианты схем р а з д е л е н и я , 
в которых возможна организация теплового объединения внутр* 
схемы. Здесь также отрабатывается заданная схема р азд е л е н и е  
отдельных компонентов, возможно, другим методом. На основа^ 
нии матрицы связей формируется матрица маршрутов д ел ен и й . \

В строку матрицы \iD последовательно заносятся числовые зна
чения, равные номеру позиции (точке деления) в строке матриД1* 
связей ц, в которую был занесен числовой индекс 1. К ак и в мат*
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|,нце ц, номор строки соответствует номеру вершины, а количество 
шолненных при генерации вариантов позиций равно уровню 
шершенности схемы.

По числовым значениям строки матрицы \iD, соответствующей 
(■которой вершине qj, можно восстановить синтезированную 

, 1сть схемы, т. е. элементы матрицы могут служить основанием 
д I я генерации схемы на любом этапе синтеза. Это позволяет не 
хранить в памяти информацию о вершинах, принадлежащих син- 
нмнрованной части схемы.

Ранее отмечалось, что применение эвристики относительно не- 
шершенной части схемы в некоторых случаях может привести 

к неверным результатам. Это возможно в том случае, если нали
чие неключевых компонентов в смеси сказывается на соотпоше- 
чин относительных летучестей компонентов, т. е. последние дей- 

гвуют как разделяющие агенты. Поэтому прн переходе от верши
ны к вершине производится контроль достаточпостп условия (8.41),
I именно

Мели это условие не выполняется, то h* полагается равным нулю 
и поиск ведется методом упорядоченного перебора.

Вектор UR  характеризует уровень завершенности схемы в 
произвольной вершине, н по нему контролируется окончание ра
боты алгоритма. В табл. 8.6 приведена последовательность запол
нения контрольного списка при разделении четырехкомпонентной 
м еси  без ограничений.

Таким образом, содержимое таблицы позволяет полностью 
идентифицировать вариант технологической схемы.

Эффективность алгоритма поиска на основе эвристической 
Функции определяется не только самим свойством этой функции 
и стратегией выбора направления, но и тем, что при поиске учи
тываются ограничения, выявленные на этапе анализа физико-хи- 
мических свойств, а также наличием верхнего граничного значе
ния критерия, полученного на предварительном этапе синтеза 

использованием матрицы тепловых объединений.
Чтобы получить сравнительную оценку эффективности пред

ложенного алгоритма, можно воспользоваться критерием, назы
ваемым целенаправленностью [551 п определяемым как

где L  — количество вершин до целевой, равное числу компонен
тов без единицы, т. е. числу колонн в схеме; V  — общее число вер
шин, построенных во время перебора, без начальной вершины, но 
включая целевую.

Перебор вслепую характеризуется малыми величинами р, 
что свидетельствует о кустистости дерева вариантов, т. е. поиск 
иедется по ширине. Правда, целенаправленность зависит не толь-

*?(Я . 4 i )< g * ( V ,  ?i+i). (8.42)

Р =  L/V, (8.43)
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Таб.пщ а 8 6

ко от метода поиска, но и от размерности задачи. Однако при 
общих равных условиях эта характеристика позволяет провести 
сравнительную оценку различных методов и получить количест
венные данные. Значение величины целенаправленности, полу
ченное при разделении семикомпонентной смеси а л к и л б о н з о л о в , 
приведено в табл. 8.7.

Анализ возможностей рекуперации тепла. Тепловое объедине
ние потоков внутри схемы является одним из путей повышения 
энергетической эффективности производства. За  исключением 
отдельных работ [37, 56—581, эта проблема при синтезе техно
логических схем разделения многокомпонентных смесей не рас
сматривается, что объясняется высокой размерностью зад ач и  
и вычислительными трудностями оптимизации системы высокого 
порядка. Так , при разделении пятикомпонентпой смеси имеется
14 различных вариантов схем и 20 типов колонн. Если же учиты
вать тепловое объединение, то необходимо рассматривать 63 парь*
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Таблица 8.7

Метод синтеза Количество просматрива
емых Вершин р

Д и н ам и ческо е  п р о гр ам м и р о в а н и е 56 0 ,1 0 7
|;етвен и г р а н и ц 36 0 ,1 6 9
\Л о р я д о ч ен н ы й  п о и с к 19 0 ,3 1 9

колонн, которые могут объединяться между собой двумя способа
ми. Число возможных схем разделения становится равным 350 
,57]. Это к тому же при использовании только одного способа раз- 
юления, например ректификации. Тем не менее проблема пред- 
гавляется актуальной и отдельные решения лишь подтверждают

)Т0.
Процедура поиска возможных вариантов объединения пото

ков в пределах схемы разделения многокомпонентных смесей 
ректификацией отличается тем, что выявление возможностей ре
куперации тепла проводится на этапе предварительного анализа 
нойств потоков без необходимости выполнения полных расчетов 

колони. Выявляемые варианты теплового объединения в дальнейшем 
используются при синтезе как  наиболее перспективные в смыс- 
ге энергозатрат.

Вторичное использование энергии потоков для схемы ректи
фикации без тепловых насосов возможно лишь при выполнении 

цределенных условий, которые отражают физическую реализуе
мость теплообмена и имеют количественные характеристики, необ
ходимые при автоматизированном синтезе схемы. К таким усло
виям или правилам можно отнести следующие 156].

1. Наиболее летучий компонент возможного потока должен 
располагаться вверху каждой последующей стадии (колонны) 
разделения. Поэтому потоки, содержащие подгруппы компонен
тов {х1хгх3х 4}, {tjXjXj }, {xjx2}, {xj}, которые представляют собой 
' оставы возможных потоков, полученных в результате разделе
ния исходной смеси, всегда должны быть источниками энергии 
дистиллят) и между ними не может быть обмена теплом. Анало- 

шчные рассуждения справедливы и для наименее летучего ком
понента возможного потока, который должен располагаться вни- 
>У каждой последующей стадии разделения, т. е. выступать в ка
честве стока энергии (кубовый продукт). Эти потоки также не мо- 
| ут объединяться между собой. Таким образом, рассматриваются 
потоки дистиллята колонн (источники энергии) и потоки кубово
го продукта (стоки энергии).

2. Энергетически объединяемые потоки должны иметь раз
ность температур, обеспечивающую эффективные условия тепло
обмена, и обладать мощностью, достаточной для требуемого на
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греваныя всего потока в аппаратах приемлемых типов и размеров 
Разность температур является лишь необходимым условием ре! 
куперации тепла потоков. Окончательное решепие принимается 
при расчете колонны подбором необходимого флегмового ч и с л я

3. Совместно с источником и стоком тепла энергетическое o 6 v  
единение должно быть реализуемо в пределах технологической 
схемы. Один и тот же поток в схеме не может быть одновременно 
источником и стоком тепла.

В качестве дополнительных условий, упрощающих задачу 
но не снижающих общность постановки, примем, что компоненты 
смеси могут выделяться в качестве целевых продуктов или в виде 
фракций заданного состава; поток может выступать в качестве ис
точника тепла лишь однажды; питание в колонну поступает при 
температуре кипения.

С учетом сказанного задача нахождения и с т о ч н и к о в  и  стоков 
энергии в системе может быть сформулирована следующим обра
зом. Пусть разделение Л-компонентной смеси можно провести с 
помощью т вариантов технологических схем s,- (i — 1, 2, . . т). 
Д ля обеспечения функционирования Sj-й технологической схемы 
необходимо I потоков qt. Будем рассматривать только потоки верха 
п низа колонн. Тогда все потоки можно разбить на две группы — 
источники qt и стоки qi, принадлежащие соответственно к облас
тям  О* и Q~, т. е.

Теперь задачу можно свести к следующему: из областей Q* 
и Q~ найти такие потоки д, и qj, которые удовлетворяют условиям

где Sj определяет потоки, принадлежащие /-му варианту техноло
гической схемы. Очевидно, потоки, удовлетворяющие этим тре
бованиям, составляют узкую область вариантов схем.

Анализ тепловых взаимодействий на предварительном этапе 
синтеза производится с помощью матрицы объединения тепловых 
потоков MQ,  элементами которой являю тся логические перемен
ные true, если данный вариант обмена возможен, и значение false, 
если обмен не возможен. Алгоритм состоит в построении матрицы  
MQ  и выделении из нее тех вариантов теплового объединения 
потоков, которые реализуемы в данной схеме.

В том случае, если давление в системе — переменная величи
на, то температуры потоков, между которыми реализуется теп
лообмен, также меняются. Кроме того, изменение давления в ко
лоннах существенно влияет и на общее количество тепла, подво
димого к системе от внешних источников. При изменении давле
ния меняются и величины относительных летучестей ком понентов»1 
Поэтому учет изменения давления в системе осущ ествляется с но-

(8.44)

qi(=s,\ qj^sy, T i >T j , (8.45)
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мощыо подматрицы давлении, которая ставится в соответствие 
подматрице составов и не меняет структуры  предлагаемого метода 
поиска объединяемых потоков.

Ф ормирование матрицы MQ  начинается с заполнения подмат
рицы составов, представляющ ей собой составы возможных по
токов верха и низа ректификационной колонны, и подматрицы 
давлений, если это необходимо. При этом предполагается, что на 
первом месте стоит наиболее летучий компонент данной фракции, 
а на последнем — наименее летучий. Подматрица составов за
полняется па основании требований на качество целевых продук
тов по каждому из компонентов или фракций. Некоторые труд
ности представляет определение составов продуктов каждой из ко
лонн без расчета соответствующего аппарата. Заранее могут быть 
известны требования лиш ь по отдельным компонентам. Поэтому 
здесь можно воспользоваться тем, что составы задаю тся по урав
нениям материального баланса колонны. При этом наличие в про
дукте компонентов, более тяж елы х, чем целевой (для дистиллята), 
что может выясниться лиш ь после расчета колонны, лиш ь увели
чит его температуру кипения, т. е. определение температуры ки
пения по материальному балансу позволяет находить минимально 
возможную температуру. Аналогично для куба колонны при
сутствие легколетучих компонентов снижает температуру кипе
ния потока. В их отсутствие будет определена максимально воз
можная температура стока.

Н а основании составов продуктовых потоков рассчитываются 
подматрицы температур кипения и конденсации потоков, которые 
использую тся при последующем анализе матрицы тепловых объ
единений. С точки зрепия принципиальной возможности объедине
ния потоков нереализуемые варианты исключаются на том ос
новании, что один и тот же компонент пе может присутствовать 
в дистилляте (источнике тепла) и кубовом продукте (стоке тепла) 
при параллельной схеме разделения. Д ля последовательной схе
мы используется то, что поток, получаемый при разделении i-й 
фракции, не может быть объедипен с потоком, получаемым в ре
зультате разделения /-й  фракции компонентов. Алгоритм построе
ния матрицы теплового объединения потоков приведеп на 
рис. 8.18.

Матрица MQ  позволяет только выявить возможность объеди
нения потоков, но не выбрать из них оптимальное по принятому 
критерию. Окончательный выбор потоков, между которыми воз
можен теплообмен, производится на основании расчета величин 
тепловых нагрузок, проводимого на этапе синтеза схемы. Однако 
и некоторых случаях может возникнуть ситуация, когда потоки 
могут объединяться несколькими способами. Поэтому для выбора 
оптимального объединения потоков предлагается использовать 
эксергетический К П Д  работы теплообменного оборудования или 
термодинамический коэффициент теплообмепа. Коэффициент эф-
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фективности процесса без учета потерь тепла в окружаю щ ую  сре
ду и гидравлического сопротивления теплообменного аппарата 
•определяется по формуле

Ч =  17-г (Т’х -  Г П) |/[Г Х (Тг -  Т п)], (8.46)

где Тх (Тг) — средняя температура холодного (горячего) потока, 
•определяемая как  Т =  (Т0 — Tm)lIn ( T J T m)\ Т0 — температура 
окружаю щ ей среды.

Таким образом, сформулированные правила генерации матри
цы  тепловых объединений позволяют без расчета величин тепло
вы х нагрузок вы являть возможные варианты рекуперации тепла.

•8.5. Синтез технологической схемы разделения а л к и л б е н з о л о в  
в производстве кумЬла

П р и  синтезе технологических схем разделения многокомпонент
ных смесей обычно ставится задача поиска оптимального варианта 
в  смысле минимальных капитальных и эксплуатационных затрат. 
Проблема состоит в том, чтобы найти такую  п о с л е д о в а т е л ь н о с т ь  
выделения целевых компонентов, когда работа разделения каж 
дой из колонн минимальная. Это соответствует подбору « л е г к и х »  
условий эксплуатации оборудования. Минимуму капитальна* 
затрат будут соответствовать условия, когда разделяемые см ес*  
можно отнести к ширококипящим. Тогда не требуются колоний
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большим числом тарелок. Минимуму эксплуатационных затрат 
удут соответствовать условия работы при флегмовых числах, 
ш зких к минимальным. Помимо этого, снижение эксплуата

ционных затрат можно достигнуть и уменьшением количества 
.нергии, подводимой извне, за счет вторичного использования 
сила продуктовых потоков. Причем чем выше производительность 
(тановки, тем больший эффект будет достигнут по снижению 

,иергозатрат.
Постановка задачи исследования. Рассматриваемый техноло- 

пческнй процесс предшествует стадии получения гидроперекиси
1 юпропнлбензола, используемой для производства фенола и аце- 
она. Задача состоит в разделении семикомпонентной смеси, состав 
оторой приведен в табл. 8.8, на чистые компоненты с концентра- 

Iней 99% . Существующая технологическая схема приведена на 
.ис. 8.19 [541.

Таблица 8.8

Компонент Расход.
кг/ч

Массовая 
доля. % Компонент Расход,

кг,ч
Массовая 
доля. %

Бензол (1) 
'гм л б е п зо л  (2)

И зон роьи л бензол
;i>

by гилбензол (4)

7579,4
101,3

6219,6

86,76

47,55
0,47

38,95

0,31

Диизонропнлбсн- 
зол (5)
Триизопролилбен 
зол (6)
Смола (7)

1386,1

395,1

263,3

8,3

3,01

1,41

1 Р и и е ч  аи и е. Кома шеи гы раса >ложены в порядке убывания коэффициентов 
носительной летучести.

Исходная смесь алкилбензолов делится на шесть продуктовых 
потоков. В колонне 50 сверху отбирается товарный бензол,
< кубовый продукт поступает в колонну 59, где он разделяется на 
»а потока, поступающие в колонны 66 (дистиллят) и 75 (кубовый

продукт).
Сверху колонны 66 отбирается этилбензол, а кубовый про

дукт поступает в колонну 83, где выделяются изопропилбензол
11 бутилбензол. В колонне 75 сверху отбирается фракция ди-
11 ю иропилбензола и триизопропилбензола, а снизу — смола. Сос- 

■<в и количества потоков схемы, представленной на рис. 8.19, 
"1>иведены в табл. 8.9.

Синтез технологической схемы. Синтез схемы проводился в 
>ответствии с логикой ранее рассмотренного алгоритма. Д ля 

фоектного расчета ректификационных колонн использовались 
'одели, изложенные ранее в гл. 8.

Рассматриваемая смесь относится к неидеальным гомогенным 
‘•стемам, пе содержащим азеотропных составов. Поэтому отсутст-
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вуют ограничения типа азеотропии и областей р ск ти ф и к ац п  
(разделяю щ их). К ограничениям физико-химического характера 
относится склонность полиалкнлбензолов к полимеризации! в 
отсутствие других компонентов. Это обстоятельство было учтено 
при генерации матрицы теплового объединения, в которой эти 
потоки не рассматривались как  теплоносители. М атрица тепло
вых объединений приведена в табл. 8.10.

Анализ существующей технологической схемы позволяет сде
лать выводы, которые являю тся основой для проведения иссле
дований по ее усовершенствованию. К  таким выводам относятся 
следующие.

Целевыми продуктами производства являю тся бензол Я  
изопропилбензол, в то время как  остальные компоненты, имею
щие коммерческое значение, извлекаю тся прн концентрациях* 
менее чем 90% , что не позволяет использовать их как  товарны е 
продукты. Более того, компоненты (дипзопропилбензол и трЯ* 
изопропилбензол) фракции, отбираемой из колонны 75, по сто* 
имости во много раз превосходят стоимость фракции. ПоэточВ 
представляется целесообразным выделение нх как целевых пр®1 
дуктов.

Из анализа матрицы тепловых объединений следует, что 
можно тепловое взаимодействие между дистиллятом и кубов*** 
продуктом, если в качестве первого отбирается изопропилбензол^ 
а второго — этилбензол. Это означает, что прн синтезе п р ев  
почтение будет отдаваться схемам, в которых этилбензол ото i
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Таблица 8.9

Д и с т и л л я т КубовмО продукт

К о м п о н р н т
расход, кг/ч массовая 

Доля, % расход, кг/ч массовая 
доля, %

Колонна 50
Ь с н з О Л 7579 ,3 9 8 ,3 _ _
п и л б е н зо л 16,4 0 ,2 8 4 ,9 1,02
М зонролилбеизол 114,1 1 ,48 6105,83 73 ,3 4
Г.утнлбензол — — 8 6 ,7 6 1,04
Д и изоп рон нлбензол — — 1386,1 15,03
Т рннзопроннлбензол — — 395,1 6 ,3
| мола — — 26 3 ,3 3 ,1 7

Колонна 59
•тнлбснзол 8 4 ,9 1,36 _ _

И зонроннлбензол 6105 ,8 97 ,26 — --
Г.утнлбензол 8 6 ,8 1,38 .— --
. 1 н нзопропилбензол — — 1386,1 6 3 ,0 2
Трннзопроннлбензол — — 395,1 24,1
| мола — — 26 3 ,3 12,88

Колонна 66
1гилбензол 8 4 ,9 9 1 ,0 _ _

11 зои рои илбензол 8 ,4 9 6097 ,3 9 8 ,6
Ьугнлбснзол — — 8 6 ,7 1 ,4

Колонна 75
1 и н зоиропн лбеп зол 1379,8 7 7 ,4 6,31 2 ,5 5

1 рпизопропилбензол 3 9 3 ,0 2 2 ,6 2 ,0 9 0 ,9 5
< мола — — 263,3 9 6 ,5

Колонна 83
'тнлбензол 84,9 91 _ _

11 зон ропилбеызол 8,4 9 6097,3 98 ,В
'■ушлбензол — — 86,7 1.4

раотся в качестве кубового продукта, а изопропнлбснзол — 
дистиллята. По сущ еству, это позволит определить шг/кнюю
1 раиицу стоимости схем разделения. Информация о наличии 
' хем с рекуперацией передается в матрицу связей с помощью 
индексов 4 и 5.

При раскрытии вершин на одном уровне завершенности первой 
’УДет раскры ваться вершина, которой в матрице связей соот- 

"етствует ипдекс 5. Вершина, которая совпадает с позицией
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Таблица 8.10

Сток тепла 
(Г =  136° С)

Источник тепла (Т =  152° С)

1 2 3
1
2

2
3

1 J
2 |  
3 1

2
3

— — + — — — 1
4

2 3 _ _ _
— 1

3 4 — — — — — —  1
2 3 4 — — — — — —  1

П р и м е ч а н и е .  Цифры по вертикали и горизонтали оС означают снопггствев^Н 
куОовыА продукт и дистиллят (номера ьомпонентов из табл. 8.8). Знак «плюс» соот
ветствует возможному тепловому объединению потоков.

индекса 4, будет раскры ваться на следующем уровне завершен
ности после того, как  в позицию с индексом 5 была занесена 
единица. Под позицией в матрице связей понимается помер столб
ца, соответствующий номеру компонента в ранжированном списке 
смеси.

Т ак как позиция индекса 5 соответствует точке деления 2/3, 
то компонент 2 (этилбензол) может быть только кубовым про
дуктом, а компонент 3 (изопропилбензол) только дистиллятом, 
что иллю стрируется следующей схемой (цифры в скобках соот
ветствуют компонентам в ранжированном списке):

Г1! Г 1 ! — *[ 1 1
2 L 2  J — — 4 2 ]
3 3_. ------» [ 3 ]
4 4 Г41
5 5 5
6 6 С

l 7 j L 7 J L7J

Процесс синтеза технолош ческой схемы удобно п р е д с т а в и т ь  
в виде дерева вариантов (рис. 8 .2 0 '. Построение дерева начина
ется с генерации дочерних вершин исходной вершины В , к о т о р а я  
соответствует входу в систему исходной смеси к о м п о н е н т о в  
{хххг. • • х7). При этом все массивы контрольного списка обнуля
ются, а в матрице связей сохраняю тся индексы 4 и 5, соответст- 
вующие вариантам схем с рекуперацией т е п л а . После п о ст р о ен и я  
вершин qt, д2, . . рассчитываются действительные и э в р и с т и -
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Гиг. 8.20. Дерево вариантов технологических схем разделения алкилбензо» 
mu (первая цифра п кружке — точка деления, вторая — уровень завершен- 

к-ти схемы; цифры слева — номера вершин)

юские стоимости всех вершин, для которых разрешено деление 
г. е. рассчитываются колонны многокомпонентной и бинарной 

Р ктнф икацни). Т ак  как у вершины qt точке деления в матрице 
оответствует индекс 4, а у вершины q3 — индекс 5, то расчет 

колонны, которой соответствует вершина qt, не производится. 
Поэтому расчет продолжается с вершины qt н деление произво- 
штся между компонентами 2 и 3. В табл. 8.11 приведены значения 
мементов контрольного списка и условия с т о и м о с т и  (действитель
ной н эвристической) для первого уровня завершенности схемы. 
При выборе «перспективной» вершины, определяющей направ
имте синтеза, значения qt ранжирую тся в порядке убывания. 
Минимальное значение является нижней граничной оценкой 
<'\емы.

Из табл. 8.11 следует, что следующей должна раскры ваться 
•юрпнна qt , так как ей соответствует минимальная стоимость.

тому же эта вершина принадлежит к области вариантов схем 
с рекуперацией тепла. При этом первой «перспективной» колон
ной (предполагается, что она будет принадлежать оптимальному 
варианту схемы) считается колонна 2.

Из вершины рассчитываются колонны, соответствующие 
■••‘ршинам q~, q„, qa и ql0. В контрольный список заносятся соот-
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Таблица 8.11

Параметр Яг ч> <7* <7* 7.

л / т 2/3 3/4 4/5 5/6 С /7  ]
U  R 1 1 1 1 1
M D 410 ОСЮ 451000 450 100 450010 45U 001 Я
M D i 200 000 30(1000 400 000 500000 600 000 1

Л , 05,2 6 6 ,1 68,85 6 8 ,8 68,4 \
*1 180,0 214,6 233,3 233,4 244,2 |

Таблица 8.12

Параметр 41 ч. ч• ч„

п/т 3/4 4/5 5/6 6/7
U Rj 2 2 2 2
М , 011000 010 100 ОЮОЮ 010 001
м и , 230000 240000 250 000 260 000
Д | 43,5 41,2 40,0 43,0
т 186,2 197,9 199,9 202,0

Таблица 8.13

Параметр Ч а *714 Ч , ъ

п/т 5/6 4/5 6/7
UR, 3 4 5
М, 011010 011 110 011 111
MD, 235 000 235 400 235 460
Л, 14,4 13,3 10,9
ei 196,6 196,6 196,6

ветствующие значения элементов. Из табл. 8.12 следует, что 
далее «перспективной» является вершина, дистиллят которой к 
тому же является потенциальным источником тепла в соответсч- 
вии с матрицей тепловых объединений. Аналогично после рас
смотрения третьего уровня завершенности будет раскры ваться 
вершина с номером 14, а затем 15, принадлежащ ие оптимальному 
варианту схемы. Значения элементов для этих вершин приведены 
в табл. 8.13.
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Рис. 8.21. Оптимальным (а) и квазиоптимальный (<?) варианты 
технологической схемы

В процессе синтеза в каждой вершине контролируется уровень 
завершенности схемы. Если уровень завершенности вершины 
(значение URi),  имеющей минимальное значение g h равен к  — 1 
(где к  — количество компонентов), то такая  схема соответствует 
полностью завершенному вариапту. После этого по содержимому 
контрольного списка генерируется структура оптимальной тех
нологической схемы. В случае выбора нескольких схем, отли
чающихся на заданную величипу критерия оптимальности, про-
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Таблица 8.11

П араметр Яг ч > <7* <7* 7 .

п / т 2/3 3/4 4/5 5/6 С/7 ]
U R 1 1 1 1 1
MD 410 ОСЮ 451000 450 100 450010 45U 001 Я
MDi 200 000 300 000 400 000 500000 000 000 1

Л , 05 ,2 66,1 68,85 6 8 ,8 08 ,4  \
*1 180,0 214,6 233,3 233,4 244 ,2  |

Таблица 8.12

Параметр Я1 <?• ч% ч„

п/т 3/4 4/5 5/6 6/7
URt 2 2 2 2
М, 011000 010 100 ОЮОЮ 010 001
ми, 230000 240000 250 000 260 000
Д| 43,5 41,2 40 ,0 43 ,0
т 180,2 197,9 199,9 202 ,0

Таблица 8.13

Параметр Чи *714 ч.»

п/т 5/6 4/5 6/7
UR, 3 4 5
М, 011010 011 110 011 111
MD, 235 000 235 400 235 460
Л, 14,4 13,3 10,9
e i 196,6 196,6 1% ,6

ветствующие значения элементов. Из табл. 8 .12 следует, что 
далее «перспективной» является вершина, дистиллят которой к 
тому ж е является потенциальным источником тепла в соответсч- 
вин с матрицей тепловых объединений. Аналогично после рас
смотрения третьего уровня завершенности будет р аскр ы ваться  
вершина с номером 14, а затем 15, принадлежащие оптимальному 
варианту схемы. Значения элементов для этих вершин приведены 
в табл. 8.13.
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Рис. 8 .21 . Оптимальный (в) и квазиоптнмальный (6) варианты 
технологической схемы

R процессе синтеза в каждой вершине контролируется уровень 
завершенности схемы. Если уровень завершенности вершины 
(значение URt), имеющей минимальное значение gh равен к — 1 
(где к — количество компонентов), то т а к а я  схема соответствует 
полностью завершенному варпапту. После этого по содержимому 
контрольного списка генерируется структура оптимальной тех
нологической схемы. В случае выбора нескольких схем , отли
чающихся на заданную величину критерия оптимальности, про-
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водится генерация и этих схем (так называемых квазиоптнмаль- 
ных вариантов). При этом нет необходимости в проведении до_ 
полнительных расчетов — вся информация о них содерж ится! 
в контрольном списке.

После построения вершины gle вы является полная схема опти
мального варианта. Кубовый продукт этой колон нм является

Таблица 8.14

Д истилляг Кубовый продукт

количество,
кмоль/ч массовая доля количество,

кмоль/ч массовая дол*

Колонна 2
Бензол 0,970-10* 0 ,978 0 ,179-10-» 0 ,2 8 0 -10-«
Этилбеизол 0,111.10» 0 ,112 .10"» 0,329-10-* 0,515 .10-*
И зон рол илбензол 0,102.10» 0,103-10-* 0,502-10* 0,813
Бутнлбензол 0 ,149-10“* 0 ,150-10-» 0,647 0,101-10-»
Днизолролнлбензол 0 ,123 .10 -» 0 ,124-10-* 0,855.10» 0,134
Трннзопропилбензол 0,979-10-* 0 ,987-10“* 0,193 .10» 0,302-10-»'
Смола 0,624-10"* 0,629-10-* 0 ,822 0 ,128-10-*

К< л >нна 7
Изопролнлбенаол 0,517-10* 0 ,990 0 ,253 0,207-10-*
Бутнлбензол 0,149-10-* 0 ,288-10-* 0,647 0,529-10"»
Диизопролилбензол 0,616-10-* 0 ,119-10-» 0 ,855 .10» 0,701
Трннзолроиилбензол 0,489-10-* 0.945.10-& 0,193-10» 0 ,158
Смола 0 ,312 .10-* 0 ,603-10-» 0 ,822 0 ,673-10-»

Колонна 12

Бутнлбензол 0,647 0,703-10-» 0 ,149 .10 -» 0,Г,38-10-*
Днизолролнлбензол 0,855-10» 0,929 0 ,135-10-» 0 ,489-10-*
Т ринзонроннлбензол 0,979.10"* 0 ,106 .10-* 0 ,193.10» 0,698
Смола 0,625.10"* 0 ,679 .10 -» 0,821 0,296

Колопна 14
Бутнлбензол 0,646 0 ,99 0 ,745-10-» 0 ,870 .10 -»
Диизопролилбензол 0,616-10-* 0 ,95-10-* 0,854-10» 0 ,09

Колонна 15
Трпнзоиролнлбензол 0,646 0 ,99 0 ,7 5 .10 -» 0 ,87-10"»
Смола 0 ,616-10-» 0 ,16-10-* 0,854-10» 0 ,99

Колопна 16
Бензол 0,970-10* 0 ,998 0 ,128 .10 -» 0 ,130 .10-*
Этилбензол 0,154 0,158-10-* 0,954 0 ,99
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,-током тепла и объединяется с потоком дистиллята колонны Т 
пзопропилбензол). Контрольный список для вершины представ

лен ниже.
п/m URi Д/| MD, 7?j g,
1/2 6 111 111 235461 196,6 196,6

Д ля получения квазиоптималыш х вариантов схем, отличаю
щихся по затратам па 1% , производится расчет вершин <jr17, <7,8, 
7ie> 9го< 7г1 п Чгг- Все схемы имеют общее начало и включают ко
лонны с рекуперацией тепла.

Тепловое объединение потоков колонн 7 и 16  позволяет сни- 
шть энергетические затраты на 25% от общего количества, необ
ходимого для ведения процесса. Это позволяет вычислить гранич
ное значение стоимости с учетом рекуперации как  g\ =  g* — Пр, 
где I1q — экономия за счет рекуперации тепла.

Рассчитанное граничное значение оказалось меньше всех оце
ночных стоимостных функций для области, которая исследовалась, 
что исключило необходимость дальнейшего проведения синтеза. 
Всего было просмотрено 22 вершины дерева вариантов при общем 
количестве 56. Оптимальная технологическая схема, полученная 
н результате синтеза, приведена на рис. 8 .21 . Здесь ж е приведены 
варианты схем, отличающиеся от оптимальной по затратам на 1% . 
Количества и) составы потоков оптимальной технологической 
схемы приведены в табл. 8.14.

,4.6. Синтез технологической схемы получения винилацетата

Пннилацетат-сырец представляет собой смесь, содержащую н ар яд у  
с винилацетатом большое число побочных продуктов, которые 
подразделяются на низкокипящне (температура кипения ниже 
72° С) и высококииящие (температура кипения выше 72° С), при
чем многие из них даж е не идентифицированы. Состав вннилаце- 
тата-сырца, принимаемый в расчетах, приведен в табл. 8 .15.

Таблица 8.15

Компонент Массовая 
доля, % Ткшг *с Кокпокепт

М ассовая 
доля, % ^КИД' °с

Ацетальдсгид (АА) 
\цетон (А) 
Мцнилацетат (НА) 
1'онзол (Б)
Мода

0,57
0 ,06

60,1
0 ,02
0 ,09

21
56,5
72
80,1

100,0

Кротоновый аль
дегид (К РА) 
У ксусн ая  кисло
та  (УК)
У ксусны й альде
гид (УА)
Этилндендиацетат 
Высококииящ ие

0 ,15

36,49

2 ,36

0,11
0 ,05

104— 105

118,1

140

Свыше 150 
То же



Др/патхи

Р ас . 8 .2 2 . Ректификация виполацетата-сырца на I1II0 «Азот» (а) и на СГЮ 
«Азот» (б)

В мировой практике получения винилацетата т е х н о л о г и ч е с к и е  
схемы довольно устоявш иеся. Это четырех- или пятиколонные 
установки, отличающиеся условиями работы первой колонны 
(деление смеси происходит по сечению винилацетат—бензол ИЛ* 
вода—кротоновый альдегид). Целевыми продуктами являю тся 
винилацетат и уксусн ая кислота. В качестве фракций отбираются 
дополнительно без жестких требований на качество ац е т а л ь д е ги Д  
и фракция кротонового альдегида [59).

В отечественной промышленности ректификация винилацетата- 
сырца производится по двум вариантам, приведенным на рис. 8 .22. 
практически не отличающимся от зарубежных аналогов.

Разделение по первому варианту (см. рис. 8 .22) более эконо
мично по энергетическим затратам , так  к а к  винилацетат выД0'  
ляется в виде дистиллята и, следовательно, отпадает н е о б х о Д Я ' 
мость в дополнительной очистке его от ингибитора и полимеров- 
Однако в кубовом продукте в этом случае содержатся а ц е т а Л Ь ' 
дегид и ацетон. Их присутствие объясняется разложением этЯ- 
лидендиацетата с образованием уксусного ангидрида и ацетаЛЬ' 
дегида. Присутствие ацетона объясняется тем, что при высоки* 
температурах цинкацетат (катализатор), содержащийся в сырь0* 
разлагается с образованием ацетона. Это обстоятельство поД'
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тверждает целесообразность проведения процесса по второму 
нарианту, т. е. с предварительным отбором легколетучих компо
нентов, вклю чая винилацетат, на первой колонне. Это будет 
способствовать снижению содержания побочных продуктов в 
нинил ацетате- ректификате.

При проектировании производства винилацетата большой мощ
ности необходимо иметь в виду, что такие побочные продукты, 
как  ацетальдегид, ацетон и кротоновый альдегид являю тся важ 
нейшими продуктами химической технологии и их выделение 
в качестве целевых имеет практическое значение. В связи с этим 
при разработке технологической схемы процесса ректификации 
предусмотрено выделение этих побочных компонентов в качестве 
целевых.

Анализ физико-химических свойств компопеитов и смесей.
По свойствам разделяемую  смесь можно отнести к сильно неидеаль- 
ным, она обладает, к ак  и компоненты, рядом особенностей, кото
рые необходимо учитывать при синтезе. Отдельные компоненты 
( меси обладают коррозионностью и склонностью к полимеризации, 
а смесь образует ряд гетероазеотропов.

Коррозионными свойствами обладает уксусн ая  кислота. Ис
следования показали, что тарелки колонн из стали Х17Н13М2Т, 
работающие с уксусной кислотой, через шесть месяцев работы 
оборудования требуют замены более 20% колпачков. Экспери
ментальные данные по скорости коррозии материалов прн наличии 
н смеси уксусной кислоты приведены в [60). Поэтому при исполь
зовании стандартного оборудования необходимо по возможности 
кислоту выводить из системы на ранних этапах схемы.

Полимеризация мономера винилацетата усиливается в при
сутствии примесей ацетальдегнда, кротонового альдегида [61], 
а такж е при высоких температурах. Д ля предотвращения этого 
явления в исходную смесь добавляют стабилизатор—гидрохинон, 
который способен превращать активные радикалы в насыщенные 
соединения.

Азеотронные смеси. Анализ свойств смесей винилацетата-сырца 
показал, что в системе исходной смеси имеется ряд азеотропов 
(табл. 8 .16).

Таблица 8.16

Азеотроп Температура 
кипения. ЬС

М астн ая  доля 
первого компонента, %

Пив нлацетат — вода 63 93 ,8
Бензол—вода 69,3 70,4
Кротоновый альдегид—вода 85,2 41,4
У ксусн ая  кислота—бензол 80,05 2 ,5
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Поскольку содержание воды в питапии незначительное а  
температура азеотропной смеси винилацетат—вода по сравнению 
с другими сам ая н изкая, в первую очередь будет образовываться
и отбираться в качестве верхнего продукта азеотроп винилацетат_
вода. Д анная система является гетероазеотропной с низкой взаим
ной растворимостью. Поэтому после расслаивания потери нинил- 
ацетата с водной фазой будут незначительными ввиду малого 
количества последней. Однако массовая доля растворенной воды 
в винилацотате при 20° С составляет 0 ,1% . Наличие воды в винил- 
ацетате ухудш ает оптические свойства полимеров. Наличие 
азеотропа винилацетат— вода с н и з к о й  температурой кипения 
приводит к  тому, что в питании, по сущ еству, появляется новый 
компонент — азеотроп вместо воды.

Новые технологические решения. Основными примесями ие- 
прореагнровавшей уксусной кислоты являю тся кротоновый аль
дегид, винилацетат, бензол, уксусный ангидрид, этилидепдиаце- 
тат. Количество их в уксусной кислоте не превышает 3 ,5% . Ко
личественный анализ фазового равновесия показывает, что ос
новным компонентом, представляющим трудность регенерации 
уксусной кислоты, является кротоновый альдегид. Кроме того, 
кротоновый альдегид является примесью, снижающей активность 
катализатора, и его отделение до высокой степени очистки весьма 
важно.

Известны различные способы очистки уксусной кислоты от 
примесей, например ректификация в присутствии мочевины. Од
нако отбор продукта снизу способствует накоплению смолистых 
веществ. Д ругие известные способы состоят в применении над- 
сульф ата, перекиси бензола или язо-бне-изобутиронитрила [62], 
однако даж е с использованием дефицитных веществ не достигается 
необходимая степень очистки.

П редставляется интересным и эффективным ведение процесса 
в присутствии водяного пара и с подачей азота в куб колонны, 
т . е. по методу азеотропно-экстрактивной ректификации. Вода 
образует с кротоновым альдегидом гетерогенный азеотроп с ми
нимальной температурой кипения, что способствует гидролизу 
уксусного ангидрида в уксусную  кислоту, а такж е селективно 
действует па относительные летучести компонентов. АзеотропнаЯ 
смесь отбирается сверху колонны, а уксусн ая кислота п о с т у п а е т  
на колонну окончательной очи тки.

Выявленные ограничения физико-химического характера су
щественно сокращают пространство поиска оптимальной схемы. 
Во-первых, ввиду коррозионной способности уксусной кислот*! 
определяется начальная вершина дерева вариантов, т. е. питанве 
разделяется па две фракции так , что впоследствии они могу» 
рассматриваться независимо. Ф ракция легколетучих компонен
тов содержит ацетальдегид, ацетон, винилацетат и воду, из ко
торых целевыми продуктами являю тся первые три компонента!
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а тяж елая фракция содержат бензол, кротоновый альдегид, у к 
сусную кислоту, уксусный ангидрид и высококипнщие компо
ненты. Товарными продуктами являю тся в этой фракции крото
н о в ы й  альдегид и уксусн ая кислота. Что касается уксусного 
ангидрида, то в присутствии воды в процессе ректификации он 
цревращается в уксусную  кислоту, увеличивая выход последней, 
н в  расчетах не рассматривается как  отдельный компонент. Во- 
нгорых, для выделения кротонового альдегида используется из
вестное технологическое решение, эффективность которого из
вестна заранее. Последнее обстоятельство может служ ить при 
синтезе схемы разделения тяжелой фракции граничным условием. 
И, наконец, из-за тяж елы х примесей и склонности винилацетата 
к полимеризации отбор целевых продуктов желательно произво
дить в качестве дистиллята соответствующих колонн. Выявлен
ные ограничения вариантов схем являю тся основой формирования 
контрольного списка.

Т ак как  легколетучая и тяж елая фракции рассматриваются 
независимо, имеются возможности рекуперации тепла меж ду 
■ оставляющими этих фракций. Анализ матрицы тепловых взаимо
действий позволяет установить, что источниками тепла в техно
логических схемах с учетом ограничений, установленных па этапе 
исследования физико-химических свойств, могут рассматриваться 
потоки кротонового альдегида и уксусной кислоты, которые мо
гут обмениваться с кубовыми продуктами следующим образом 
(табл. 8 .17).

Таблица 8.17

Ф ракция Ткип, °С Ф ракция Т КИП' °с

Источник
Кротоновый альдегид 104 У У ксусн ая  кислота 118,1

Сток
Ацетон 50—70 Ацетон 50—70
Иода—бензол 90—95 Ацетон—винилацетат 6 5 - 7 0

Ацетон—винилацетат—вода 70—80
В инилацетат—вода 7 0 -8 0

Наиболее благоприятные условия теплообмена могут быть 
созданы между потоками кротоновый альдегид—фракция ацетона 
и уксусн ая кислота—фракция ацетон—винилацетат—вода. Эти 
потоки сравнимы меж ду собой по мощности.

Таким образом, в результате проведенного анализа и вы яв
ленных ограничений задача синтеза сводится к синтезу схем 
Разделения двух  четырехкомпонентных смесей, связь  между ко
торыми устанавливается лишь рекуперируемыми потоками.

^7 B .B . Кафаров, В. H. Ветохин



514 I I . Разработка системы автоматизированного проектирования

и Гяже/гая
фракция

I О

fF h i'R  i r m► / —L -  I  АЛ r *  J  | BA

■a I
■ o

ft /rffJUtiUUT

t_2.
Гяжелая
франция

I

I

AA

О

I
- O

Я*
ft mrji/цi/v 2

S BA

t i
f t  /70JV U U U  /

Puc. 8 .2 3 . Возможные варианты разделения легколетучей фракция

Синтез технологической схемы. Л егколетучая фракция со
держит следующие компоненты: ацетальдегид — товарный про
д укт ; ацетон — фракцию, содержащую частично ацетальдегид 
и винилацетат; азеотропную смесь винилацетат—вода; нинилаце- 
тат—товарный продукт.

Т яж ел ая  фракция содержит бензол; кротоновый альдегид — 
товарный продукт; уксусную  кислоту — товарный продукт; вы- 
сококипящие (этилиденднацетат, стабилизатор, полимеры, следы 
уксусного ангидрида).

Азеотропная смесь винилацетат—вода ввиду малого количе
ства воды в питании рассматривается в списке компонентов вместо 
воды.

Синтез технологических схем разделения фракций проводился 
согласно изложенному алгоритму с использованием э в р и с т и ч е с к о й  
оценки незавершенной части схемы. Оптимальная в  смысле затрат 
технологическая схема разделения легколетучей фракции при
ведена на рис. 8 .23 , а с тепловым объединением кубового п о то ка  
колонны 2  с дистиллятом колонны очистки уксусной кислоты* 
Следует заметить, что поток внннлацетата по количеству я в л я 
ется максимальным среди потоков остальных компонентов. С х е м а ,



Рис. 8 .24 . Возможные варианты разделения тяжелой фракции

представленная на рнс. 8 .23, а ,  является прямой, причем винил- 
ацетат выделяется последним. Это приводит к тому, что колонны 
Работают с большими нагрузками по ж и д ко сти  и д о л ж н ы  быть 
Б о л ь ш и х  диаметров при значительных флегмовых потоках. Был 
' ннтезирован вариант схемы, представленный на рис. 8 .23 , б, 
>< котором поток винилацетата отбирается на второй колонне в 
"иде кубового продукта и в дальнейшем подвергается в допол

17*
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нительной колонне (колонне 6) окончательной очистке. Оказа
лось, что в этом случае капитальные затраты несколько выше 
но колонны, за исключением колонны 2, меньшего диаметра! 
К тому ж е имеется возможность реализовать тепловое объединение 
потоков куба колонны 5 и дистиллята кротоновой фракции, что 
приводит к меньшим энергетическим затратам.

Т яж ел ая  фракция содержит два целевых продукта. При син
тезе этой части технологической схемы из двух  вариантов была 
выбрана схема, представленная на рис. 8 .24 , а. Н аряду с ней 
конкурентоспособной является схема азеотропно-экстрактивного 
разделения кротонового альдегида п уксусной кислоты, пред
ставленная на рис. 8 .24 ,6 .

Таким образом, в результате синтеза выявлено четыре техно
логические схемы, среди которых и выбирался оптимальный 
вариант.

Основные технико-экономические показатели вариантов схем 
разделения легколетучей и тяжелой фракции приведены в 
табл. 8 .18.

Таблица 8.18

Вариант Энергетические
затраты

Капитальные
вложении

Потери
ыпшлацетата 4

Л егколетучая ф ракция
1 1 0 ,95 1 ,2
2 0 ,97 1 1 ,0

Т яж ел ая  ф ракция
1 1 1 1
2 0 ,42 0 ,6 0 ,8

Отсюда следует, что вариант схемы разделения легколетучей 
фракции по параллельной схеме (см. рис. 8 .23 , б) более выгоден 
за счет снижения энергетических затрат и потерь в и н и л а ц е т а т а .

Аналогичная оценка вариантов, проведенная и для схем раз
деления тяжелой фракции (см. рис. 8 .24), свидетельствует о том, 
что показатели схемы регенерации уксусной кислоты азеотропно^ 
экстрактивной ректификацией значительно лучш е, чем обычной 
ректификацией.

Таким образом, в результате анализа вариантов схем оконча
тельная технологическая схема состоит из второго варианта узл а  
разделения легколетучей фракции (см. рис. 8 .23 ,6 ) и в то р о го  
варианта узл а  разделения тяжелой фракции (см. рис. 8 .24,»)• 
Полная схема с рекуперируемыми потоками приведена на рис. 8.«**>*

Эффективность предлагаемой схемы по сравнению с cyiUeCl* 
вующими обеспечивается за счет снижения энергетических заТ"



Глава 8. Автоматизированный синтез технологической схемы 517

>’ис. 8 .2 5 . Принципиальная технологическая схема разделения винилапе-
тата-сырца

Рат на ведение процесса вследствие рекуперации тепла продук
товых потоков^ примерно на 20% , а такж е существенного сниже
ния потерь винилацетата и уксусной кислоты при более четкой 
организации процесса и рециклических потоков. Кроме того, 
при такой схеме производства получают винилацетат и уксусную  
1(ислоту более высокого качества, а такж е товарный ацетальдегид.
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Глава 9
ГИБКИЕ АВТОМАТИЗИРОВАННЫЕ 

ПРОИЗВОДСТВЕННЫЕ СИСТЕМЫ 
ХИМИЧЕСКОЙ ТЕХНОЛОГИИ

В химической технологии принято различать многотонпажные и 
малотоннажные производства.

Многотоннажным производствам, составляющим основу со
временного химического производства, свойственны н е п р е р ы в н а я  
организация производства, создание агрегатов большой е д и н и ч 
ной мощности с энергозамкнутыми технологическими потоками.
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Малотоннажным производствам (так называемой малой химии) 
свойственна периодическая (реже полунепрерывная) организа
ц и я  производства, многоассортиментность, частое изменение но
менклатуры продукции. К малотоннажным производствам отно
сятся производства лакокрасочных материалов, красителей н 
органических промежуточных продуктов, реактивов и особо чис
тых веществ, химико-фармацевтических препаратов, пестицидов, 
отдельных видов пластических масс и изделий из них, масел н 
смазок.

В многоассортиментных химических производствах с периоди
ческим способом организации технологических процессов много
стадийный синтез целевых продуктов осущ ествляется последова
тельно во времени в разных технологических агрегатах периоди
ческого действия, соединенных технологическими трубопроводами. 
Под агрегатом периодического действия (аппаратурной стадией) 
понимается технологический аппарат или группа аппаратов, 
работающих в едином, относительно самостоятельном цикле и 
предназначенных для выполнения определенных технологических 
операций.

Временная последовательность элементарных операций или 
их групп изображается в виде схемы или графа смены состояний 
каждого агрегата химико-технологической системы.

Технологический цикл аппарата, агрегата или системы — 
это последовательность операций от начала выпуска произволь
ной к-й партии продукта до начала вы пуска его следующей партии 
/ с+ 1 . Цикл может иметь либо линейную структуру (простую 
последовательность операций), либо разветвленную (например, 
нремя окончания реакции зависит от результатов аналитического 
контроля). Расписание работы оборудования периодического дейст- 
мии принято изображать в виде временных графиков (рис. 9 .1). 
Каждому аппарату схемы соответствует прям ая линия, а стадия 
технологического процесса представляется отрезком прямой, дли
на которого соответствует продолжительности стадии. Отрезки 
располагаются по соответствующим прямым, а их взаимное рас
положение при фиксированном начале отсчета обеспечивает не
обходимую информацию о развитии процесса во времени.

Простейший вариант расписания работы ХТС соответствует 
варианту, когда каж дая  стадия представлена единственным ап
паратом, а производство последующей партии продукта начина
ется только после окончания производства ее предыдущей партии 
(см. рис. 9 .1 , а). Интенсификации работы оборудования периоди
ческого действия и снижение времени его простоев достигается, 
если начать производить следующую партию продукта не до
ж идаясь окончания предыдущей (см. рис. 9 .1 , б). Введение в 
схему параллельных аппаратов меньшего размера, загруж енны х 
с равномерным сдвигом по времени, позволяет еще более «сжать» 
расписание работы ХТС (см. рис. 9 .1 , в).



522 I I . Разработка системы автоматизированного проектирования

3 °з а

Рис. 9 .1 . Временные графики работы ХТС периодического действия 
о — последовательная работа ХТС; б — работа ХТС с перекрытием технологически 
Циклов; в — работа ХТС со сложным аппаратурным оформлением стадии

Замена периодических процессов непрерывными не всегда 
оказы вается целесообразной, а иногда настолько трудно практи
чески реализуется, что от нее приходится отказы ваться. Тради
ционно принято считать непрерывные процессы более прогрес
сивными главным образом благодаря более высокой производи
тельности оборудования. Действительно, при организации про
изводства по периодическому способу коэффициент использования 
оборудования снижается из-за простоев, а такж е из-за наличия 
вспомогательных операций, требующих затрат времени (загрузки  
реагентов, нагревания и охлаждения реакционной массы, выгрузки  
продукта, очистки аппаратов и т. д .) .

Однако периодическим процессам присущи определенные пре
имущества перед непрерывными, являющ иеся закономерпым след
ствием их специфики, к которым прежде всего следует отнести
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обособленность отдельных стадий в пространстве н времени, боль
шую возможность корректировки значений технологических па
раметров, инвариантность стадий процесса относительно их ап
паратурного оформления, высокую мобильность технологической 
схемы, т. е, отсутствие «жестких» связей меж ду аппаратурными 
стадиями. Эти свойства оказываю тся особенно цепными для 
производств с переменным ассортиментом продукции.

Б многоассортиментных отраслях промышленности прогно
зируется преобладание периодического способа организации тех
нологических процессов, поэтому весьма важной проблемой я в 
ляется их технологическая и организационная интенсификация 
для повышения технико-экономической эффективности производ
ства.

Д ля повышения эффективности малотоннажных многоассор- 
тнментиых производств иаиболее целесообразно создание гибких 
автоматизированных производственных систем (ГАНС). В буду
щем предстоит увеличить выпуск и расширить номенклатуру 
малотоннажной химической продукции, ирежде всего продукции 
тонкого органического синтеза, а такж е заменителей раститель
ных масел и пищевых продуктов, используемых для технических 
целей; кроме того, предстоит последовательно повышать органи
зационную и технологическую гибкость производства.

ГАПС химической промышленности — это сложные производ
ственные комплексы, ориентированные на многоиомеиклатурную 
продукцию переменного ассортимента и способные быстро и с 
минимальными затратами ресурсов математически перестраивать
ся на выпуск новой продукции, переработку новых видов сырья 
или реализацию новых технологических процессов.

Организация производства по принципу ГАПС является  одним 
из основных путей его интенсификации, которая достигается 
быстрой перестройкой производства на вы пуск новой продукции, 
новые виды сы рья; повышением качества продукции; обеспече
нием ритмичности работы и повышением коэффициента исполь
зования оборудования; возможностью комплексной переработки 
сы рья; повышением надежности технологических схем; высво
бождением из сферы производства значительного количества об
служивающ его персонала н тем самым значительным снижением 
себестоимости продукции.

ГАНС получили иаиболее широкое распространение в про
изводствах с механической обработкой материалов: в инструмен
тальной промышленности, автомобилестроении, судостроении, про
изводстве электроииых приборов и т. п. Начаты работы по со
зданию ГАПС и в. химической промышленности.
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9 .1 . Общесистемные свойства РАПС

К ак и любое химическое производство с непрерывным циклом 
малотоннажные производства предназначены для выполнения 
полного технологического цикла от подготовки сы рья и до полу
чения готового продукта. Им такж е свойственно использование 
основных процессов «большой химии», таких, к ак  реакторные 
выделения продуктов и т. д. Поэтому все проблемы, присущие 
многотоннажным производствам и связанные с выбором способов 
ведения процесса, синтезом технологических схем , оптимизацией, 
обеспечением надежности и энергосбережения, повышением про
изводительности и качества продуктов и т. д ., имеют место и при 
разработке многоассортиментных производств «малой химии». 
Известные успехи в области математического моделирования 
процессов н ХТС на методологической основе системного анализа 
приложимы как  к  исследованию п проектированию отдельных 
аппаратов, так и  технологических л и н и й  малотоннажных про
изводств.

Однако ряд специфических особенностей малотоннажных про
изводств наклады вает определенные трудности на применение 
известных методов, и поэтому требуется разработка специального 
математического аппарата, применимого именно к  этим произ
водствам. К  таким особенностям относятся мобильный, непостоян
ный ассортимент выпускаемой продукции; эволюционирующий 
тип технологической структуры ; преимущественно периодический 
способ организации технологических процессов [11.

Мобильность ассортимента и эволюционирующий характер 
технологической структуры  связаны  с освоением новых видов 
продукции и снятием с производства старых, появлением новых 
видов сы рья, изменением отдельных стадий технологического 
цикла получения продукта. Имея в виду, что производства обычно 
многостадийные, а используемое оборудование в основном об
ладает универсальным характером с ориентацией на проведение 
различных процессов, освоение новой продукции при надлежащей 
организации функционирования существующих производств мо
ж ет быть успешно решено при незначительном добавлении нового 
оборудования пли в результате перестройки старого. Важнейшим 
требованием при этом является  обеспечение оптимальных условий 
работы к ак  отдельных аппаратов (по гидродинамике, кинетике 
тепломассопереноса, степени использования и т. д .) , так  и про
изводства в целом (по энергетике, использованию сы рья, охране 
окружающей среды).

Наиболее полно специфика малотоннажных многоассортимент
ных производств (нестацпонарность технологических параметров 
и цикличность работы аппаратов) проявляется при периодическом 
способе организации технологических процессов. Отдельные стадии 
производства изолированы друг от друга  в пространстве и нре-
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мспи, а меж ду технологическим процессом и аппаратом прн его 
реализации нет взаимно однозначного соответствия, т. е. один 
и тот же аппарат может применяться для различных технологи
ческих процессов (естественно, при условии совпадения конст
рукционных и технологических параметров), а один и тот ж е 
технологический процесс может быть реализован в различных 
аппаратах (разных, по типу, но обеспечивающих необходимые 
условия ведения процесса).

И так, периодический способ организации процессов, во-первых, 
приводит к необходимости разработки и использования преиму
щественно нестационарных (динамических) моделей н, во-вторых, 
позволяет организовывать различного типа технологические схемы 
для получения заданной номенклатуры продуктов.

Нестацнонарность параметров приводит к определенным труд
ностям как  прн моделировании, так  и непосредственно прн эксп луа
тации производств. Трудности прн моделирования непосредственно 
< вязаны с тем, что используется в основном математический ап
парат дифференциальных н ннтегродпфференциальных уравн е
ний, решение которых сопряжено со значительными затратами 
машинного времени. Поэтому оперативное моделирование для 
прогноза поведения процесса с помощью точных моделей, осно
ванных на дифференциальных уравнениях, не всегда возможно. 
Что касается эксплуатации таких производств, где время окон
чания стадии является основным фактором, зависящ им от мно
жества параметров процесса, то оптимальное ведение последнего 
требует соответствующих средств сбора, обработки и передачи 
информации, а такж е системы управления.

Периодические многоассортнментные производства по способу 
организации можно разделить на индивидуальные, совмещенные 
н гибкие.

И ндивидуальная ХТС предназначена для выпуска одного целе
вого продукта, или, точнее, для осуществления одного техноло
гического процесса. По структуре такая  ХТС представляет собой 
последовательность аппаратов периодического (возможно, и полу
непрерывного) действия, соединенных трубопроводами для пере
дачи полупродуктов. Возможны ситуации, когда отдельные полу
продукты являю тся такж е выходными для данного технологиче
ского процесса. Специфика проектирования индивидуальных ХТС 
заключается лишь в использовании нестационарных моделей, 
тогда к ак  цели являю тся общими с непрерывными процессами 
(производствами).

Совмещенные ХТС предназначены для выпуска нескольких 
впдов технологически подобной продукции фиксированного ас
сортимента и обычно подразделяются на последовательно совме
щенные и одновременно совмещенные. В первом случае для всех 
продуктов имеется одинаковый марш рут, и реакционная масса 
при производстве любого из продуктов последовательно прохо
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дит через все процессно-аппаратные стадии ХТС. Временное совм&И 
щенне заклю чается в последовательном запуске техн о ло ги ч еско е 
линии на выпуск ассортиментных продуктов после окончанщ ш  
работы предыдущей (предыдущих) стадии. Во втором случае 
имеется неполная совмещенность, когда технологпческпе марщ. 
руты имеют к ак  совпадающие, так  и различающиеся участки. 
Теперь уж е с учетом занятости аппаратов тех или иных стадн й в  
(возможно, и при наличии избыточности аппаратов) может быть § 
организован одновременный выпуск нескольких продуктов без * 
изменения коммутации трубопроводов.

Гибкие ХТС ориентированы на выпуск нескольких продуктов 
переменного ассортимента. Такие системы имеют разветвленную Я 
сеть коммуникаций, позволяющих осущ ествлять быструю перео- Я 
рнентацню на другой технологической процесс, и в большей сте
пени соответствуют характеру многоассортиментных химических 1 
производств с часто меняющимся ассортиментом продукции.

Гибкость производственной системы может быть достигнута J  
в простейшем случае за счет аппаратурной избыточности, когда •] 
на этапе проектирования предусматривается заведомо большее 
количество единиц оборудования. В этом случае имеется воз
можность при выборе оборудования учитывать и специфику ” 
отдельных стадий, и требования надежности, и максимальное 
соответствие оборудования протекающим процессам. Очевидно, 
в этом случае требования к оборудованию будут не очень стро- | 
гимн. Однако с точки зрения максимального использования 
рабочего времени оборудования вряд  ли т ак а я  система будет 
оптимальной.

Поэтому при проектировании ГАПС необходимо ставить воп
рос о минимальной избыточности аппаратов и обеспечении их 
максимальной универсальности. Разработка таких систем явл я
ется сложной проблемой, связанной с решением комплекса задач, 
а именно: выбором оборудования и трубопроводов, оптимизацией 
расписания работы отдельных аппаратов и системы в целом, 
синтезом марш рутов получения отдельных продуктов, разра
боткой системы управления, составлением оперативно-произ
водственных планов. Выбор оборудования и трубопроводов пред
ставляет большие трудности при ориентации на минимальную j 
избыточность, поскольку, во-первых, ГАПС пмеет сложную сис
тему трубопроводов, а транспортные процессы связаны  с пере
дачей веществ с различными физико-химическими свойствами 
и в различных агрегатны х состояниях и, во-вторых, универсаль- j 
ность оборудования требует для его изготовления высококачест
венных конструкционных материалов. К тому ж е большие проблемы 
связаны  с процессами о ч и с т к и  и  переналадки оборудования. 
Отсюда следует важность выбора соответствующего критерия 
оценки эффективности работы ГАПС.

Результаты  функционирования ГАПС можно оценивать по
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различным показателям , в частности, по непосредственному 
назначению, по экономическим затратам , но устойчивости функ
ционирования, по временным характеристикам , по адаптивности 
н гибкости.

Оценка по непосредственному назначению ГАПС свидетель
ствует о выполнении основных поставленных задач: производ
ственных заданий по использованию сырья и других видов ресур
сов, вы пуска продукции высокого качества в нужных количествах, 
необходимой номенклатуры и в требуемые временные интервалы. 
Очевидно, здесь должна учитываться общая оценка работы ГАПС, 
вклю чая социальные, экологические и другие аспекты.

Оценка по экономическим затратам отраж ает расход сы рья, 
энергетических и материальных ресурсов па производство в целом, 
прибыль, приведенные затраты , капитальные и эксплуатацион
ные затраты . Здесь ж е подлежат учету затраты  на технические 
средства по сбору, обработке информации, на систему управления.

Оценка по устойчивости функционирования характеризует 
прежде всего надежность и устойчивость работы ГАПС в меняю
щихся условиях , степень синхронности работы всех звеньев 
основного производства ii ритмичности выдачи продукции, надеж
ность системы технического, .математического, информационного 
и программного обеспечения. Важным является  такж е обеспече
ние надежности ГАПС в смысле охраны окружающей среды, 
степени полезного использования вторичных материальных и 
энергетических ресурсов.

Оценка по временным характеристикам  отражает время полез
ной работы производства по вы пуску продукции, продолжитель
ность непрерывной, устойчивой работы, время переналадки или 
перестройки (адаптации) ГАПС при изменении сы рья, ассорти
мента продукции и т. д. В условиях периодических п многоас
сортиментных производств важную  роль играют оценки длитель
ности циклических процессов по вы п уску продукции для от
дельных единиц оборудования, технологических схем или ГАПС 
в целом относительно отдельного наименования или группы 
наименований продукции, оценки о продолжительности восста
новления оборудования (очистки или промывки емкостей, реак
торов н т. п. ). Влажными являю тся такж е оценки о временных 
резервах ГАПС, выявленных в результате рациональной орга
низации технологических процессов и досрочного выполнения 
плановых заданий по вы п уску продукции.

Оценки по адаптивности и гибкости отражаю т вопросы ком
плексного использования сырья н других материальных и энер
гетических ресурсов в условиях меняющихся их поставок, ком
плексного использования оборудования, что увеличивает манев
ренность и гибкость конструируемых технологических схем, 
комплексного использования совмещенных и гибких технологи
ческих схем. Эти оценки дают представление об унифицированно-
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Рис. 9 .2 . Основные показатели (критерии качества) ГАПС

сти сы рья, продукции, вторичных ресурсов, отходов производства 
д л я  их дальнейшей переработки, об унифицированности обору
дования, складского хозяйства, вспомогательных хранилищ ,
о запасах сы рья, продукции и оборудования с целью обеспе
чения бесперебойного синхропного функционирования ГАПС 
в целом.

И так, поиск оптимальной структуры  ГАПС, по сущ еству, 
явл яется  многокритериальной задачей оптимизации, решени 
которой в общем виде не представляется возможным. Поэтому 
чаще всего эффективность гибких схем оценивается через сово
купность частных критериев, определяемых типами и количеством 
аппаратов, которые предполагается использовать в процессе, 
затратами труда прн функционировании системы н временем 
восстановления меж ду следующими друг за другом операциями, 
капитальными и эксплуатационными затратами. Аналогичным 
образом осущ ествляется оценка параметров, от которых зависит 
каж ды й из критериев (рис. 9 .2).

Обоснование необходимости применения ГАПС в конкретном 
производстве осущ ествляется на основании предпроектного ис
следования производства, организуемого по следующей схеме 
(рис. 9 .3).
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Рис. 9 .3 . Основные этапы пред- 
иросктиых исследований при соз
дании ГАПС

1. Сбор и анализ исход
ной информации для проек
тирования и анализа техно
логических процессов, ис
следование временных диа
грамм производства продук
тов проектируемого ассорти
мента, определение возмож
ной аппаратурной совмес
тимости технологических 
процессов, определение до
пустимого набора основного 
и вспомогательного оборудо
вания и т. п.

2. Обоснование необходи
мости применения ГАПС в 
конкретном производстве; на 
этом этапе выполняется ана
лиз эффективности внедре
ния 1ГАПС и производится 
оценка результатов органи
зации конкретного производ
ства по гибкой |схеме, форми
рую тся задачи производства, 
которые удается решить, 
внедрив ГАПС.

3. Оценка возможности различных вариантов и выполнение 
их сравнительного анализа.

4. Выполнение окончательной экономической оценки функ
ционирования ГАПС, заключающееся в соизмерении затрат на 
ее создание и освоение и ожидаемых результатов в виде повыше
ния производительности, качества и снижения себестоимости 
продукции. Н аряду с экономической оценкой учитываются и 
другие показатели эффективности системы.

ГАПС является  адаптивной системой, т. е. такой, которая 
при неизменном составе элементов за счет изменения их функций 
и формирования новой структуры  связей  меж ду ними может 
целенаправленно менять стратегию поведения. Именно это свой
ство ГАПС позволяет им сохранять высокую производительность 
при выполнении производственного задания даж е в условиях 
часто и нерегулярно меняющейся номенклатуры выпускаемой 
продукции, самостоятельно поддерживать зад ан н ь^  параметры 
производственного процесса, компенсировать внешние и впутрен-
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ние возмущения (перебои в снабжении материалами, директивных 
смен заданий и т. д . ), что и обеспечивает высокую гибкость про
изводства. Б лагодаря этой гибкости появляется еще одно важное 
для производства качество — ж ивучесть системы, т. е. сохранение 
ею работоспособности при выходе из строя отдельных звеньев или 
элементов.

В общей структуре химического производства ГАПС является  
лишь отдельной подсистемой, и поэтому ее эффективность и гиб
кость должны обеспечиваться в рам ках всей системы. Иначе 
частный выигрыш может обернуться существенными потерями 
для большой системы. В простейшем случае гибкую автоматизи
рованную химико-технологическую систему можно представить 
состоящей из двух  частей: процессно-аппаратурной и информа- 
ционно-управляющей (АСУТП), функционирующих совместно. 
При этом технологическая гибкость ХТС обеспечивается аппа
ратурным подобием разных технологических стадий в совокуп
ности с периодическим способом организации технологических 
процессов при наличии гибких коммуникаций меж ду аппаратами 
и аппаратурными стадиями. Гибкость управления заклю чается 
в том, что при переходе к производству иной продукции изме
няется информационное обеспечение при минимальных измене
ниях программно-алгоритмического обеспечения. Свойство гиб
кости придается системе уж е  на стадии ее структурно-параме
трического синтеза, включающего следующие этапы: предвари
тельное определение минимального аппаратурного состава проек
тируемой ХТС, классификацию продуктов по признаку исполь
зования одинакового оборудования, определение допустимых 
п оптимальной технологических структур , оптимизацию аппа
ратурного оформления.

Гибкость периодических ХТС обеспечивается расписанием, 
определяющим режим работы образующих их аппаратов. Раз
личают длительность технологической операции, время техноло
гических циклов отдельного аппарата, стадии и ХТС в целом 
II]. Время, затрачиваемое на технологический процесс t от момен
та начала загр узки  аппарата до вы грузки , составляет время 
технологического цикла т / - г о  аппарата. Это время состоит 
нз этапов загр узки , собственно технологического процесса и 
вы грузки . Технологический процесс в свою очередь может вклю
чать подготовительные этапы нагревания реакционной массы 
по определенному закон у, добавления вспомогательного сырья, 
охлаждения реакционной массы, выдержки при определенной 
температуре и т. п. Время подготовки аппарата к  работе п время 
его простоя в технологический цикл обычно не включаются .  
В общем случае время технологического цикла является  функ
цией размера партии продукта, так  к ак  от объема перерабатыва^ 
емой массы существенно зависит продолжительность операции 
загр узки , вы грузки , нагревания, охлаждения. Если стадия преД'
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ставлена Nj однотипными аппаратами, включаемыми в процесс 
с равномерным временным сдвигом, то промежуток меж ду нача
лом двух  следующих друг за другом операций составляет техно
логический цикл стадии / и определяется к а к

т|li =  fij/Nj. (9.1)

Технологический цикл ХТС в целом определяется к ак  про
м еж уток времени меж ду началом двух  следующих друг за другом 
операций и равен максимальной длительности цикла стадии, т. е.

T iL=  Hiax [Tij/Nj], i =  1 , 2 , . . . ,  л, (9.2)
Rj

где Rj — оборудование, занятое при производстве продукта i. 
Очевидно, T it определяет время вы пуска партии продукта i раз
мером qi, а для вы пуска всего количества Qi продукта i потре
буется время

Ti =  (Qi/qi)Tit, (9.3)

а для выполнения планового задания по каж дом у продукту необ
ходимо, чтобы выполнялось условие

2  (Qi/4i)-4L<T, - (9.4)
*е ,/>

где Uj — множество продуктов, производимых на оборудовании 
у; Т — срок эксплуатации ХТС.

Продолжительность технологического цикла аппарата опре
деляется к а к  сумма длительностей всех технологических опера
ций, образующих данную процессную стадию, т. е. сумма времени 
химической реакции, продолжительности загр узки  и вы грузкн , 
нагревания и охлаждения и т. п ., и может быть определена по 
известным закономерностям для данных процессов.

9 .2 . Математическое формулирование задачи синтеза ГАПС

13 процессе исследования и проектирования ГАПС химической 
промышленности и для управления и м и  применяется широкий 
спектр методов кибернетики, а методологической основой ана
лиза и синтеза ГАПС к а к  сложных систем является  системный 
анализ. В процессе синтеза ГАПС кроме ставшего уж е  тради
ционным метода математического моделирования широко при
меняются теория выбора и принятия решений, автомати
ческая классиф икация, теория графов, теория сетей и т. д. 
(рис. 9 .4 ). Т ак  к а к  проектирование систем периодического дей
ствия возможно только с учетом способа их функционирования, 
то возникает необходимость в применении теории расписаний 
или теории массового обслуж ивания. Д л я  задач стр уктур 
но-параметрического синтеза, формулируемых к а к  задачи дис-
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Решаемые задачи при создании и обес- Используемый математический
печении функционирования ГАПС аппарат

Формирование и оптимизация 
технологической структуры  ГАПС

Теория выбора и принятия решений; ~| 
кластерный анализ; теория сетей

Оптимизация аппаратурного состава 
ГАПС с учетом режимов функциони
рования

Дискретное прог раммирование; теория 
расписаний; теория массового обсяУщЛ 
намин, жристическое и геометрическое 
программирование

Ассимиляция новых процессов на дей
ствующем оборудовании ГАПС . . . . . .  ]

Информационный контроль и регулиро
вание технологических параметров

Теория многосвязного адаптивного 
оптимального управления

Управление сменой функциональных
состоянии аппаратов

Теория конечных автоматов; препози
ционная логика, логика предикатов

Управление взаимодействием технологи
ческих аппаратов и технологических 
стадий

Теория автоматных сетей; теория 
сетей Петри; логика предикатов

Управление адаптивными роботами и ро
ботами с "искусственным интелектом”

Теория адаптивного управления; теория 
"искусственного интелекта"

Рис. 9 .4 . Математический апп арат, используемый при исследовании, про
ектировании и управлении ГАПС

кретного нелинейного программирования, применяются эвристи
ческие алгоритмы, алгоритмы направленного поиска, анализа 
и отсеивания вариантов, геометрического программирования 
и т. п. В процессах ж е управления использую тся современная 
теория оптимального, адаптивного, многосвязного управления, 
теория конечных автоматов, дипамических сетей (сетей Петри), 
пропозициональная логика и логика предикатов. Все эти методы 
применяются на различных этапах создания и обеспечения 
оптимального функционирования ГАПС.

Рассмотрим задачу синтеза оптимальных гибких автомати
зированных химико-технологических систем периодического типа 
[2 ]. П усть / =  {i\i =  1, m} — множество видов продукции, вы
пускаемой по совмещенной схеме за плановый период; — но
мера последовательно расположенных стадий, через которые 
проходит реакционная масса при производстве продукта <’* 
/р(») — множестово стадий, аппараты которых могут быть ис
пользованы в режиме совмещения для изготовления z видов про
дукции (1 <  ъ <  т ) ;  J  =  {/|/ =  1, п) — множество возможны* 
типов оборудования проектируемой системы, равное числу перио-
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дических стадий установки. Тогда

/  =  и  {</<‘>/(/<‘> П / (р))> и  (U  - Я " » ,  (9.5)
i е/ г

т
где / (р) =  U J i  — множество всевозможных типов оборудо- 

г=а
мания, используемого в совмсщепных режимах для вы пуска 
б о л ее  чем одного продукта.

Если принять за Р  > 0  вектор проектных переменных, за 
It ^  0 — вектор параметров расписания зап уска  оборудования 
п системе, за q> =  q> ( Р ,  Jt) — вектор критериев эффективности 
проектируемой схемы, за Q — множество допустимых значений 
некторов Р  и R ,  то рассматриваемая задача при детерминирован
ной постановке имеет следующую общую математическую форму
лировку:

( Г *, Jt*) =  Arg {tp (Р ,  Jt) =» extrera | (P ,  f l ) s Q ; P > 0 ; B > 0 ) > 
(9.6)

Если все аппараты каждой стадии '/ имеют одинаковке объемы 
и конструкционные параметры, равные Vj и V } соответственно, 
то лекторы оптимизирующих проектных переменных и параметров 
расписания зап уска оборудования имеют вид

p = { n i,m i, v j , v j ), / е Я ,  * е / ;  (9 .7) 
R  —  { Т i h i j I Т ihi j ,  т i j ,  t i j ) ,  l ( ^ U / , i j ,  h  s i V j ,  / e

В качестве критерия эффективности можно принять

•Р -  01. Й. Г,. / Г  Я '. /!"” ). (9.8)

!десь

/1 =  2  пИЬ(У}' vi) =* m in* (9.9)
je/

где /,4j — стоимость одного аппарата /-го типа, используемого 
'■а ;-й  стадии (конкретное выражение для /f можно получить 
"а основе анализа прейскурантов оборудования);

/ a = S  S . 5 j S  ftjftij*  T<yi Uj) “^ m i n ,  (9.10)
ie/

'Д° / i — эксплуатационные затраты  одного цикла с индексами 
'• Л, i ,  /; 3 iy — вектор эксплуатационно-технологических пара- 
м,'тров одного цикла по вы пуску продукта i на стадии /.

Суммарное время простоев всех аппаратов схемы имеет вид

/з =  S  S  S  S  {T*hij— +  Pj +  Tij +  t{j)} min ,
AeJVj  у

(9.11)
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где Tihij, T't'hij — моменты окончания и пачала технологиче
ского цикла Tim)', P j — длительность централизованного обслу4 
ж ивания; т it — длительность собственно изготовления продукт 
ции; t\j — длительность индивидуального восстановления аппа
рата до первоначального состояния.

Резерв времени технологической схемы после всех производ
ственных заданий, получаемый за счет оптимизации расписания 
работы оборудования, имеет вид

Коэффициент полезного использования оборудования схемы 
за счет рационального расписания ее работы имеет вид

Прирост вы пуска продукции каж дого вида за период Т за 
счет рациональной организации работы оборудования имеет вид

Кроме того, на систему уравнений математического описания 
должны быть наложены различные ограничения.

Ограничения на проектные переменные, учитывающие цело
численный и дискретный характер  некоторых переменных:

=  {Т — max max max max (Г ш ;)} .
t e /  j e j d )  t e N )  i -a U j

(9.12)

/ь" ~ (T  — ]з)/Т. (9.13)

/?р= [ 0 { - е * ]/ Д . (9.14)

Приведенные затраты имеют вид

/ ? * • * : * [ £  + в /J]. (9.15)

(9.16)
к

(9.17)
к

(9.18)
к

(9.19)
к

Ограничения на размер партий продуктов:

mi9i ^  Qi’ * *= A 4i ^

Qi ^  niv!$ 4 t '  / S  J  i iG / |

S  IU} I =  S 4iTi] =  ИЧМЦ — mi-

(9.20)
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Ограничения на элементы расписания внутри каждой стадии
/ S  / :

Тш) >  T“h{j +  т  ̂+ Pj + Uy,

T”hij >  min min min {Г ы д}.
H O  « e W j j r e t / j !

Ограничения на элементы расписания меж ду стадиями схемы:

Тсх =  max max m ax max {ГшЛ Т\
j e /(i) h& N j l& U j

min m ill m in {Гыд}.
ji< j «eJVjxrei/j!

Приведенное математическое описание ГАПС представляет 
собой задачу частично-целочисленного программирования.

Обобщенные задачи синтеза ГАПС в результате структури за
ции могут быть декомпозированы на подзадачи, которые решаются 
с помощью итерационных процедур, состоящих из двух  этапов.

На первом этапе реш ается основная подзадача проектирования 
ГАПС при детерминированной постановке, в результате чего 
определяются основные квазиоптимальпые варианты проектных 
параметров схемы (количества одинаковых и параллельно рабо
тающих аппаратов каж дой стадии пj, типоразмеров каж дого 
аппарата), некоторых основных режимных параметров (числа 
и размера партий выпускаемы х продуктов в целом, длительности 
этапов изготовления каж дой партии п родукта), а такж е выбор 
окончательного варианта проектируемой схемы. К ак  отмечалось 
ранее, в качестве критериев эффективности рассматриваю тся 
капитальные, основные эксплуатационные, приведенные затраты , 
проектная мощность схемы (возможные количества вы пускае
мой продукции каж дого вида в отдельности и всех видов вместе), 
экономический эффект по сравнению с действующей схемой и др. 
Зависимость этих критериев эффективности от основных проект
ных и режимных параметров схемы определяется в моделях для 
проектируемой ГАНС.

Основная подзадача проектирования ГАПС, к ак  правило, 
представляет собой частично целочисленную задачу нелинейного 
программирования большой размерности. Прн решении этой 
задачи методами целочисленного программирования встречается 
ряд трудностей. Поэтому целесообразней воспользоваться мето
дом с использованием штрафных функций, заключающимся 
в следующем. Задача реш ается к ак  непрерывная, а получаемые 
-'шачения переменных округляю тся и затем проверяю тся на до
пустимость полученного решения. Если округленное решение 
является  допустимым, то оно принимается в качестве целочислен
ного.

(9.22)
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Алгоритм решения данной задачи приближенным методом 
состоит из следующих ш агов.

1. Деление множества допустимых значений Ях на подмно-
ж ества У*.

2. Выбор начального приближения А’  ̂ (= Q*, i =  I,п.
3. Выбор весового коэффициента а  (коэффициента штрафа) 

в штрафной функции H^AT.a) =  F (X )  4- a J{X ).
4. Поиск локального оптимума методами безусловной опти

мизации.
5. Повторение шагов 1—4 для новых начальных приближений 

-Yj,+1 6= Qi+*.
6. Выбор наименьшего значения критерия среди локальных 

минимумов функции W (X ,а) и округление полученного решения.
7. Проверка условия допустимости решения. Если оно не 

выполняется, то расчеты повторяются с ш ага 3 , иначе расчет 
заканчивается.

На втором этапе реш ается задача дальнейшего усовершен
ствования проектируемой схемы путем оптимизации нспользо-- 
напия оборудования. При этом реш ается задача оптимального 
расписания зап уска оборудования в схеме в целом и для каждой 
стадии. В результате этого уточняю тся основные проектные 
параметры вспомогательного оборудования и расписания его 
использования. Это приводит к необходимости повторного реше
ния задачи первого этапа.

Задачи составления оптимального расписания зап уска обору
дования в схеме в целом и в каждой из ее стадий сложны с вы
числительной точки зрения и принадлежат к  числу так  назы вае
мых универсальных дискретных задач . Это означает, что они 
эквивалентны по сложности, например, общей задаче целочислен
ного линейного программирования, и л и  «задаче о коммивояжере». 
В настоящее время неизвестны эффективные алгоритмы для 
их точного решения. Д л я  приближенного решения задачи состав
ления расписания для ГАПС применяется метод ветвей и границ, 
который заклю чается в следующем.

1. Задача представляется в виде дерева вариантов, вершины 
которого соответствуют подмножествам допустимых решений, 
с тем чтобы свести ее к отысканию на дереве вариантов конеч
ной вершины, соответствующей оптимальному допустимому pe-j 
шению.

2. Если процедура поиска не дает возможности найти опти
мальное решение за приемлемое врем я, необходимо ее дополнить 
эвристическими правилами, позволяющими исключить из рассмо
трения те пути , которые с малой вероятностью ведут к  оптималь
ному решению. В этом случае полезными оказываю тся следую
щие приемы: а) сокращение множества всех допустимых решений 
за счет исключения явно недопустимых последовательностей;
б) сокращение множества решений за счет исключения тех после-
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дователыгостей, которые явно не соответствуют требованиям 
оптимального расписания.

Проектирование совмещенных ГАПС при наличии неопреде
ленности параметров расписания. Общая формулировка задачи 
имеет вид

где F  — вектор критериев эффективности проектируемой схемы; 
Р ,  R  — векторы оптимизируемых проектных параметров и 
параметров расписания работы схемы соответственно; i?g — век
тор неконтролируемых (неопределенных) параметров расписания; 
Q(/ft) — множество ограничений на контролируемые параметры 
I* и R  при конкретных значениях неопределенных параметров Щ.

Наличие неопределенных параметров расписания работы про
ектируемой схемы (R$ Ф  0) объясняется наличием внутри периода 
функционирования проектируемой схемы возможных колебаний 
внешних и внутренних производственно-технологических фак
торов.

Если элементы вектора случайных параметртов расписания 
Щ подчиняются тем или иным вероятностным законам , то задача 
(9 .23), яв л яясь  стохастической, может быть решена методами 
стохастического программирования или оптимизации в сред
нем 13).

Рассмотрим общий метод формулирования задачи (9.23) на 
основе применения теории массового обслуживания [4 ,5 ]. Со
гласно этому методу вектор случайных параметров расписания 
Щ  приближенно заменяется вектором неслучайных усредненных 
характеристик // некоторых систем массового обслуживания 
(СМО), в виде которых представлены проектируемая схема и ее 
стадии. В результате задача (9.23) заменяется следующей:

(Р * , 7f*) =  Arg { Ф ( Р ,Р ,  //)—►extrem; (Р ,  R)<=£i(f/)}; (9.24)

где Ф  — вектор критериев эффективности проектируемой схемы, 
зависящ их от ироектных параметров Р ,  параметров расписания 
R  схемы , а такж е усредненных характеристик // СМО, модели-л
рующей эту схем у; £1 (//) — общее множество ограничений пара
метров Р  и R  при заданном значении параметров //; й 0бщ (//) — 
множество общих функциональных ограничений — зависимостей 
между параметрами Р ,  R  при заданном //; Q/ смо (//) — множество 
соотношений, которые позволяют определить вектор // из функ
циональных зависимостей векторов //, Р ,  R  при учете свойств 
СМО, отображающих проектируемую  схем у и ее стадии.

Введем следующие обозначения и предположения.

F  (Р ,  R , Л|) — extrem ; ( Р ,  R ) €= Й (Ri), (9.23)

^ (//) =  (У) П /̂смо(//)1 Р> 0 ; /£ > 0, (9.25)
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П роектируемая многостадийная совмещенная схема отобра
ж ается в виде многофазной СМО, число фаз которой равно числу 
технологических стадий в схеме.

К аж дая /-я фаза СМО, я в л яясь  самостоятельной СМО, соот
ветствует совокупности основного оборудования и вспомога
тельных емкостей, принадлежащей стадии /.

Д л я  любой /-й фазы СМО характерны множество входных 
потоков требований, причем каж ды й поток i соответствует потоку 
партий продукта i ;  множество из N j =  {й|й =  1, nj) — «обслу
живающих каналов», соответствующих параллельно соединяе
мым аппаратам стадии j. В общем случае каж ды й Л-й кан ал  /-й 
фазы СМО «обслуживает» поток требования t с производитель
ностью р/.у, а производительность всей /-й фазы относительно 
i-ro  потока требований определяется суммой производительно
стей всех ее каналов: Uii =  2

Если все аппараты стадии j  в проектируемой схеме однотипны 
н имеют одинаковые конструкционные параметры , то произво
дительности соответствующих каналов обслуживания j -й фазы 
СМО равны м еж ду собой и равны Д у, тогда Щу =  n fiij.

При моделировании проектируемой схемы и ее стадий в виде 
конкретных СМО можно определить для схемы вектор усредненных 
характеристик эффективности

U =- {LСИСТ ( * / ) >  ^ о ч О / ) !  ^ о б  ( * / ) »  W  СИСТ т  w  0 4  (ij); W„(, ( / / ) } ;

( G / ,  (9.26)

где Lchct 07) — среднее число партий продукта i, находящ ихся 
в любой момент времени периода Т в области стадии j ,  т. е. или 
во вспомогательных емкостях перед подачей в оборудование ста
дии /, или непосредственно в основном оборудовании этой стадии 
(это число разделяется на Lm (ij) и Loo(ij))', L„4 (ij) — среднее 
число партий продукта г, находящ ихся в любой момент периода 
Т во вспомогательных емкостях стадии /; L„o(ij) — среднее число 
партий продукта i ,  находящ ихся непосредственно в процессе 
изготовления в аппаратах стадии j  в любой момент периода Т\ 
И'снст (ij) — среднее время пребывания одной партии продукта 
t в области стадии ; ;  И̂ 0ч (*'/) — среднее время пребывания одной 
партии продукта i во вспомогательных емкостях стадии /; 
И̂ об (ij) — среднее время пребывания одной партии продукта 
t в процессе изготовления на оборудовании стадии j.

На основе изложенного формулировка задачи (9.24) и (9.25) 
проектирования оптимальных схем , управления ими в условиях 
неопределенности имеет следующий вид.

Вектор оптимизирующих параметров задачи (9 .24) и (9.25) 
состоит из: а) вектора проектных параметров

Р  =  {nj, пц, V j, V j, Vvj)\ y& Yj", / е  y (i>; i S Л  (9-27)
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где Vj, V j — объем и вектор конструкционных параметров каж
дого из nj аппаратов стадии /; mj — число равных партий про
дукта i, выпускаемого в схеме; Vv} — у-й объем вспомогатель
ной стадии ]; б) вектора оптимизируемых параметров

R  =  {Г?ли, T?hij), I <= UhiJ-, h(=N,, j<= /(О, i ее /, (9.28)

где T"hij, T'lhij — моменты начала и окончания каждого технологи
ческого цикла с индексами I ,  h ,  i ,  j  [2].

Вектор критериев эффективности задачи (9.24) и (9.25) имеет
пид

Ф (/,. Р ,  Л )  =  <ЛК (Р ) , П  (Р ,  Л , !/))• (9.29)

Здесь Fх — величина капитальных затрат основного оборудования 
п вспомогательных емкостей в проектируемой схеме:

П =  2  nJljiV j, V j)+  2  2  av,VbH, (9.30)
j e J  j e J  yeV J

где f i j  — стоимость одного аппарата стадии /; Fl — величина 
эксплуатационных затрат на основное оборудование и вспомога
тельные емкости в схеме:

Г , =  2  2  2  2  /?Mj (Woo (ij), (ij)) +
is/ je j(>)ftewy

+  2  2  2  / W W W W . W W ). (9-31)U&Yji&ly

где /«.ij — эксплуатационные затраты одного аппарата при
выполнении им одного цикла с индексами I, h, i, j; j lvi — эксплу
атационные затраты одной вспомогательной емкости у стадии 
j  при временном хранении полуфабрикатов емкости продукта i .

Общее множество ограничений й„сщ (у) задачи (9.24) и (9.25), 
наложенных на проектные параметры и параметры расписания 
при фиксированных значениях усредненных характеристик, со
стоит из следующих групп ограничений.

Группа ограничений, отражающих требования целочисленно- 
сти и дискретности проектных переменных:

Р. е  { я . IП  ( К -  Р « ) = 0 ;  V * =  1 , 2 , . . . } ,  (9.32)
к

где Ра — s-й проектный параметр; Р,\ 0 —к-е стандартное 
значение s-ro проектного параметра.

Группа ограничений на параметры расписания внутри каждой 
у'-й стадии схемы, которая состоит из: а) соотношений для  опре
деления длительностей технологических циклов работающих

http://WWW.WW
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аппаратов при выпуске продукции:

Т’Глу =  T”hi) +  И об 07); W,«о (if) >  0; i  S  t//,у ;  h(= N у,
/ ' s / (<>; i s / ;  (9.3 :)

б) соотношений. отражающих очередь централизованной раз» 
грузки  аппаратов каждой стадии j:

X i =  {0, 1);

(М* +  М\Р,]) (1 -  Xh.) +  Т”щ  -  T*,l} <  М  [Pj\ +
+ W oo(zj)-W o6(if);

(M* +  M \Р,\) Xh +  T','hij -  T”,ti >  M iPj) +  
+  УУn(i (Zj) — IVоб (if);

Mj =  max max {Л/ ( fMJ) +  M \P}\ +  M (9.3Ш

r  — U,zf, (A,t)(=N f, И ф s', ( i , z ) ^ I ,  j ^ J ,

где Pj — длительность этапа централизованной разгрузки  одного 
аппарата стадии j ;  X — вспомогательные переменные.

Группа ограничений на параметры расписания меж ду стадия
ми проектируемой схемы, которые отражаю т: а ) последователь
ность маршрутов процессов выпуска продукции между стадиями:

T'lhi) m in min m in { Г ^ ,} ; 
i,<) t s s h гar/.ij,

IE zUmj’, / i G (j\i/) S  / (‘^ i S  /»

(9.35)

где запись /, <  j ,  (/,, j) s  J (i) означает, что продукт i по сво ем у ! 
технологическому марш руту изготовляется в стадии раньше, 
чем в стадии j ;  б) условие выполнения всех производственных 
заданий в установленный срок:

max m ax m ax max ( T{*«) Т. 
ia i t&jWbzNjizi

(9.30) {

Группа функциональных зависимостей меж ду п р о ектн ы м !] 
параметрами Р ,  параметрами расписания R  и вектором усреднен
ных характеристик//, которая состоит из: а) соотношений, являю 
щихся математическим оинсаннем технологических стадий н р о -i 
цессов выпуска всех видов продукции:

4>tj(Vj, V ], Э у, Wot (If)) =  0, / <= / « ,  i S  /, (9.37)

б) условии выбора размера партий выпускаемых видов продукция 
с учетом требования выполнения задания вы пуска:

i S / ,  (9.38)
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с учетом наличия оборудования с ограниченным объемом:

9< < ftyW jV j. (9.39)
q{ >  Rjy/7/Vj, i e / ,

в) соотношении для определения величин производительности 
оборудования стадий при выпуске каж дого продукта i:

H i  j  =  ( T i J  +  P j  +  / < , Г ' ,  g  4 Q

•/<*>, < е / ,

г) условий выбора объема вспомогательных емкостей [2]:

V y j < K » (  S l 0<\ ( i f ) 9iV<j) (Фу V1;
,e/K (9.41)

? « > * . (  2  W '/ W iY i j h v i V .  y<=Yj; j ( = J .
•elu

Группа соотношений, отражающих зависимости между усред
ненными характеристиками проектируемой схемы, состоящ ая 
нз: а) ограничений на накопление реакционных масс во вспомо
гательных емкостях:

L04 (if) <  Rij, j  S  ^ (i), i S  /. (9.42)

где /?iy — верхнее допустимое количество партии полуфабрикатов 
продуктов t, временно хранящ ихся в емкостях перед их подачей 
в оборудование стадии /; б) соотношений взаимосвязи между 
усредненными характеристиками схемы (формул Л иттла):

^ с и с т  (</) =  / 'си ст  (//) ^ i j  i

W o6(ll) =  Lo6(ij)Ki\  (9.43)

1 гоч(<7) =  /.оч(<7)^1; i e / ,
где Я.,-, — параметр интенсивности поступления партий продукта 
i на стадию /.

Рассмотрим вопрос о построении множеств ограничений 
Й/смо (9.25) для конкретных случаев, когда к аж д ая  стадия схемы 
представляется в виде простейших СМО [5). Если для потоков 
партий продукции на входе в схему в целом и на ее стадиях х ар ак 
терны: а) стационарность, которая заклю чается в том, что вероят
ность появления любой совокупности к партий продукции в схеме 
или на ее стадии за фиксированный промежуток времени т не 
зависит от времени; б) отсутствие последствия (т. е. вероятность 
поступления к любых партий продукции за промежуток времени 
т не зависит от порядка поступления партий продукции в схему 
или на ее технологические стадии до этого промежутка времени);
в) одинарность (т. е. вероятность поступления более одной партии
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продукции в схем у или ее группы оборудования в один и тот же 
период времени пренебрежимо м ала), то эти потоки являю тся 
простейшими. Простейший поток — это стационарный пуассо» 
новскнй поток. Если все потоки событий, переводящие систе] 
из одного состояния в другое, являю тся пуассоновскими, то 
для этих систем вероятности состояний описываются с помощ: 
системы обыкновенных дифференциальных уравнений.

В задачах анализа СМО в качестве основных показателей 
функционирования системы могут быть использованы вероятн 
простоя каналов обслуживания Р 0; вероятность того, что в системе 
находится га требований Рп; среднее число требований, находя
щ ихся в системе (в сфере обслуж ивания):

оо

-̂сист =  2  пРп\ (9.44)
П—1

среднее число требований, находящ ихся в очереди в емкостял:
оо

L04=  2  ( n - N K)P n; (9.45)
n=ЛГК

среднее время ожидания требований в очереди точ; среднее время 
обслуживания требований в системе тсист; среднее число свобод
ных каналов обслуживания

N K—1

ЛГСК=  2  (NK- n ) P n; (9.4G)
71=0

среднее число заняты х каналов обслуживания
*к

Агзк =  2  пРп. (9.47)
П = 1

Пусть исследуется производственный процесс, в котором 
средняя интенсивность потока заявок  равна

Xiy =  >4 =  m1/7\ /<=/«>, ie= / , (9 .48)

где т i — число партий продукта i ,  выпускаемого в течение пери
ода Т, а длительность каж дого цикла любого аппарата стадии /’ 
при вы пуске одной партии продукта / подчиняется показательному 
закону распределения случайных величин с одинаковым пока
зателем piij1.  Тогда средняя длительность одного цикла аппарата 
стадии / по вы п уску продукта i равна

=  i S / ,  (9.49)

а производительность стадии / по вы пуску продукта i равна
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Величина приведенной интенсивности поступления потока 
продукта i на стадию /, которая определяет среднее число партий 
продукта i ,  приходящих на стадию / за среднее время техноло
гического процесса изготовления одной партии этого же продукта, 
имеет вид

9и =  Ьц/Ри =  ™<*{Л Т п }). (9.51)

Условие, гарантирующее выполнение свойства стационар
ности работы схемы, а такж е ее стадий j  (/ €Е J ), заклю чается

f l i j  n f itj  (n'Up-ij

Рис. 9 .5 . Граф состояний

в том, чтобы приведенная интенсивность всех потоков партий 
продукции pi j  относительно всех технологических стадий была 
меньше единицы:

Ply =  (mi/Trij) i S / .  (9.52)

Если через M lx ?j], MUy], а такж е М[Р} ] обозначить матема
тические ожидания удельных величин длительности этапов соб
ственно изготовления и восстановления, а такж е этапа централи
зованной разгрузки  оборудования для изготовления продукта
i на стадии тогда среднюю длительность одного цикла аппарата 
любой стадии можно определить как

Гу =  (Л/ [т §  ] +  М  [/„]) +  М [Pj]. (9.53)

Различают следующие случаи моделирования стадии j  проек
тируемой схемы в виде конкретных СМО.

1. Моделирование стадии / при выпуске продукта i в виде 
многоканальной СМО с ожиданием [5]. Это означает, что любая 
партия полуфабриката продукта i в момент прихода к стадии ] 
будет принята на изготовление, если имеется свободный аппарат. 
В противном случае эта партия реакционной массы временно 
хранится во вспомогательной емкости с ограниченным количеством 
хранимых партий, равным R i}, 0<Т Я,} °о.

Д ля построения математической модели необходимо составить 
размеченный граф состояний (рис. 9 .5). Тогда построение мате
матической модели означает составление системы обыкновенных 
дифференциальных уравнений вероятностей состояний. Д ля уста
новившегося режима работы СМО эта система представляет собой
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dPn(t)
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dt P o ( 0 b j+ P i ( 0 l 4 ,  =  0 ;

—J,----=  / V l (t) Лij — (}-ij +  nUij) P„ (I) +  (/I +  1) PijPn+1 (0  =  0 . I
(9.54)

Решение этой системы уравнений и представляет собой модели
рование рассмотренной СМО: а) среднее число партий продукта i, 
находящихся в емкости стадии /, равно

ny+Riy _  .
Lo4 (ij) =  S  (l — »j) 9li}P0ij (nj\ rij J)~l\ (9.55)

i=nj+1

б) среднее число партий продукта i, находящ ихся в оборудовании 
стадии /, равно

п " Л 1
Lob07) =PijPoi] [(* — РI}»!1)'1 pil(nj\) + 2j РиДОГ1] ; (9.50)

1=0

в) общее число партий продукта i, находящ ихся в районе стадив 
/, равно

Lcnci (ij) =  Еоч (ij) +  £об (ij)» (9 .5 ^ И

Здесь PniJ — вероятность того, что при выпуске продуктов i  
все аппараты будут свободны, равная

+ Ц  р ' у V ) " 1. (9.58)1
/—1 /=Пу4*1

2. Моделирование стадии / при выпуске продукта i в виде 
СМО с бесконечной длиной очереди. Это эквивалентно слу-Ц  
чаю 1 с учетом того, что вспомогательная емкость стадии / * 
может хранить сколько угодно большое число партий продукта i ;  1  
Rij =  +  оо. Тогда, поступая аналогично случаю 1, иолу- | 
чим основные усредненные характеристики стадии j  при выпуске j 
продукта i: а ) среднее число партий продукта i ,  находящ ихся во | 
вспомогательной емкости стадии /, равно

ао ___ ^ оо

Еоч (ij) =  (^— п/1 == ^otjPi/ (л; !)  S  (я ])“* =l-Hj+l 1=1

=  (n] f J (nj\)~lP9ijUHjthl ]Ujn [1 — Pi/iJ1]-1; (9.59)
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среднее число партий продукта i, находящ ихся на изготовлении 
и оборудовании стадии /, равно

п ">-1
Lo607) =  Pij^otj[(* — Pi/njY1 р”/0М Г* +  S  p ' j ( « P ] =

Uj-l
=  P ijP o ij [ » ;  (" j -  P ij)-1 p"/ (ny!)"1 +  S  ply (/!) - f  p"/ (rtj\)~l  -

1=0
— pi/ ( « / Г 1] =  p ij'P o iftb  =  (9.60)

и) среднее число партий продукта/, находящегося в районе стадии/, 
определяется по соотношению (9.57); г) вероятность простоя 
всех аппаратов стадии / при выпуске продукта i равна

- "j х
!\ ii =  (1 +  2  Ру (^Г* +  21 p!j 0*/ « / П/Г ‘ )"1 =/=1

VJ ^
=  2  pij 0 !)" ' +  р 1 Г  (» j! ( « ; — Pij)-1)"1- (9-61)l=o

3. Моделирование стадии / при выпуске продукта i в виде 
СМО с отказами. Это означает, что при переходе от оборудования 
предыдущих стадий к оборудованию стадии j  для продукта i не 
предусмотрены вспомогательные емкости (т .е . R tj =  0 ), тогда к а ж 
дая партия продукта t либо будет принята сразу на изготовление, 
если имеется хотя бы один свободный аппарат в стадии /, либо 
должна покидать эту стадию, если все аппараты заняты . В послед
нем случае соответствующая партия продукта i либо откладыва
ется, либо отправляется к  другой (возможной по технологическо
му марш руту) стадии. Тогда аналогично случаям  1 и 2 основные 
усредненные характеристкн стадии j  при выпуске продукта i, 
моделируемой в виде СМО с отказом, определяются по соотноше
ниям: а) среднее число партий продукта i ,  находящ ихся в ем
кости стадии /, равно

£оч07) =  ° ; (9-62)
о) среднее число партий продукта i, находящ ихся в районе ста
дии /, равно среднему числу этих партий, находящ ихся в процессе
изготовления:

П

07) =  07) =  К ,  £  pij (0  - 1)!)"'; (9-63)
<=■1

в) вероятность того, что все аппараты стадии / будут свободны,
Равна

А ,0 = ( 1 +  S p 'jO ! ) -1)"1- (9.64)

18 В. В. Кафаров. В. Н. Ветохин



4. Моделирование стадии /, состоящей из одного аппарата 
(П) =  1), в виде СМО с одним каналом обслуживания. Имеет смысл 
рассмотреть только одноканальную СМО с ожиданием. Пусть 
к аж дая  партия продукта i, поступая на стадию /, будет либо 
сразу принята на изготовление, либо находиться во вспомогаЯ 
тельной емкости до тех пор, пока не освободится о б о р удо ван а^ ^  
этой стадии (Т1ц^> 0). Тогда основные усредненные характери
стики стадии j  при выпуске продукта t определяются с л е д у ю щ и е  
образом: а) среднее число партий продукта г, находящ ихся во J 
вспомогательной емкости стадии равно

£о, 07) =  ( 2  (* -  1) Рч) (* -  Рч) =  Рч (1 -  Р ч П  (9.05)1=2

б) среднее число партий продукта i, находящ ихся в районе ста
дии /, равно

1
L c n c r ( i f ) =   ̂ Pi; S  lp>} —  P i j ( l  pi;) *> (9.6(1)i=i

в) среднее число партий продукта i, находящ ихся в оборудовании 
стадии ), равно

L o6 ( i f )  =  L qhct ( i f )  — L 04 ( i f ) =  Pyl (9 .6 Я
г) вероятность того, что оборудование стадии / будет освобожде
но, равна

+  5 рЬ =  1 — Pii- (9.681
1=1

На основе соотношений (9 .55)—(9.68) можно получить общ! 
вид множества функциональных ограничений, определяющих свойЯ 
ство многофазной СМО, моделирующей проектируемую сх ем у ! 
в задаче (9.23). Пусть множества технологических стадий 
предназначенных для изготовления продукта /, разбивается на] 
непересекающиеся подмножества,

/« -y l*  U Л ’U 4 ’ U 4°. («.«в
где J[x) соответствует стадиям схемы в виде многоканальных СМО] 
с бесконечной очередью (случай 1: nj^> 1; 0 R tj  ^  оо); У»1* 
стадиям  схемы в виде многоканальных СМО с конечной длиной] 
очереди (случай 2: пi# >  1; R i} =  0); / — стадиям схемы в виде| 
многоканальных СМО без очереди и л и  СМО с потерями, СМО с от
казами (случай 3: 1; R tj  =  0); J\l) — стадиям схемы в виде! 
одноканальных СМО с бесконечной длиной очереди (случай 4:1 
П] =  1; R tj^ >  0). Тогда множество соотношений для определения] 
всех характеристик (усредненпых) проектируемой схемы относи-]
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тельно продукта i имеет вид
i i /смо =  { U (уравнения (9 .5 5 ). . .  (9.58)} у

и  { U [(9 .5 9 ) .. .  (9.61))} и  { LJ | (9 .6 2 ) .. .  (9.6',)]} и

U t U ( ( 9 .6 5 ) . . .  (9.68)]}, (9.70)
JeJ«0

а  множество соотношений для определения усредненных хар ак
теристик проектируемой схемы относительно всех продуктов имеет
вид

Я /см о=  П Фсмо* (9.71)
«е/

Следует заметить, что в случае СМО в общей постановке усред
ненные характеристики практически невозможно получить ана
литически, а необходимо применение методов имитационного моде
лирования.

9 .3 . Синтез совмещенных схем для производства 
пентяфталиевых эмалей 11Ф-115 
в лакокрасочной промышленности

Лакокрасочная промышленность является  типичным примером 
многоассортиментного периодического производства с многостадий
ной технологией н многоцелевым назначением аппаратов отдель
ных стадий.

Основными стадиями производства являю тся: а) загр узка  
сырья; б) собственно изготовление продукции; в) отделение про
дуктов от примесей, регенерация растворителей; г) слив готовой 
продукции в тару н уп ако вку .

Собственно изготовление продукции представляет собой либо 
процесс смешения, либо диспергирования пигментных паст для 
получения смесей — суспензий эмалей.

Оборудование для процесса диспергирования может состоять 
из шаровых мельниц, трех валковых краскотерочных бисерных 
или песочных машин.

Д ля процесса смешения используются смесители различных 
емкостей и замесочные машины. Все оборудование производства 
можно разбить на группы, каж дая  из которых характеризуется 
рядом признаков, таких, к а к  операция, выполняемая аппаратом; 
объем аппарата; наличие обогрева или охлаждения; тип и скорость 
нращенпя меш алки; материал футеровки и шаров (для шаровых 
мельниц).

Аппараты принадлежат к  одной группе, если не отличаются 
Друг от друга  своими технико-экономическими показателями и 
продукция, изготовленная в одном из них, может быть изготов
лена в любом другом.

13*
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Задача синтеза оптимальной ГАПС состоит в проектировании 
технологической схемы д тя  производства 16 видов пеитафталевых 
эмалей ПФ-155. Исходные данные на проектирование, в том числе 
годовая программа по вы п уску эмалей ПФ-115, представлены 
в табл. 9 .1 .

Технологический процесс вы пуска ПФ-115 состоит из четырех 
стадий: закачка л ак а  в дисольвер, загр узка  пигментов и диспер
гирования смеси в дисольвере; диспергирование пигментов в би
серной машине; составление эмалей в колеровочном смесителе; 
центрифугирование эмалей.

Прежде всего необходимо определить время необходимое 
для переработки продукта i массой qt на /-й стадии в одном аппа
рате.

Первая стадия: т (, =  т закалки  л ака  +  т загрузки  пигмента +  
4- т диспергирования -j- т восстановления, где т загр узки  равно 
4,75- 1СГ3 <7(1)̂ ; Jlii — Доля пигмента в t-м продукте на единицу 
i-ro  продукта (см. табл. 9 .1). Примем, что т закал ки  л ака  т вос
становления +  'т  диспергирования (0,5 ч). Тогда т а  =  0,5 -+• 
+  4 ,7 5 -10‘ 3 qti\u .

Вторая стадия. Время диспергирования пигментов в бисерной 
мельнице МПД-50 для типового лакокрасочного производства 
(ЛКП) рассчитывается по формуле xj2 =  50 д/Т12(/(2гПр(), где z2 — 
варьируемый объем бисерной машины (оптимизирующая перемен
н ая); Пр, — производительность МПД-50 по i-му продукту 
(см. табл. 9 .1); qt — масса партии i-ro продукта (оптимизирующая 
переменная); i)2i — доля потока i-ro  продукта, перерабатыва
емого на второй стадии (см. табл. 9 .1). ___

Третья стадия. Примем, что x i3 =  3 ч для i ==_1_, 16-
Четвертая стадия. Имеем т м =  ^гЛ^/Пр Дл я * =  1.16. где про

изводительность центрифуги Пр =  / (d); d — диаметр камеры 
центрифуги; — доля потока на единицу i-ro продукта (см. 
табл. 9 .1).

Д ля расчета капитальных и эксплуатационных затрат были 
получены соответствующие регрессионные уравнения.

П ервая стадия. Уравнение для расчета стоимости дисольвера 
Цг в зависимости от объема Ц! =  99,8 у\ли  (погрешность 7 ,2 %)• 
С учетом затрат на электроэнергию, охлаждающую воду, зарпла
ту  и капитальные затраты на здание п оборудование выражение 
для расчета приведенных затрат на первой стадии имеет вид

Зг =  0,4524 (99 ,8Г J'*4*) +  0,77 2
«'=1

где т ,  — число партий продукта i ;  i =  1,16» — число парал
лельно работающих дисольверов.
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Вторая стадия. Аналогичным образом рассчитываются капи
тальные и эксплуатационные затраты на данной стадии. Полу
ченное выражение для приведенных затрат имеет вид

и

Третья стадия (колеровка эмалей). На этой стадии приведен
ные затраты вычисляются по выражению 3 8 =  0,57 +  0,4524 S , 4- 
+  0,06 Лг,, где S t — стоимость i-ro  аппарата в стандартном р яду ; 
Nt — мощность i-ro аппарата.

Д ля стандартного ряда после аппроксимации методом наимень
ших квадратов получены зависимости стоимости S 3 и мощности IV 
аппарата от объема V (м3) для оборудования из стали: нержавею 
щей S 3 =  1450 V3"7° (погрешность 5 ,2% ); эмалированной S 3 =  
=  18G0 V j'7,0 (погрешность .4%); углеродистой 5 ,  =  2100 
(погрешность 6 ,3% ). Мощность оборудования пз стали всех трех 
видов N =  1,25 Vj'00 (погрешность 12% ). Тогда для оборудования 
из нержавеющей стали приведенные затраты  на третьей стадии 
равны:

где л , — число параллельно работающих смесителей; т { — число 
партий продукта i, изготовляемых на третьей стадии.

Четвертая стадия (центрифугирование). Пусть используются 
центрифуги универсальные ОГШ (ГОСТ 20-730-75). Но методу 
наименьших квадратов получены зависимости стоимости S t и про
изводительности центрифуг (Пр) от диаметра барабана d (м3):

S 4 =  12342,57 d0'74 (погрешность 3 ,7% );
Пр =  7717,90 d1’®4 (погрешность 0 ,1% ).

После расчета капитальных и эксплуатационных затрат получено 
следующее выражение для приведенных затрат:

На рис. 9 .6  приведена информационная схема модулей рас
чета перечисленных выше стадий изготовления всех видов ПФщ 
эмалей.

В качестве критерия эффективности рассматриваю тся длитель
ность циклов изготовления продукта i, величины капитальны х, 
эксплуатационных и приведенных затрат относительно периода Т, 
которые определяются в модулях в зависимости от регламентиро-J 
ванных, а такж е от оптимизирующих параметров: размеров пар-

З 3 =  0,4524 (1450) Г в-” &) п3 +  0 ,06 л , (1 ,25К 3),

1*
0,584ni J ,  gimi 

i=i
77l7 ,90d1#5



Глав» it. Гибкие автоматизированные производственные системы 551

Рис. 9 .6 . Информационная схема расчета производства НФ-эмнлец

тий, основных конструкционных и проектных параметров обору
дования всех стадий в проектируемой схеме.

Математическое описание задачи описывается в виде функци
онала

F (К) =  0,4524 (1223.2 +  448, IX  (33)) X (37) +

+  0,77Х (37) S  TllX f+ll +  (103,4Х  (34) -  
1 = 1

-  2167,2) X (38) +  0.931Х  (38) §  Т||Х 1+М +
»=1

+  0,4524 (495 +  448, IX  (35)) X (39) +

+  0,02 (1,75 +  X (35) -  0,79) X (39) У  r i3X i+ie +
<=i

+  0,4524 (2353 +  10229Х (36)) X (40) +

+  0 ,584Х (40) J ,  Ti4X 1+M. (9.72)
i - i

Ограничения на число партий (X  (17) . . .X  (32)) и соответственно 
на размер партий (X  (1 )...Х  (16)) определяется исходя из годового 
плана вы пуска продуктов Q (i), наименьшего из значении произ
водительности Пршш (Для определения нижнего предела X) и 
наибольшего из значений производительности Пртах (для опре
деления верхнего предела А) аппаратов стандарного ряда , ис
пользуемых в проектируемой схеме (табл. 9 .2), см. с. 553).
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*— количество партии продуктов;

— число партии i-ro  п р о дукта ; (9.73)

И так, ограничения на проектные переменные имеют вид:
5 0 < Х (1 ) . . .Х (1 6 )< 3 0 0 0  

6 6 <  А (1 7 )<  1334 
100 < А (1 8 )<  2000 
133 < А (1 9 )<  2667 
160 <  Л'(20) <  3200 
150 <  А (21 )<  3000 
223 <  А'(22) <  4467 
140 <  ДГ(23) <  4800 
173 <  А' (24) <  3467 
216 < А ( 2 5 ) <  4334 
193 < А ( 2 6 )<  2867 
133 <  А(27) <  2667 
200 <  А (28) < 4 0 0 0  
193 <  А'(29) <  3867 
250 <  Х(30) <  5000 
170 <  А (3 1 )<  3400 
200 <  А (32) <{4000
1 ,0  <  Х(33) <  2 ,5  — объем дисольвера, м*;
5 0 < А (3 4 )< 1 4 0  — объем бисерной мельницы, м3;

1 ,0 <  А(35) < 2 ,5  — объем колеровочного см еси теля, м3;
0 ,3 5  <  А(36) <  0 ,8  — диаметр барабана центрифуги, м;
1 <  Х (3 7 ) .. .  А(40) <  25 — число параллельно работающих дисольверов,

бисерных мельниц, колеровочных смесите
лей и центрифуг соответственно.

Ограничения на фонд рабочего времени:!
5500

(9.74)

X (37) +  X (38) • X (39) X~(3u) ^  Л' (< +  16) * ’ ’

5  т м Х (f +  10) <  5500Х (37);. 
i=»l 
ю 
s  Ti-.X (i +  1 6 )< 5 5 ')3 X (3 8 );

1в 1Й

S  Ti_3X (i +  16) <  550ЭХ (39); 2  т (. Д  (t +  16) <  5 5 0 0 *  (40). 
<-1 i=»l

Ограничения на выполнение плана:

X (i)> Q (i)/X  (t - f  16), < =  1,16. 

Ограничения на заполнение аппаратов: 

0,ЗХ (33) <  ■>  ('|‘Y (|) 1 <  0.8Х  (33), i =  ТЛб;

(9 .75)

0 .3Х  (35) <  Д  V J  10 <  0,8Х  (35), i = l , 1 6 ;
Рз
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(̂ Х (3 4 ) П Р 1^  v / jx ^  Х(34)Пр, . _  (9.76)
° .3 ------gg-----< i h ( i ) X ( i ) < ------ go----- , i =  1,16;

0,3 (18038X (36) -  4579) <  ц4 (/) X  (i) <  0 ,8  (18038X (36) -  4579).

Выражения (9.72) —(9.76) представляют математическую фор
мулировку задачи проектирования оптимальных ГАПС для ти
пового ЛКП .

Эта задача характеризуется большой размерностью и целочис- 
ленностью оптимизируемых переменных. Д ля ее решения был 
использован метод, изложенный ранее.

В результате расчетов получены следующие значения пере
менных. Проектные параметры:

X  (3 7 )=  1, V =  1 м3; X  (38) =  5, Г = Ю Э Л;
X (39) =  8, V =  2 м3; Х (40) =  3, d =  1м ;
X  (40) =  2, d. =  1 м.

Показатели эффективности основного проекта квазиоптнмаль- 
ной схемы производства эмалей ПФ-115 приведены в табл. 9 .3 . 
Увеличение проектной мощности — 5,055% .

Таблица 9.2

Параметр

Номер продукта i

1 2 3 4 5 6 7 8

Годовой план Qt, т 200 300 400 480 450 670 720 520
М инимальная производитель 200 200 200 110 110 110 110 110
ность Пр1[|1п, кг/ч
М аксимальная производи 560 560 560 308 308 т 308 308
тельность T Ip ^ jj, кг/ч
V 66 100 133 160 150 223 140 173
л- 1334 2000 2667 3200 3000 4467 4800 3467

Номер продукта i

Параметр
9 10 11 12 13 14 15 16

Годовой нлан Qt, т 650 580 400 600 580 750 510 600
М инимальная производитель 110 110 120 170 170 170 100 100
ность IIpmin, кг/ч
М аксимальная производи 308 308 336 476 476 476 280 280
тельность Прт а х , кг/ч
£ 216 193 133 200 193 250 170 200

4334 3867 2667 4000 3867 5000 3400 4000
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Таблица 9.3

Номер
продукта
i

4  исло 
пар г.lit 
т /

Размер
партии
Ч,. т

Оптимальная длительность ятапов выпуска t -j , ч ^

1 2 3 4

1 69 3,004 3,63 5,46 3 0,0592
2 203 3,0011 4,93 5,10 3 0,0592 ■
3 136 3,006 4,64 4,95 3 0,0592
4 168 3,024 5,09 9,12 3 0,0596 !
5 152 3,014 3,79 8,56 3 0,0594 j
6 230 2,997 6,19 8,03 0,0592 J
7 253 2,975 6,15 7,97 3 0,0586
8 173 3,002 3,49 9,90 3 0,0592 ]
9 217 2,995 2,20 11,20 3 0,0589 '

10 198 2,984 3,05 10,0 1 3 0,0588
И 133 3,015 5,51 5,65 3 0,0593 i
12 209 2,991 5,47 5,61 0,0588
13 194 2,997 5,33 5,71 3 0,0591
14 258 2,982 5,31 5,67 3 0,0587
15 172 2,990 3,76 11,1 3 0,0589
К! 205 2,984 1,20 13,2 3 0,0589

Итого 2970 партий.

Результаты  составления оптимального расписания выпуска эма
лей ПФ-115 приведены в табл. 9 .4 , где указаны  очередь следова
ния продуктов в схеме; оптимальное время изготовления продук
тов на стадиях схемы Тсх; моменты начала Т\' и окончания Т? 
выпуска каждого из продуктов; общая длительность пролежнва- 
ния каж дого из продуктов г,ж во вспомогательных емко
стях меж ду первой п второй стадиями.

Рассмотрим в качестве примера моделирование стаднп ко
леровки эмалей П Ф-115 синтезируемой схемы в виде многоканаль
ной СМО с очередью. Интенсивность изготовления (обслуживания) 
рассчитывается к ак  наименьшее по продуктам значение (для 
данного примера i =  1):

Qi 200000 n „ ,
f‘ = =  1 л  =  ~3004- 249,6 =  ° ’2GG66 п аР™и/4 ’ 

где Qi — годовой выпуск первого продукта; qY — размер партии 
первого продукта; т ( — время изготовления первого продукта. 
Интенсивность поступления партий на изготовление рассчиты
вается следующим образом: 

м
51 mi

л =  ----- =  "ЗТ^Г =  0,54797'» партий/ч,
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Таблица 9.5

Параметр
Номер продукта i

1 2 3 4 ъ в 7 8 |

Годовой план вы пус 200 300 400 480 450 670 720 520
к а , т
Время изготовления 249,6 358,12 276,6 523,5 375,7 398,3 482,6 316,0
т1. ч
Размер партии, т 3,004 3,001 3,006 3,024 3,014 2,997 2,975 3 ,002
Число партий 69 203 136 168 152 230 253 173

Номер продукта »

Параметр
0 10 11 12 13 14 15 16

Годовой план вы пус 650 580 400 600 580 750 510 600
к а , т
В ремя изготовления 519,3 287,7 228,6 470,6 313,6 579,6 354,1 252,7
Ь ,  ч
Размер партии , т 2,995 2,984 3,015 2,991 2,997 2,981 2,990 2,984
Число партий 217 198 133 209 194 258 172 205

М
где S  ffij— общее число партий продуктов; Тф— фактическое

'=1
время изготовления всех продуктов. Исходные данные для рас
чета р, и X приведены в табл. 9 .3 —9.5 .

Если принять, что колебание поступления полупродуктов на 
вход в систему подчиняется пуассоновскому закону распределе
ния, то согласно выражениям (9 .59)—(9.61) математическое опи
сание многоканальной СМО для стадии колеровки имеет следующий 
вид: а) вероятность простоя каналов обслуживания

Р  —  Г V  (2.054899>П . (2,054899)* > » .  - 70 L Z j  п !  ^  ЛГ! (1 -2 ,054899/Л ) J  »
71 я О

б) среднее число требований, находящ ихся в очереди,

Л Г „ = £  <„ -  р . (в .78)
n=.V

в) среднее время ожидания в очереди

*оч= =  0,547974 ; (9 -7 9 )
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г) средпее число свободных каналов обслуживания

=  (9-80)
N=0

д) вероятность нахождения в системе п требований
(2.054899)"

" Nn N\ 0 '  '

Результаты  расчета по выражениям (9 .77 )—(9.81) для раз
личных значений N — 2 , 3, 4, 5, 6, 7, 8 приведены в табл. 9 .6 .

Таблица 9.6

Число смеси
телей (кан а
лов обслужи
вания)

Вероятность 
простоя 
каналов Р ,

Вероятность 
нахождения 
в системе п 
требований 
>’п

Среднее чис
ло паргин 
в очереди 
(в  емкости)
iV04

Среднее
время
ожидания
*ОЧ' 4

Среднее число 
загруж ен пых 
каналов,
^.чаг “
-  N -  Кск

2 0,06015 0,14514 1,75610
3 0,10773 0,02349 0,33874 0,61816 2,00663
4 0,12327 0,00328 0,09675 0,17660 2,04817
5 0,12705 0,00045 0,02706 0,04940 2,05396
6 0,12788 0,00006 0,00696 0,01220 2,05477
7 0,12806 0,000008 0,00163 0,00298 2,05488
8 0,12809 0,000001 0,00035 0,00064 2,05449

Полученные результаты  показываю т адекватность предложен
ной модели СМО для описания стадий технологических схем мно
гоассортиментных периодических химических производств (для 
детерминированной модели N =  5).
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ПРАКТИЧЕСКОЕ ПРИМЕНЕНИЕ САПР 
ХИМИЧЕСКИХ ПРОИЗВОДСТВ

Глава 10 
СИСТЕМА

АВТОМАТИЗИРОВАННОГО ПРОЕКТИРОВАНИИ 
ПРОИЗВОДСТВ НЕФТЕХИМИЧЕСКОЙ 

II НЕФТЕПЕРЕРАБАТЫВАЮЩЕЙ ПРОМЫШЛЕННОСТИ 
(САПР «НЕФТЕХИМ»)

Системы автоматизированного проектпрвання все в большей мере 
рассматриваю тся в отрасли к а к  одно из основных средств интен
сификации инженерного труда проектировщиков и повышения 
технико-экономических показателей промышленных производств. 
Разработке и использованию САПР в отрасли уделяется большое 
внимание. С 1982 г . начали действовать первые очереди САПР,во 
ВНИПИНефти н Гипрокаучуке. С 1985 г . введены в эксплуатацию  
САПР в ряде проектных институтов нефтепереработки и основно
го органического синтеза, синтетического к а уч у к а , шинной про
мышленности [1]. Д ля управления и методического руководства 
работами по САПР в отрасли при ВНИПИНефти создан специа
лизированный научно-технический центр по САПР (СНТЦ САПР). 
В нем организованы подразделения по координации и методиче
скому руководству работами по САПР в отрасли, специализиро
ванное отделение отраслевого фонда алгоритмов и программ по 
автоматизированному проектированию. Прн СНТЦ САПР дейст
вует  совет главных конструкторов САПР проектных институтов. 
СНТЦ САПР взаимодействует с НИИ отрасли по созданию ме
тодического обеспечения решения проектных задач, с Термо
динамическим центром НПО «Маема» — по информационному и 
методическому обеспечению расчета теплофизических свойств ве
ществ, с отраслевыми лабораториями М инвуза СССР — по раз
работке отдельных проблем САПР.

10.1. Состав и структура САПР «Нефтехнм»

САПР «Нефтехнм» — человекомашпнная система, предназначен
ная для выполнения проектной документации строящ ихся и ре
конструируемых промышленных производств, проведения расчет
ных исследований, оценивающих перспективные направления раз
вития технологии и оборудования.
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Цель создания САПР — улучшение технико-экономических по
казателей проектируемых производств, сокращение трудозатрат 
на проектирование, сроков проектирования, повышение качества 
проектно-сметной документации за счет использования матема
тических методов н ЭВМ. От традиционной системы проектиро
вания САПР отличают применяемые средства, иное организаци
онное и техническое обеспечение связей  меж ду решаемыми зада
чами.

САПР производств нефтепереработки и нефтехимии характе
ризуется: наличием необходимых средств для решения всего комп
лекса задач, возникающих при проектировании, на современном 
научно-техническом уровне; поэтаппым созданием программных 
средств с внедрением промежуточных результатов; максимально 
возможным и целесообразным использованием предыдущих раз
работок и локализацией изменений средств, заключающейся в 
том, что изменения отдельных элементов не должны приводить 
каждый раз к изменению всей системы; наличием нормативной 
базы проектирования; наличием информационного фонда, отра
жающего характер окружающей среды (т. е. современного состо
яния проблемы); наличием связи  со всеми источниками информа
ции, определяющими состояние окружающей среды и ее развитие; 
средствами, обеспечивающими максимальное удобство обще
ния главного звена системы (инженера-проектировщнка) со сред
ствами автоматизации; возможностью многоуровневого решения 
задач проектирования с определением числа уровней, необходи
мых средств решения, оценок и ограничений в зависимости от 
задачи проектирования н хода ее решения; возможностью деком
позиции решения задач проектирования и определения последо
вательности их решения в зависимости от основной задачи проек
тирования и имеющихся средств методического, информацион
ного и другого обеспечения; возможностью расширения и обнов
ления 121.

К ак проектирующая система САПР «Нефтехнм» на первых 
этапах разработки имела стр уктур у , аналогичную структуре про
екта производства. Первая очередь системы предусматривала ав
томатизацию отдельных этапов проектирования в существующем 
процессе разработки проекта. При этом функции САПР определя
лись исходя из необходимости автоматизации наиболее часто ре
шаемых и трудоемких задач проектирования, наличия методи
ческих разработок, степени подготовленности разработчиков и про
ектировщиков. Принципиальная функциональная схема первой 
очереди САПР приведена на рис. 10.1.

Применительно к производствам первичной переработки неф
ти, гидрокрекинга, каталитического крекинга, алкилирования, 
газофракцнонирования н др. САПР позволяет решать следующие 
задачи: расчет материальных и топливно-энергетических балан
сов нефтеперерабатывающих заводов; расчет материальных п теп-
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ловых балансов установок по заданным конструкционным и ре
жимным параметрам процессов; приближенные расчеты матери
альных балансов установок; расчет материальных и тепловых 
балансов установок с выбором основного оборудования по задан
ным ограничениям на параметры выходных и промежуточных 
потоков с получением проектной документации; оптимальный рас
чет фрагментов технологических схем; оптимальный синтез си
стем теплообмена для сред, не изменяющих своего агрегатного 
состояния; проверочные, проектно-проверочные расчеты ректифи
кации нефтяных н углеводородных смесей в простых колоннах 
п с несколькими вводами сы рья, выносными отпарнымн секци
ями; абсорбции; реакторных процессов; печных агрегатов 
п т. д .; расчет, выбор и составление заказны х спецификаций по тру
бопроводным системам, насосам, компрессорам; расчет на проч
ность н устойчивость колонных аппаратов, сосудов и аппаратов 
под давлением; составление смет на технологическое оборудова
ние, общестронтельные н сантехнические работы; расчеты техно
логических схем заводов; составление спецификаций н смет на 
оборудование и материалы КИПнА; отдельные работы по инженер
ным частям проекта (архитектурно-строительная, электроснабже
ние, отопление и вентиляция, водоснабжение и канализация, 
генплан).

Д ля решения указанны х задач в системе используются следу
ющие подсистемы.

Подсистема «Технология» . Осуществляет расчеты технологи
ческих схем установок различной степени детализации (расчет 
материальных u тепловых потоков, выбор стандартной техноло
гической аппаратуры , разработка структур  ряда однородных тех
нологических схем, расчеты отдельных процессов н аппаратов, 
выпуск различных проектных документов).

Подсистема «Проектирование схем 11113». Предназначена для 
проектирования технологичесикнх схем нефтеперерабатывающих 
заводов с получением структуры  переработки нефти, сводного ма
териального и топливно-энергетического балансов, чертежей тех
нологической схемы НПЗ.

Подсистема «Проектирование трубопроводных си стем » . Осу
щ ествляет расчет и проектирование трубопроводных систем уста
новок, межцеховых коммуникаций н общезаводского хозяйства 
нефтеперерабатывающих и нефтехимических заводов на различных 
стадиях проектирования с выпуском проектно-сметной докумен
тации, экспликаций трубопроводов, ведомостей трубопроводов по 
линиям, техномонтажных ведомостей на теплоизоляцию, ведо
мостей объемов теплоизоляционных работ, ведомостей расхода

P u t. 10.1. Принципиальная функциональная схема первой очереди САПР 
«Нефтехим»

19 В. В. Кафаров. В. H Ветохин
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ловых балансов установок по заданным конструкционным п ре
жимным параметрам процессов; приближенные расчеты матери
альных балансов установок; расчет материальных и тепловых 
балансов установок с выбором основного оборудования по задан
ным ограничениям на параметры выходных и промежуточных 
потоков с получением проектной документации; оптимальный рас
чет фрагментов технологических схем; оптимальный синтез си
стем теплообмена для сред, не изменяющих своего агрегатного 
состояния; проверочные, проектно-проверочные расчеты ректифи
кации нефтяных п углеводородных смесей в простых колоннах 
н с несколькими вводами сы рья, выносными отпарнымн секци
ями; абсорбции; реакторных процессов; печных агрегатов 
и т. д .; расчет, выбор и составление заказны х спецификаций по тру
бопроводным системам, насосам, компрессорам; расчет на проч
ность и устойчивость колонных аппаратов, сосудов и аппаратов 
под давлением; составление смет на технологическое оборудова
ние, общестроительные и сантехнические работы; расчеты техно
логических схем заводов; составление спецификаций н смет на 
оборудование и материалы КИПиА; отдельные работы по инженер
ным частям проекта (архитектурно-строительная, электроснабже
ние, отопление и вентиляция, водоснабжение и канализация, 
генплан).

Д ля решения указанны х задач в системе используются следу
ющие подсистемы.

Подсистема «Технология» . Осуществляет расчеты технологи
ческих схем установок различной степени детализации (расчет 
материальных и тепловых потоков, выбор стандартной техноло
гической аппаратуры , разработка структур  ряда однородных тех
нологических схем, расчеты отдельных процессов н аппаратов, 
выпуск различных проектных документов).

Подсистема «Проектирование схем НПЗ». Предназначена для 
проектирования технологичесиких схем нефтеперерабатывающих 
заводов с получением структуры  переработки нефти, сводного ма
териального и топливно-энергетического балансов, чертежей тех
нологической схемы НПЗ.

Подсистема «Проектирование трубопроводных систем» .  Осу
щ ествляет расчет н проектирование тру'бопроводных систем уста
новок, межцеховых коммуникаций и общезаводского хозяйства 
нефтеперерабатывающих и нефтехимических заводов на различных 
стадиях проектирования с выпуском проектно-сметной докумен
тации, экспликаций трубопроводов, ведомостей трубопроводов по 
л и н и я м ,  техномонтажных ведомостей на теплоизоляцию, ведо
мостей объемов теплоизоляционных работ, ведомостей расхода

Рис. 10.1. Принципиальная функциональная схема первой очереди САПР 
«Нефтехим*

19 В. В. Кафаров. В. Н Пето хин
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материалов на производство теплоизоляционных работ, техниче
ских формуляров и заказны х спецификаций для заказа  оборудо
вания н материалов.

Подсистема «Проектирование КНПиА». Предназначена для ав
томатизированного вы пуска проектной документации в части 
КИПиА: экспликаций, спецификаций и опросных листов на обо
рудование КИПиА, чертежей общих видов щитов КИПиА (вид 
спереди и на внутреннюю плоскость щита, таблицы соединений 
проводов, таблицы подключения проводок).

Подсистема «Проектирование технологического оборудования». 
Осуществляет расчет колонной и емкостной аппаратуры ; расчет 
на прочность и устойчивость колонных аппаратов; горизонтальных 
цилиндрических аппаратов, установленных на седловых опорах; 
расчет крепления отверстий.

Подсистема «Общсстронтельнос проектирование». Предназна
чена для автоматизированного проектирования по разделам : ар
хитектурно-строительному, электротехническому, водоснабжения 
и канализации, отопления и вентиляции, генплана, сметному, 
изыскания.

Подсистема «Комплектация». Предназначена для составления 
спецификаций на приборы и средства автоматизации, арм атуру, 
отопительно-вентиляционное оборудование, насосы, технологиче
ское, энергетическое, подъемно-транспортное оборудование, спе
циальное и другое оборудование; для составления сводных спе
цификаций и ведомостей для представления в комплектующие 
организации; оперативного обеспечения проектировщиков инфор
мацией о выпускаемом и разрешенном к применению оборудовании.

Подсистема «Проектирование систем хладоснабження». Пред
назначена для проектирования и выполнения проверочных рас
четов холодильных установок: компрессорного оборудования, тру
бопроводов, емкостной и теплообменной аппаратуры ; для выдачи 
информации о характеристиках системы хладоснабження, техни
ческом исполнении отдельных элементов, размере капитальных 
п приведенных затрат по отдельным элементам и всей системе.

Подсистема «Граф ика». Предназначена для изготовления гра
фической и текстовой документации с использованием средств 
графической техники. В основе методического и программного 
обеспечения подсистемы лежит операционная система SOMEL.

Эффективное функционирование подсистем обеспечивается со
ответствующим информационным обеспечением общего назначения 
по теплофизичеекпм свойствам компонентов и смесей; материаль
ному оформлению процессов и физико-химическим свойствам ма
териалов; проектным решениям; характеристикам  действующих 
предприятий и процессов; характеристикам  окружающей среды; 
патентам. Н аряду с этим имеется информационное обеспечение 
пакетов прикладных программ, используемое только для задач 
пакета (ГОСТы, прейскуранты и т. д .).
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Рис. 10.2. Взаимодействие программного ^беспеченил в проектирующей си
стеме

По назначению подсистемы САПР разделяю тся на проектиру
ющие и обслуживающие. К проектирующим относятся подсисте
мы, выполняющие проектные процедуры и операции. К обслу
живающим — подсистемы, предназначенные для поддержания ра
ботоспособности проектирующих подсистем. Связь меж ду зада
чами, решаемыми с помощью ЭВМ н традиционным способом, 
осущ ествляется через базу текущ его проекта — совокупность ис
ходных, результирующих и некоторых промежуточных данных, 
получаемых в процессе проектирования конкретного объекта. Уп
равление базой текущ его проекта производится прн помощи средств 
управления базами данных — универсальных СУБД типа ИНЭС 
(рис. 10.2). Связь между подсистемами может такж е осущ ествлять
ся через б азу , управляемую  специализированными средствами, 
что позволяет экономить время. Вместе с тем подсистемы могут 
эксплуатироваться как  автономные комплексы программ в пакет
ном или диалоговом режимах. Теперь рассмотрим подробнее от
дельные подсистемы.

10.2. Подсистема «Технология»

Объектом проектирования подсистемы является технологическая 
установка — составная часть нефтеперерабатывающего и нефтехи
мического производства (комбипата), направленного на получение 
одного или нескольких товарных или промежуточных продуктов. 
Установка состоит из аппаратов, в которых протекают различные 
технологические процессы, среди котрых выделяю тся 10 типов: 
реакционные, разделения, теплообмена, транспортные, хранения, 
упаковки  (затарнвапия), объединения (смешения), измельчения,

19»
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агломерации, формования. Каждый тип процессов имеет большое 
количество разновидностей по аппаратурному оформлению, при
менению и т. д.

В связи  с этим в функции подсистемы вменяется выполнение 
следующих проектных работ (рис. 10.3): выбор аналогов для 
проектирования (на примере двух-трех производств) с оценкой 
проектных решений; расчет технологических схем и отдельных 
фрагментов с различной степенью детализации; расчет товарного 
баланса, приближенного материального баланса, материального 
и теплового балансов, балансов с выбором оборудования, режим
ных и конструкционных параметров; оценка (технико-экономи
ческая) проектных решений; самостоятельные расчеты (провероч
ный и проектный) процессов и аппаратов; синтез схем однородной 
структуры  (теплообмена с изменением и без изменения фазового 
состояния, ректификации углеводородных смесей, сложных неф
тяных смесей, азеотропных смесей); выпуск проектной докумен
тации (таблиц, экспликаций, заданий другим частям проекта, 
технологической схемы установки); технико-экономическая оцен
ка  и сравнение с аналогом. Выполнение указанны х проектных 
и проверочных работ осущ ествляется с помощью ряда ППП.

П П П  п о  р а с ч е т у  п р о ц е с с о в  р е к т н ф н к а -  
ц i i и охватывает широкий к р уг  задач по следующим взаимосвя
занным направлениям: расчету фазовых состояний парожидко
стных систем; расчету рабочих режимов ректификации для опти
мального проектирования и реконструкции; синтезу оптимальных 
схем разделения; гидравлическому расчету колонной аппаратуры .

Программы расчета фазовых состояний охватываю т такие за
дачи, к ак  расчет точки росы, температуры кипения и т. д. (рис. 10.4). 
При этом используются самые различные модели как  для идеаль
ных, так  и неидеальных смесей.

Программы расчета рабочих режимов ректификации отлича
ются большим разнообразием по сложности модели процесса (уп
рощенные u точные), постановке задачи расчета (проектная, про
ектно-проверочная, проверочная), виду разделяемой смеси (близко- 
кипящ ие, нефтяные, смеси углеводородных газов, азеотропные, 
гетероазеотропные), типу ректификационных колонн или комп
лексов (простая колонна, колонна со стрппингамн, несколькими 
вводами питания, гетероазеотропный комплекс), используемому 
алгоритму (независимое определение концентраций, метод трех- 
диагональной матрицы, метод от тарелки к тарелке, релаксаци
онный метод, матричный метод). Большинство из этих методов 
рассмотрено в гл . 7, так  же к ак  и расчет фазового равновесия.

П акет программ синтеза схем разделения включает программу 
синтеза для установок из простых колонн без рециклов при раз
делении смесей углеводородных газов. Развитие пакета предпо
л агает  синтез схем разделения азеотропных смесей, а такж е неф
тяных смесей.
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Углеводородные смеси Аэеотропиые смеси

о Ц
2 6
Ъ §

S3 с

Нефтяные смеси

Расчет фазового равновесия

Расчет коэффициентов фазового равновесия

\  . . 1 л. • •
Рис. 10.4. Программы расчета фазового равновесия

Программы гидравлического расчета колонной аппаратуры реа
лизую т алгоритмы расчета гидравлики тарелок (клапанных прямо
точных, колпачковых, клапанных балластных, 5-образных кла
панных), насадочных колонн, выбора типа тарелок по экономи
ческому критерию. В основе алгоритмов используются известные 
методики.

П П II п р о е к т и р о в а н и я  т е п л о о б м е н н о й  
а п п а р а т у р ы  обеспечивает расчет и выбор стандартных теп
лообменников кожухотрубчатых, атмосферно-воздушного охлаж 
дения, «труба в трубе», пластинчатых для нагрева (охлаждения) 
однофазных сред, конденсации и испарения одно- и многокомпо
нентных смесей в присутствии водяного пара и инертных газов, 
что составляло 85%  всех расчетов стандартного оборудования по 
конструкции и 70% по процессам.

П акет программ включает в себя:
— библиотеку управляющих модулей, выполняющую функции 

определения основных составляющих решения задачи, построе
ния модульной и информационной структур  задачи, определения 
вычислительной последовательности расчета;

— библиотеку вычислительных модулей для расчета и выбора 
теплообменной аппаратуры , содержащую программы расчета эле
ментов теплообменников, являющ ихся общими для аппаратов
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различных конструкций (гидравлического сопротивления, коэф
фициента теплопередачи, поверхности теплообмена, коэффициен
тов теплоотдачи, перепада давления и т. д .);

— библиотеку модулей синтеза систем теплообмена, содерж а
щую модули расчета элементов схемы и синтеза непосредственно 
схемы различными методами (графоаналитическим, эвристическим 
и т. д .);

— информационный фонд [4 —6].
К аж дая из библиотек имеет собственное управляющее обеспе

чение, которое формирует вычислительную схему и организует 
ее выполнение. Формирование схемы производится в соответствии 
со специальными признаками. Например, определение оптималь
ного типа теплопередающей поверхности проводится в результа
те анализа всего стандартного тенлообменного фонда по призна
кам . В связи с этим все теплообменное оборудование рассматри
вается как  конечное множество Т с признаками-подмножествами: 
А — назначение аппарата (теплообменники и холодильники, ис
парители, конденсаторы); Р — расположение аппарата в простран
стве; N — герметичность трупного пучка; М — материальное испол
нение аппарата. Требуемый тип теплопередающей поверхности вы
бирается в зависимости от набора признаков, характеризующих 
взаимодействующие потоки: агрегатного состояния, температуры, 
давления, корродирующих свойств и т. д. Искомая конструкция 
Topt рассматривается к ак  элемент множества: 7'„i»t S  Т =  А Пn Р П JV П Л/.

Если область пересечения содержит несколько конструкций, 
то выбор оптимального типа теплопередающей поверхности ведет
ся методом перебора по критерию, характеризующ ему затраты . 
После этого управление передается модулю, реализующему рас
чет и выбор соответствующих размеров аппарата.

В общем случае пакет программ для проектирования теплооб
менной аппаратуры ориентирован на создание теплообменной си
стемы в результате выполнения следующих этапов; синтеза одного 
или нескольких вариантов увязки  продуктовых потоков; проекти
рования каждого из теплообменников конкретного варианта тепло- 
обменной системы; получения оценок каждого теплообменного ап
парата и теплообменной системы в целом по заданному критерию 
оптимальности (приведенным затратам, термоэкономнческой эффек
тивности); оптимизации теплообменной системы; проверочного рас
чета теплообменной системы методом моделирования; принятия окон
чательных решении и получения проектно-сметной документации.

Задача синтеза теплообменной системы формулируется как  за
дача оптимальной организации взаимообмена горячих и холодных 
потоков с минимумом подвода внешней энергии. Система тепло
обмена рассматривается состоящей из двух  подсистем — внут
ренней (собственно теплообменники) и внешней (нагреватели, 
холодильники, печи, вспомогательное оборудование).
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Первоначально прн фиксированном количестве передаваемо
го тепла проводится синтез внутренней подсистемы. При этом ис
пользуется графоаналитический метод с применением эвристик 
(см. гл . 8). Определив схему увязки  продуктовых потоков при 
фиксированном количестве тепла, из материально-теплового ба
ланса находят все основные и промежуточные входные и выход
ные температуры потоков и тепловые нагрузки на аппараты. В к а 
честве целевой функции при оптимизации в целом принят минимум 
приведенных затрат:

Пр =  51 (Зто/^Н 4" Зтофто) + 3(3н «гр / 7 ’н + 3 нагр(?нагр  4~ С г Ц гт )  -J-

4*  S ( 3 x/7’h +  З х@х 4"  ^ х И х т ) +  ^ (З т р / Т 'н  4" 5 Тр(?Тр) +

4 “ 2  (Знас/Т 'н ас 4"  З н ас ^ н ас  4" А Ц эт ) ,

где 3  — капитальные затраты; G — величина потока; Цт, Цх, Ц3 — 
цена единицы горячего и холодного потока и одного киловатт- 
часа энергии соответственно; N — мощность двигателя насоса; 
т — время работы оборудования; Т„ — нормативный срок оку
паемости; Q — количество тепла; индексы «то», «нагр», «тр» и 
«нас» обозначают теплообменник, печь, трубопровод, насос соот
ветственно.

Оптимизация ведется по величине количества тепла, переда
ваемого внутренней подсистемой теплообменников. При каждом 
варианте схемы (соответственно величине Q) определяются тип 
теплопередающей поверхности, типоразмер и число секций к аж 
дого теплообменника; проводится тепловой, гидравлический и сто
имостной расчет аппаратов; рассчитываются и выбираются трубо
проводы н определяется гидравлическое сопротивление всего теп- 
лообменного тракта.

П П П  п р о е к т и р о в а н и я  п е ч н ы х  а г р е г а 
т о в  предназначен для выполнении комплекса проектных и про
верочных расчетов для высокотемпературного нагрева и терми
ческой переработки углеводородного сырья и нефтепродуктов 
(рис. 10.5). Основной частью печного агрегата является трубча
тая  печь — аппарат, сложный как  с конструкционной, так  и рас
четной точки зрения. Различные условия ведения процесса предо
пределяют многовариантность конструкций печей и соответственно 
алгоритмов их расчета.

Проектный расчет нагревательной печи заклю чается в том, что 
на основе средней теплонапряженности поверхности змеевика, 
допустимых скоростей и гидравлического сопротивления продук
тового потока определяются число потоков, диаметры змеевиков 
в конвективной и радиационного теплообмена секциях, тепловая 
мощность печи, расход топлива.

Проверочный расчет состоит в определении действительной 
теплонапряженности труб змеевика в зоне радиационного тепло
обмена и поверхности нагрева в конвективной секции при задан-
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ны.\ расходе топлива, числе потоков, диаметрах, шаге и длине труб , 
тепловой нагрузке на утилизирующие устройства.

13 подсистеме «Технология» этот пакет программ используется 
как  самостоятельно, так  и во взаимодействии с другими частями 
при решении задач расчета технологических схем установок.

П П П  д л я  р а с ч е т а  р е а к т о р н ы х  п р о ц е с 
с о в  позволяет вести расчет реакторов гидрирования ацетилена 
во фракцию этан—этилен, пропадиена во фракцию пропан—про
пилен; реакторов гидрирования поликонденсата; реакторов мета- 
нирования окиси углерода в водороде; материального и теплового 
балансов процессов каталитического крекинга, пиролиза бензи
нов, этана, газового конденсата, рафинированного бензина, ва
куумного газойля, смесей различных видов сырья.

К ак уж е отмечалось, отдельные пакеты могут работать авто
номно или ж е в рамках подсистемы расчета технологических 
схем установок. Эта подсистема использует две моделирующие 
системы с различными входными языками: «Симопта» с проб
лемно-ориентированным языком (свободный формат) и «Нефте- 
хим» с бланковым языком (жесткий формат).

Моделирующая система «Симопта» имеет узкую  ориентацию 
на расчет технологических схем. Синтаксис ее язы ка такж е огра
ничен узкой профессиональной лексикой. При моделировании тех
нологической схемы пользователь задает все входящие в схему 
аппараты, присваивая каж дому из них название (индекс), а такж е 
указы вая , к а к а я  модель (колонна, реактор и т .д .) ставится в со
ответствие этому аппарату. Всем технологическим потокам аппа
ратов, описываемым каждой моделью, такж е присваиваются имена. 
Потоки, в свою очередь, характеризую тся параметрами, для ко
торых выделены такж е имена (например, расход — Р, состав — 
С, энтальпия — Я ), а состав — двумя векторами: названием ком
понентов и их расходами (или долями). Такое описание входной 
информации позволяет на стадии интерпретации проводить ее 
синтаксический анализ с целью устранения ошибок ввода.

Моделирующая система «Нефтехим» может быть использова
на для решения различных комплексных задач блочной структу
ры. В обеих системах реализован режим интерпретации, диагно
стической печати. Кроме того, в системе «Нефтехим» автоматизи
рована сборка структуры  задачи из ее фрагментов, а структура 
информационного обеспечения позволяет поэтапно переходить от 
одиого типа расчета к  другому с использованием результатов, 
полученных на предыдущем этапе. Исходными данными для рас
чета являю тся данные о структуре схемы, модулях для обра
ботки блоков, данные по входным потокам, начальные прибли
жения на разрываемые потоки.

При проектировании подсистема расчетаугехнологических схем 
может быть использована в самых различных режимах: поэтапно
го расчета схем с различной детализацией; расчета фрагментов
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Рие. 10,6. Состав подсистемы моделирования и оптимизации схем НПЗ

схем; последовательного расчета материальных балансов, теп
ловых балансов с выбором оборудования и технико-экономиче
ской оценкой; расчета предварительных балансов с последующей 
детальной проработкой отдельных аппаратов и т. д.

10.3. Подсистема проектирования технологических схем НПЗ

Современный НПЗ состоит из большого числа различных техно
логических установок (первичной переработки нефти, производ
ства этилена, газофракционировання и т. д .), установок смешения 
для получения топливных и топливно-нефтехимических продук
тов. Комплексное проектирование и тем более синтез НПЗ к а к  
единого целого практически не представляется возможным и выпол
няется обычно по отдельным установкам. Основу этих расчетов 
составляют модули и пакеты программ подсистемы «Технология», 
используемые в рамках подсистемы моделирования и оптимизации 
технологических схем НПЗ (рис. Ю.6).

Подсистема состоит из информационного фонда с данными по 
технологическим схемам НИЗ и технологическим установкам, необ
ходимыми для расчета материальных и топливно-энергетических 
балансов НПЗ; комплекса программ, автоматически осущ ествля
ющих поиск требуемой информации в фонде; программ, формиру
ющих проектную документацию [7, 8).

Подсистема позволяет осуществлять автоматизированный выбор 
технологической схемы завода, расчет оптимальных материальных 
балансов завода, расчет технико-экономических показателей по 
всему заводу, составление топливно-энергетического баланса, раз
работку оптимальных схем компаундирования, подготовку дан
ных для других подсистем САПР, составление проектной доку
ментации с выдачей требуемого проектом графического материала 
(технологических схем НПЗ, таблиц).
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Библиотека технологических схем НПЗ содержит модели рас
чета материальных балансов ряда строящихся и реконструиру
емых заводов с избыточным количеством технологических уста
новок, что позволяет рассчитывать материальные балансы одно
временно для нескольких вариантов технологической схемы. По 
сущ еству, это является реализацией отдельных элементов ин
тегрально-гипотетического метода синтеза технологических схем.

Аналогичный подход используется и при выборе структуры  
НПЗ для выпуска товарной продукции заданного ассортимента 
и объема. Подсистема проектирования позволяет выбирать оп
тимальный состав технологических установок на основании одного 
или нескольких критериев оптимизации. Д ля решения такой зада
чи составляется математическая модель обобщенной технологи
ческой схемы НПЗ соответствующего профиля: топливного, топ
ливно-масляного, масляного, топливно-нефтехимического. Такие 
схемы должны включать в себя альтернативные установки, осу
ществляющие либо различные процессы, например каталитиче
ского крекинга или гидрокрекинга, либо различные режимы 
одного и того ж е процесса, например мягкий или жесткий режимы 
каталитического риформинга: различные варианты отбора смеж
ных фракций на установках первичной переработки нефти и т. д.

Программа оптимизации технологических схем НПЗ позволя
ет найти оптимальный состав технологических установок, при
водящий к экстремуму целевую функцию, являющуюся критери
ем оптимизации. Эта программа из избыточного набора установок 
исключает те, что снижают значение целевой функции при реше
нии задачи ее максимизации. Выдача решения при этом произ
водится в одном варианте. Однако ввиду того, что выбор оптималь
ного состава технологических установок проектируемой НПЗ на 
основании какого-либо одного критерия оптимизации затрудните
лен, возникает необходимость в последовательном решении ряда 
вариантов расчета материальных балансов НПЗ с различными 
наборами технологических установок и критериев оптимизации. 
Окончательный выбор состава технологических установок осущест
вляется инженером-проектировщиком и экспертами.

10 .4 . Подсистема проектирования трубопроводных систем

Одной из важнейших задач при проектировании объектов нефте
перерабатывающей, нефтехимической и химической промышлен
ности является проектирование трубопроводных систем, выбор 
компрессоров, насосов и их компоновка. Стоимость сооружения 
трубопроводов составляет 30—40% от стоим ости  монтажных 
работ, а в общих капитальных затратах на нефтехимический 
завод стоимость трубопроводов составляет 25—35% . Стоимость 
энергии на перекачку газов п жидкостей является основной частью 
.эксплуатационных расходов на установках. Поэтому оптимиза
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ция выбора и компоновкн компрессоров, насосов, аппаратов и 
трубопроводов дает для народного хозяйства значительный 
экономический эффект.

Особенностью задач оптимизации трубопроводных систем про
изводств нефтеперерабатывающей и нефтехимической промышлен
ности является многообразие конструкционных и технологических 
параметров, влияющих на величину капитальных вложений и 
эксплуатационных затрат. В качестве основных параметров 
рассматриваются диаметры, толщины стенок п материал трубо
проводов, толщина и материал теплоизоляции и ее покровного 
слоя, длина, конфигурация трубопроводов, размещение опор, 
креплений и компенсаторов температурного расширения, способ 
прокладки трубопроводов, параметры нагнетательных машпн 
(насосов или компрессоров), регулирующей арматуры , нагрева
тельных устройств и т. д . [9]. При этом большинство параметров 
являю тся взаимосвязанными, т. е. изменение одного параметра 
приводит к изменению других показателей трубопроводной си
стемы (например, изменение диаметра трубопроводов приводит 
к изменению гидравлического сопротивления, тепловых потерь, 
механических напряжений и т. п.).

Из-за сложности постановки обобщенной задачи оптимизации 
прн проектировании технологических трубопроводов, обусловлен
ной разнообразием перекачиваемых продуктов, применяемыми 
способами прокладки, наличном технических, технологических и 
других ограничений, разрабатываю тся, как  правило, локальные 
оптимизационные модели, предназначенные для решения отдель
ных типов задач.

Подсистема проектирования трубопроводных систем содержит 
более 30 программ, позволяющих производить следующие работы: 
расчет технологических параметров трубопроводных систем (дав
ления, температуры, расхода); выбор основных параметров систе
мы (диаметра трубопроводов, толщины теплоизоляции, давления 
нагнетания, перепада давления на регулирующем клапане); 
выбор материального оформления трубопроводных систем и состав
ление технической документации; прочностные расчеты; расчет 
нестационарных процессов в трубопроводных системах.

Программы для расчета технологических параметров трубо
проводных систем моделируют рабочий процесс прн заданных 
конструкционных параметрах. Гидравлический расчет проводится 
для разветвленных и неразветвленных трубопроводных систем 
с учетом местных сопротивлений и изменения теплофизических 
свойств перекачиваемых продуктов. Результатом расчета являет
ся изменение по участкам давления, плотности и скорости продук
т а ,  кавитационный запас (для жидкости).

Проектирование производится в несколько этапов. На первом 
этапе «Разработка предварительных схем технологических трубо
проводов и тепловых сетей» для каждого теплоносителя вычерчи
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вается и прорабатывается расчетная схема, проводится расчет 
диаметров^п согласование с технологическими отделами параме
тров теплоносителя. Затем составляется ведомость расходов тепла 
и разрабатываются чертежи общей схемы тепловых сетей. Затем 
прорабатывается предварительная технологическая схема трубо
проводов. При этом составляется экспликация трубопроводов, 
определяются расходы в коллекторах общезаводских сетей и
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проводится предварительный (по скоростям потоков) выбор ди
аметров трубопроводов для всех линий. Обе схемы передаются 
монтажной группе для предварительной проработки трассировки 
и согласования ее с отделом генплана.

Второй этап «Разработка окончательных схем технологических 
трубопроводов и тепловых сетей» начинается с проработки вопро
сов установления арматуры . Затем производится расчет оптималь
ных диаметров нагнетательных трубопроводов (для систем с на
сосами и компрессорами), толщины изоляции, параметров насосов 
и компрессоров и выбор их марок с одновременным составлением 
спецификаций, технических формуляров и опросных листов. 
После завершения разработки окончательных схем технологи
ческих трубопроводов и тепловых сетей проводится согласование 
с технологическими отделами и выдается задание отделу КИПиА 
па выбор приборов.

Третий этап «Разработка монтажных чертежей» выполняется 
на основе данных второго этапа, информации о рельефе местности 
п координатной модели объектов генплана. Составляется совме
щенная план-схема на подоснове генплана, выбирается тип про
кладки , прорабатываются п согласовываются с отделом генплана 
коридоры п полосы технологических и тепловых сетей, вопросы 
температурной компенсации и расстановки опор. М онтажная 
группа разрабатывает чертежи трасс и узлов и выдает задание 
архитектурно-строительному отделу на несущие конструкции и 
электротехническому отделу — на заземление трубопроводов.

Четвертый этап «Составление технической документации» свя
зан с получением проектной документации: ведомостей трубопро
водов, потребности в материалах, объемов теплоизоляционных 
работ; техномонтажных ведомостей на теплоизоляцию.

На пятом этапе составляю тся сметы п на шестом — пояснитель
ная записка и оформляется проект.

ППП трубопроводных систем позволяет проводить расчет кон
струкционных и технологических параметров систем различного 
назначения: обвязки насосов, компрессоров, межцеховых комму
никаций, продуктопроводов, систем аварийного сброса газов. 
Укрупненная блок-схема проектирования трубопроводной систе
мы приведена на рис. 10.7.

10.5. Подсистема проектирования контроля и автоматики

ППП контроля и автоматики предназначен для расчета сужающих 
устройств и регулирующих клапанов, выбора средств контроля 
п автоматики и разработки технической документации по изготов
лению, монтажу и зак азу  оборудования и материалов.

Основу подсистемы составляет информационная база, содер
ж ащ ая информацию о технических характеристиках средств 
контроля и автоматики. При разработке подсистемы весь парк



приборов был разбит на ряд групп с близкими техническими ха
рактеристиками. Всего в базе данных имеется более 210 типов 
приборов (около 400 ООО модификаций). Информационная база 
подсистемы является открытой и позволяет независимо от програм
мы вносить новые приборы и исключать нежелательные. Непре
рывное поддержание информационного фонда в состоянии, отве
чающем требованиям проектировщ ика,— одна из главных задач 
подсистемы. Организационно процедура отбора и корректировки 
фонда производится отделом оборудования и комплектации, кото
рый отмечает снятие с производства отдельных приборов и дает 
рекомендации по включению новых.

В большинстве случаев приборы для однозначного описания 
требуют большого числа характеристик. Эти характеристики не 
должны быть противоречивыми или ошибочными. Поэтому 
в системе предусмотрена проверка входной информации на оши
бочность заполнения форм и полноту, в результате чего выявляю т
ся противоречивые данные и те технологические параметры, зна
чения которых выходят из допустимого диапазона. В каждой из 
восьми групп приборов (приборов расхода, давления, температу
ры, уровня, анализа; исполнительных устройств; вторичных 
приборов; регуляторов и функциональных блоков) используются 
три типа проверки [101: а) проверка на целочисленность элементов 
массива М, являющ ихся кодами технических характеристик, 
например материалов, агрегатного состояния среды и т. д .; б) про
верка элемента массива М  (/) на соответствие заданной ч исло во й  
границе С: М (/) * С, где С — допустимое значение (константа 
или значение другого элемента входного массива; * — вариант 
сравнения ^ ф ) ) \  в) проверка элемента массива 
М  (/) на соответствие заданной числовой границе С при выполне
нии условия, налагаемого на другой элемент М (К): М (К) * А /\ 
Д  М  (/) * С. Например, прн расчете исполнительных устройств 
наличие во входном массиве значения вязкости (элемента М  (/)) 
должно проверяться только для случая , когда агрегатное состоя
ние среды (элемент М (К)) — жидкость (код агрегатного состоя
ния /): М (К) =  I  Д  М (/) >  0. При невыполнении условия 
выдается диагностическая информация, содержащ ая наименова
ние подгруппы приборов, номера позиций прибора, содержание 
ошибки.

Все приборы в информационной базе разделены на отдельные 
подгруппы. В каждой подгруппе собраны приборы, имеющие 
общие характеристики их описания, и информация о них хранит
ся в виде иерархической структуры  с количеством уровней не более 
четырех. Чем выше уровень, тем более общие характеристики 
прибора хранятся в нем.

Выбор требуемого прибора из информационной базы осуществ
ляется в два этапа: па первом по заданному (возможно, неполно
м у) ряду требований выбираются все объекты, отвечающие им,
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Проектные отделы

а на втором — из отобранных объектов путем сравнения на осно
вании заранее установленного ряда критериев выбирается один 
наилучший [И ).

Входной информацией являю тся номер подгруппы, в которой 
следует искать прибор, и массив входных данных (МД). Задача 
заклю чается в том, чтобы на основании одного набора входных 
данных выбрать внутри заданной подгруппы единственный при
бор с лучшими технико-экономическими показателями.

Пусть Q — (П ,, . . . ,  Пг, . . ., П,„) — конечное множество при
боров заданной подгруппы. Каждый прибор П { Q описывается 
массивом характеристик (МП).
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На первом этапе выделяется подмножество Qt d  Q, для к аж 
дого элемента которого П( выполняется условие

п — количество сравниваемых характеристик.
Выделение одного прибора с наилучшимп характеристиками 

производится на втором этапе. Д л я  решения этой задачи на 
основании опыта проектирования для каждой подгруппы состав
л яется перечень оптимизируемых характеристик и формализуют
ся общие для всех подгрупп операции сравнения этих характери
стик — операции оптимизации.

Задача определения оптимальных схем автоматического регу
лирования и контроля технологических процессов является одной 
из наиболее важных и обычно решается технологами совместно со 
специалистами КИПиА. Разработка схем обычно производится 
двум я методами: если процесс глубоко изучен, является типовым 
и имеется целый ряд хорошо зарекомендовавших себя на практике 
систем управления, то задача определения необходимой системы 
решается подбором из существующих наилучшей; если процесс 
мало изучен (новый) или известный, но с новыми требованиями 
по управлению и регулированию, то выбор системы в общем случае 
требует предварительного опробирования схем на объекте или на 
математической модели.

Состав и функционирование подсистемы контроля и автоматики 
приведены на рис. 10.8.

10.6. Подсистема проектирования технологического оборудования

При проектировании предприятий и установок нефтеперерабаты
вающей и нефтехимической промышленности большой объем за
нимают работы по механической части, связанные с выбором и 
проектированием оборудования и аппаратуры. При этом часть 
сосудов н аппаратов принимается по стандартам н другим норма
тивно-техническим материалам смежных министерств и ведомств 
(Минхимнефтемаша, Госстроя н т. п .), что значительно ускоряет 
проектирование, однако большая часть аппаратуры является не
стандартной и подлежит разработке. Это объясняется, во-иервых, 
тем, что колонная аппаратура нормируется только по диаметрам, 
в то время к ак  высота определяется технологическим расчетом, 
а это вызывает необходимость расчета на прочность в каждом кон
кретном случае; во-вторых, тем, что развитие промышленности 
характеризуется увеличением мощностей установок, оборудование

П
Д  !•;(/)=-- 1,

где
при выполнении условия; 
при невыполнении условия;
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Риг. 10.9. Технологическая лпиии проектировании механической части

для которых разрабатывается, главным образом, проектировщи
ками; в-третьих, тем, что после обвязки установок остается не
обходимость расчета на прочность и устойчивость стандартных 
аппаратов.

При проектировании технологического оборудования важ н ая 
роль принадлежит расчетам на прочность. На прочность подле
ж ат расчету аппараты колонного типа, теплообменники, верти
кальные цилиндрические резервуары, реакторы, горизонтальные
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цилиндрические емкости под давлением и д р угая  нестандартная 
аппаратура. Значение имеет при этом не только принятый метод 
расчета, но и соответствие исходных данных нормативно-техниче
ским требованиям в части нагрузок, материалов, габаритов, изго
товления, контроля, транспортировки, монтажа и т. д.

Указанные задачи определяют состав ППП расчета на проч
ность и устойчивость аппаратуры . Подсистема включает в себя 
три программных комплекса: а) расчет на прочность и устойчи
вость колонных аппаратов от действия изгибающих моментов, 
ветровых п сейсмических воздействий, внутреннего или наружного 
давления; исходными данными являю тся геометрические, техно
логические и данные строительного отдела, а результатом расче
та — проектные размеры конструкционных элементов и выбор 
стандартной опоры (прн отсутствии последней — размеры нестан
дартной опоры); б) расчет на прочность и устойчивость горизон
тальных цилиндрических аппаратов, установленных на седловых 
опорах, от внутреннего давления, весовых нагрузок аппарата, 
продукта, дополнительных устройств и наружного давления; 
исходными данными являю тся геометрия аппарата, давление, тем
пература, характеристики применяемых материалов, а результа
тами расчета — проектные размеры конструкционных элементов 
п н агрузки ; в) расчет укрепления отверстий.

Программное обеспечение подсистемы включает более 30 моду
лей, работающих в рамках трех комплексов с собственными 
управляющими программами. Организационно подсистема по
строена по типу технологической линии проектирования, в основу 
которой положен принцип поточной технологии, построенной на 
соблюдении последовательности выполнения проектных операций 
прн разделении и специализации проектных работ. При этом 
часть операций выполняется традиционным способом в силу не
возможности формализации отдельных этапов (действий) проекти
рования. Методическое обеспечение подсистемы состоит из соот
ветствующих ГОСТ, ОСТ, СНнП, РТМ. На рпс. 10.9 приведена 
технологическая линия проектирования механической части.

10.7. Подсистема общестроителыюго проектирования

Решение задач общестроительной части проекта обычно выходит 
за рамки специализированного института, поскольку по роду вы
полняемых работ необходимо взаимодействие специалистов раз
личного профиля: архитекторов, теплотехников, сантехников, 
электриков, монтажников и т. д. Сооружаемые производства долж
ны не только обеспечивать выпуск качественной продукции, но И 
отвечать современным требованиям строительства промышленных 
зданий, рационального использования ресурсов местности, охра
ны окружающей природной среды. Сложность решения этих задач 
заклю чается и в разнообразии источников разнородной пнформа-
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ции, которая адекватно отражает предметную область проблемы 
и может быть собрана лишь при наличии интегрированной сети 
баз данных.

Подсистема общестроителыюго проектирования, предназначен
ная для автоматизации разработки генпланов, водоснабжения и 
канализации, строительных конструкций, отопления и вентиля
ции, электротехнических систем, сметной документации, построена 
п развивается по пути создания технологических линий про
ектирования на основе собственных разработок и внедрения про
грамм, разработанных в организациях Госстроя СССР. Это, в ос
новном, следующие линии.

1. Технологическая линия проектирования строительной части 
промышленных зданий в составе подсистем: проектирования 
систем отопления, вентиляции и кондиционирования воздуха; 
проектирования систем водоснабжения и канализации с целью 
гидравлического расчета трасс самотечных сетей канализации, 
кольцевых водопроводных сетей, расчета максимальных расходов 
п объемов поверхностных вод, выбора материалов, класса труб 
и способов их укладки  в траншею; проектирования электротехни
ческих систем; разработки сметной документации.

2. ППП для автоматизированного проектирования строитель
ных конструкций массового назначения.

3. ППП для укрупненных технико-экономических расчетов.
4 . ППП для компоновки и размещения производственных 

комплексов и зданий, транспортных коммуникаций и т. д.
Эффективное решение указанных задач возможно лишь при 

надлежащем уровне использования вычислительной техники 
в организациях-соисполннтелях.

10.8. Подсистема «Комплектация»

Подсистема предназначена для автоматизации процесса состав
ления проектной и заказной документации при разработке рабо
чих проектов и рабочей документации, а такж е при комплектова
нии оборудованием строящ ихся объектов [121.

Программное обеспечение подсистемы функционально разде
лено на три комплекса: спецификацию оборудования, заказны е 
спецификации, формирование и ведение нормативно-справочной 
информации.

Первый обеспечивает автоматизированный выпуск н корректи
ровку спецификаций оборудования, а такж е получение перечня 
спецификаций оборудования по объекту н перечней спецификаций 
оборудования, выпущенных в заданный интервал времени. Второй— 
автоматизированное составление заказны х спецификаций, у к а за 
телей к ним, а такж е сводных перечней спецификаций оборудова
ния, входящих в пусковой объект. Третий — загр узк у  в базу дан
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ных, корректировку и распечатку нормативно-справочной инфор
мации, необходимой для функционировании подсистемы.

При автоматизированном выпуске новых спецификаций обо-1 
рудования, внесении изменений в выпущенные ранее специфика
ции, а такж е для записи в базу данных спецификаций оборудова
ния, разработанных традиционным способом (для составления заказ
ных спецификаций), заполняется ряд форм. П ервая форма — зада
ние на выпуск спецификации оборудования (титульный лист), 
в которое заносятся общие данные: шифры объекта, спецификации; 
коды разработчика, части проекта, пускового комплекса; дата 
выпуска; фамилии составителей и др .; вторая форма — задание 
на выпуск оборудования (последующие листы), в котором указа 
ны код оборудования, дополнительные признаки и информация, 
количество и позиция; другие формы — заявки  на оборудование.

В состав информационного обеспечения входит нормативно- 
справочная и др угая  условно-постоянная информация: по обору
дованию, изделиям и материалам, применяемым в проектах 
в объеме, достаточном для однозначной идентификации их в вы
ходных документах; по заказным и выпущенным спецификациям 
оборудования; по проектируемым предприятиям, пусковым ком
плексам, объектам проектирования.

Объем хранимой информации достаточно велик. Т ак , в теку
щей редакции подсистемы содержится 4000 спецификаций обору
дования с общим объемом 60 тыс. позиций, 600 заказны х специ
фикаций с общим объемом 10 тыс. позиций и большой информа
ционный фонд по оборудованию и материалам. Д ля обеспечения 
надежности хранения и корректировки информации, устранения 
избыточности и противоречивости данных, реализации быстрого и 
достаточно простого получения требуемых данных прикладными 
программами и пользователем вся хранимая информация органи
зована к ак  единая СУБД сетевой структуры  «Сетор». В базу дан
ных входят 24 файла прямого доступа, связанные между собой для 
обеспечения алгоритмов обработки информации средствами 
С УБД. Д ля однозначной идентификации хранящ иеся в базе по
зиции оборудования, изделия и материалы кодируются кодом из 
десяти цифр, обозначающими класс оборудования и подкласс, 
м ар ку , тип, размер и т. д.

Технология автоматизированного получения документации 
в подсистеме «Комплектация» приведена на рис. 10.10, где цифры 
обозначают потоки информации и действия по их переработке: 
1 — отдел оборудования и комплектации (ОиК) дает исходную 
информацию на создание, а в дальнейшем на корректировку клас
сификатора оборудования и справочников информационной базы 
подсистемы; 2 — программным комплексом «Формирование нор" 
мативно-справочной информации» эта информация заносится 
в базу данных; 3  — одновременно из базы данных выдаются на 
печать классификатор оборудования и необходимые справочники
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С

Отдел оборудования и 
комплектации (О и К)

Программная система 
’’Формирование норма
тивно-справочной 
информации”

Классификатор 
справочники Э

Программная система
"Заказная
спецификация"

Заказная 
специфи кация

10

Проектные отделы 

5|
^  Форма 2

j L
Программная система
"Спецификация
оборудования"

Г  Спсцифи кация Л  
оборудования )

Г

База данных

Рпе. 10.10. Автоматизации процесса получении юкумептацнн

и эти распечатки передаются в ОиК; 4 — после просмотра распе
чаток ОиК передает классификатор и справочники проектным 
отделам; 5 — проектные отделы прн необходимости, используя 
классификатор и справочные материалы, заполняют форму для 
получения спецификации оборудования; 6 — программный ком
плекс «Спецификации оборудования» получает данные из базы и 
составляет спецификации оборудования; 7 — одновременно спе
цификация оборудования выдается на печать и передается в проект
ный отдел; 8 — полученная спецификация оборудования заносится 
в базу данных для получения в дальнейшем заказной специфика
ции; 9 — при необходимости получения заказной документации 
заполняются соответствующие формы и передаются на ЭВМ;
10 — комплекс программ «Заказные спецификации» получает для 
работы информацию из базы данных и составляет заказную  спе
цификацию, ведомости о занаряженном и незанаряженном обору
довании; 11 — заказн ая  спецификация и ведомости печатаются и 
передаются в ОиК.

Подсистема разработана как  универсальное программное обес
печение отраслевого назначения,

10.9. Подсистема проектирования систем хладоенчбженпя

Подсистема предназначена для решения ряда задач системы хладо- 
снабжения, технического и аппаратурного исполнения отдельных 
элементов, определения капитальных и приведенных затрат по 
отдельным элементам и системе в целом. К выполняемым проект
ным работам относятся следующие.
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Расчет системы хладоснабжения (в том числе с учетом возмож- ! 
ности естественной циркуляции хладоагента) с целью определения 
состава оборудования, марки и количества отдельных видов, гео
метрических размеров аппаратов, значений технико-экономиче
ских показателей.

Определение эффективности работы холодильного оборудова
ния с учетом резервирования с целью определения затрат при пе
ременном количестве резервных элементов.

Расчет водоаммиачных абсорбционных машин различной кон
струкции с целью определения параметров цикла, размера тепло
обменного оборудования и технико-экономических показателей.

Входными данными подсистемы являю тся нормативно-справоч
ная информация, вклю чая данные ГОСТов по теплообменной 
аппаратуре, емкостям, трудопроводам, и данные, задаваемые про
ектировщиком (расходы, температура, давление и т. п .).

10.10. Подсистема «Графика»

В основе программных средств машинной графики использована 
программная система SOMEL (Франция), которая модернизирова
на применительно к отечественным СНиП и ГОСТ [13, 14]. Систе
ма SOMEL использует структурно-символический метод Кодиро
вания графической информации, т. е. синтез чертежа из заданного 
каталога типовых графических элементов. Отличие этого метода 
состоит в том, что часто повторяющиеся элементы графических 
изображений, присущие многим чертежам, систематизирующиеся 
в базе инвариантных графических процедур, хранятся постоянно, 
а при цифровом описании конкретного графического изображения 
используются только их символические обозначения.

Компонентами базового программного обеспечения подсистемы 
являю тся следующие.

Комплекс программ со своим входным языком, который поз
воляет разрабатывать цифровые модели типовых графических 
элементов и осуществляет синтаксический и логический анализ 
их описания, позволяет организовать библиотеку типовых графи
ческих изображений элементов чертежа.

Комплекс программ со своим входным языком, который поз
воляет проводить синтез цифровой модели проектно-графического 
документа.

Программная часть, образующая стандартное ядро системы 
декодирования графической информации с ориентацией на опре
деленный тип чертежного автомата.

На каждый тип чертежа, выполнение которого предполагается 
автоматизировать, разрабатывается макет со схематическим изоб
ражением его частей. На каждом макете выделяются фрагменты 
в соответствии с естественной структурой чертежа и с сохране-
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нием их инженерного смысла: структурные, текстовые н компо
зиционные фрагменты.

Структурные фрагменты — это геометрический образ изделия, 
который является трехмерным геометрическим телом, совпадаю
щим по форме с изделием. Они программируются на базе простей
ших графических образов (прямоугольников, окружностей, 
стрелок и т. д .). На базе структурных фрагментов организуются 
композиционные фрагменты, которые могут представлять собой 
как  локальные, так и общие композиции. Примерами локальных 
композиций являю тся ректификационная установка в технологи
ческой схеме, разрез здания на строительном чертеже, примерами 
общих композиций — совмещение ректификационной установки и 
реакторного узл а , плана и разреза здания на одном чертеже.

Любой фрагмент задается в собственной системе координат. 
Определенпе графического содержания чертежа происходит на 
основе общего композиционного анализа, определения мест «по
садки» структурных фрагментов на листе, расстановки общих 
надписей и примечаний, а такж е штампа и фрагментов специфи
каций. Подготовленные чертежи воспроизводятся на графопо
строителе.

10.11. Техническое и информационное обеспечение САПР 
«Нефтехнм»

Техническую основу САПР «Нефтехнм» составляет ЭВМ ЕС-1060 
(основные характеристики приведены в табл. 6 .1).

На базе ЕС-1060 создан вычислительный центр коллективного 
пользования, объединяющий научную и проектную части инсти
тута. Архитектура комплекса позволяет постепенное увеличение 
мощностей по обработке информации, создание вычислительных 
сетей с локальными средствами меньшей мощности непосредствен
но в подразделениях.

Организационное обеспечение ведения методических, программ
ных и информационных средств САПР решается взаимодействи
ем службы САПР, научно-технического отдела, производственных 
отделов и ЦНИОпроекта.

Служба САПР организует сбор и анализ нуж д производст
венных отделов в средствах обеспечения САПР; осуществляет 
заказ  на разработку новых и усовершенствование существующих 
средств; организует контроль за частотой использования про
грамм, типовых ошибок, отказов программ; готовит предложения 
но снятию программ с промышленной эксплуатации на основании 
изменения нормативной базы , предложений разработчиков, ос
воения новых, более совершенных средств; осуществляет разработ
к у  отдельных компонентов САПР.

Научно-технический отдел осуществляет контроль за измене
ниями нормативной базы проектирования, своевременно ставя
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в известность производственные отделы, службы САПР и 
ЦНИОпроект; разрабатывает отдельные нормативные документы, 
предложения по развитию САПР; составляет задания на коррек
тировку информационных фондов.

Производственные отделы разрабатывают предложения на 
разработку новых средств; корректировку информационных фон
дов, программных средств; формирует замечания о работе средств 
обеспечения САПР, области их применения.

ЦНИОпроект проводит разработку и усовершенствование 
средств обеспечения САПР; разрабатывает предложения о снятии 
с промышленной эксплуатации программных средств, их замене.

Создание отраслевой САПР, охватывающей всю номенклатуру 
производств, обычно выходит за рамки одной проектной органи
зации и является результатом объединения усилий научно-иссле
довательских, специализированных и смежных организаций, 
учебных заведений. Система должна вобрать в себя последние 
достижения науки  и техники на данцый период и постоянно раз
виваться по мере совершенствования технологии, вычислительной 
техники, материалов, методов и форм строительства. Естественно, 
каж дую  из частей проекта должна курировать компетентная 
организация, располагающая квалифицированными кадрами и 
надлежащей вычислительной техникой.

Эффективное взаимодействие различных организаций в про
цессе создания САПР возможно при наличии общих методологи
ческих разработок, высококвалифицированных кадров, совме
стимых средств вычислительной техники. Системный подход и 
модульный принцип построения САПР позволяют сократить до 
минимума дублирование разработок за счет обмена стандартными 
элементами программного обеспечения не только между разработ
чиками, но и пользователями.' Т акая форма обмена и организации 
взаимообмена обеспечивается вычислительными сетями, объеди
няющими в единый комплекс программные и технические средства.

Важным элементом САПР является наличие диалоговых 
средств, позволяющих проектировщику в активном режиме ис
следовать различные варианты проектных решений и принимать 
соответствующие решения. Однако эффективная организация 
этого режима сдерживается техническими средствами и сервисным 
математическим обеспечением.

САПР «Нефтехим» в рассмотренной редакции в большей сте
пени ориентирована на воспроизведение существующей практики 
проектирования с автоматизацией работ по отдельным частям 
проекта. Ее применение привело к более тесному и оперативному 
взаимодействию различных отделов, но не привело к существен
ным изменениям в структуре проектного института. В перспектив
ных планах развития САПР намечены меры как  по совершенство
ванию структуры  проекта, так и по развитию вычислительной 
техники и математического обеспечения.
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Глава 11

АВТОМАТИЗИРОВАННАЯ СИСТЕМА 
АНАЛИЗА II СИНТЕЗА ХТС

Автоматизированная система анализа и синтеза ХТС (АСАС ХТС 
SY N SY S), разработанная на кафедре кибернетики химико-техноло
гических процессов МХТИ им. Д . И. Менделеева, предназначена 
для решения широкого кр уга  задач, связанных с цифровым моде
лированием, анализом, оптимизацией и синтезом оптимальных 
химико-технологических систем (1, 2). Она содержит три основ
ных уровня: уровень автоматизированного моделирования; 
уровень синтеза ХТС; уровень анализа ХТС (рис. 11.1).

11 . 1 .  Концепции построения уровня 
автоматизированного моделирования ХТС

Использование каж дого из уровней АСАС ХТС (моделирования, 
синтеза и анализа) представляет определенные возможности иссле
дователю, но особую ценность они приобретают лишь будучи 
взаимосвязанными, обогащая и дополняя друг друга . Text не менее 
основным является , несомненно, первый уровень — автоматизи
рованное моделирование, поскольку без возможности проведения 
моделирования невозможно эффективно решать ни задачи анали
за , ни задачи синтеза ХТС.

При разработке уровня автоматизированного моделирования 
исследователь сталкивается с тремя основными проблемами: 
выбором подхода к моделированию ХТС; обеспечением сходимости 
итеративных расчетов; определением оптимальной стратегии рас
чета ХТС.

В настоящее время существуют два основных, в определенном 
смысле диаметрально противоположных подхода к моделированию 
ХТС: глобальное (композиционное) моделирование; последова
тельное (декомпозиционное) моделирование.

Первый подход подразумевает формирование некоторой гло
бальной системы, в общем случае линейных, нелинейных или 
интегродифференциальных уравнений, описывающих работу ХТС 
в целом, с последующим совместным (одновременным, параллель
ным) решением.

Второй подход подразумевает существование отдельных моде
лирующих блоков, которые соответствуют, как  правило, различ
ным объектам химической технологии, стыкую тся с помощью 
координирующей программы и рассчитываются последовательно 
один за другим, причем в случае необходимости могут проводиться 
и итеративные расчеты. Такой подход предполагает проведение 
предварительного анализа ХТС с целью выявления оптимальной 
последовательности расчета моделирующих блоков.
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Рис. 11.1. Функциональная структура АСАС ХТС

В общем виде трудно дать исчерпывающий сравнительный 
анализ этих подходов, так  к ак  каждый конкретный случай модели
рования имеет присущие ему особенности, хотя некоторые общие 
замечания могут быть сделаны. Т акая  сравнительная характери
стика подходов приведена в табл. 11.1.

При использовании упрощенных моделирующих алгоритмов или 
при наличии аналитических выражений для элементов якобиана, 
т. е. когда время, затрачиваемое на проведение структурного 
анализа, становится сопоставимым или даж е превышает собствен
но время расчета ХТС, по-видимому, становится более целесооб
разным использование композиционного подхода, в то время как  
прн использовании достаточно точных детерминированных моде
лей"! с точкп зрения времени расчета декомпозиционный подход 
к моделированию ХТС становится более предпочтительным.

Вместе с тем соответствующей организацией библиотеки 
моделирующих блоков и собственно общей моделирующей прог
раммы можно объединить достоинства этих двух  подходов. В самом 
деле, функции обычного, традиционного моделирующего блока 
заключаются в расчете параметров выходных материальных 
потоков при известных параметрах входных потоков и параметров 
того объекта, которому соответствует данный моделирующий



590 III . Практическое применение САПР химических производств

Таблица 11.1

Композиционное моделирование Декомпозиционное моделирование

Способ представления задачи
Глобальная система линейных, не
линейных, ннтегроднфференциаль- 
ных уравнений

Отдельные моделирующие блоки, 
стыкующиеся с помощью коорди
нирующей программы

Совместное (одновременное, парал
лельное) решепне системы уравне
ний

Способ решения задачи
Предварительный анализ ХТС для 
выявления оптимальной последова
тельности расчета. Последователь
ный (при необходимости итератив
ный) расчет

Количество вычислений

S  = KN (N +  1) 5 =  K n (j t +  l) (1 -f-о)
Достоинства

Возможность проведении расчета 
относительно любого набора неиз
вестных переменных, т . е. возмож
ность проведения как  поверочного, 
так  и проектного расчета, а такж е 
решения задач смешанного типа

Относительная легкость осуществ
ления и контроля итеративных рас
четов. Необходимость меньшего ко
личества вычислений. Наглядность 
(технологичность)

Трудность создания общей модели
рующей программы. 0 тсутс 1 вне на
дежных и эффективных методов ре
шения высокоразмерных систем не
линейных уравнений. Большие тре
бования к ОЗУ ЭНМ

Недостатки
Трудность нлн невозможность про
ведения '.проектного расчета, а так 
же решения задач смешанного тина

Рекомендации
Применять при использовании уп
рощенных .моделей объектов хими
ческой технологии

Применять при использовании дос
таточно сложных моделей объектов 
химической технологии

блок. Нетрудно убедиться, что такой моделирующий блок ока
зывается крайне неэффективным как  с точки зрения решения 
задачи проектирования, так  и с точки зрения построения опти
мального алгоритма расчета ХТС.

Однако если построить моделирующие блоки таким образом, 
что они будут позволять проводить расчет относительно любой 
входной, выходной или внутренней переменной моделируемой 
подсистемы, т. е. рассматривать их к ак  «информационные пре
образователи», то в смысле решения задачи проектирования 
система будет эквивалентна композиционному подходу и в то ж е 
время иметь возможность выбора в общем случае более эффектив
ной последовательности расчета ХТС, чем при использовании
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декомпозиционного подхода с традиционными моделирующими 
блоками. Таким образом, с помощью такого приема практически 
достигаются преимущества композиционного моделирования, 
одновременно улучш ая т р а д и ц и о н н ы й  метод декомпозиционного 
расчета ХТС.

Расчет ХТС имеет ряд особенностей, которые проистекают 
из специфики объектов химической технологии. Эти особенности 
становятся очень наглядными прн рассмотрении моделирующих 
блоков в качестве информационных преобразователей. В общем 
случае математическую модель объекта химической технологии 
можно представить состоящей из трех основных частей: балан
совой части; равновесных условий; кинетической части.

К ак правило, при моделировании того или иного объекта 
химической технологии основные трудности встречаются при 
расчете кинетической части, в то время к ак  рассмотрение балансо
вой части и равновесных условчй является относительно простым 
и позволяет получить достаточно ценную информацию, которая 
может быть использована еще до расчета основного блока в целях 
проверки принципиальной осуществимости моделируемого или 
синтезируемого процесса, балансового расчета или пересылки 
тех пли иных параметров. Поэтому при создании общей модели
рующей программы, призванной решать к ак  задачи моделиро
вания, так  и задачи синтеза ХТС, целесообразно оформлять 
результаты  анализа балансовой части и равновесных условий 
в виде отдельных блоков, которые могут быть названы мини
моделирующими блоками (МБ) и которые должны отрабатываться 
еще до работы основных блоков в целях, перечисленных выше.

Предложенная концепция мультивариантных и мини-моде- 
л ир у ю щ и х  блоков позволяет сделать вывод о целесообразности 
применения основных идей декомпозиционного подхода в к а 
честве базы для построения уровня автоматизированного моде
лирования АСАС ХТС.

Уровень автоматизированного моделирования содержит 
пять подуровней: библиотеку моделирующих блоков, библиотеку 
физико-химических свойств, подпрограммы ввода-вывода и ана
лиза информации, блок «Итерация», блок «Последовательность».

Б и б л и о т е к а  ф и з и к о - х и м и ч е с к и х  с в о й с т в  
предусматривает возможность расчета и хранения информации 
о физико-химических свойствах различных веществ. Информация 
хранится как  в виде констант (молекулярный вес, критические 
параметры и т. д .), так и в виде коэффициентов аппроксимирующих 
зависимостей (теплоемкость, вязкость и т. п .). В рам ках АСАС 
ХТС реализую тся стандартные подпрограммы расчета физико
химических свойств индивидуальных веществ и их смесей. При 
моделировании ХТС необходимая информация о свойствах 
однократно переносится с дискового пакета в оперативную память 
и хранится до окончания расчетов.
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Логика п о д п р о г р а м м  в в о д а - в ы в о д а  п а н а 
л и з а  и н ф о р м а ц и и  практически исключает возможность 
ввода в систему ошибочных данных, что обеспечивается приме
нением пакетного и интерактивного компилятора с проблемно- 
ориентированного язы ка системы. Функции компилятора заклю 
чаются в проведении полного синтаксического и семантического 
анализа входных предложений язы ка, выдаче исчерпывающей 
диагностической информации в виде ее внутреннего представления 
в системе. В функции упомянутых подпрограмм такж е входит 
редактирование выходной информации и расчет ряда параметров 
на основании поступающей информации.

Б л о к  « И т е р а ц и я »  предназначен для проведения 
итеративных расчетов к ак  внутри отдельных модулей, так  и при 
моделировании ХТС в целом. Данный блок является особенно 
важным, поскольку расчет подавляющего большинства ХТС 
связан  с проведением итеративных расчетов и от успешной рабо
ты его во многом зависит эффективность функционирования всей 
системы.

Б и б л и о т е к а  м о д е л и р у ю щ и х  б л о к о в  раз
работана на основе предложенной концепции мультивариантных 
моделирующих блоков, которые синтезируются декомпозицией 
всех переменных символической математической модели на внутрен
ние, строго входные и выходные с последующим анализом возмож
ных вариантов расчета и разработки алгоритмов каждого из 
вариантов. Опыт разработки и использования мультивариантных 
блоков в рамках системы показал, что усилия, затрачиваемые 
на их разработку, полностью компенсируются за счет объедине
ния на этой основе достоинств композиционного и декомпозицион
ного подходов к моделированию ХТС.

Н аряду с мультивариантнымп моделирующими блоками 
в библиотеке предусмотрены МБ (аппроксимационные модули), 
в функции которых входят пересылка части информации, не 
требующей расчета; осуществление простейших балансовых 
расчетов; проверка принципиальной осуществимости процесса 
при заданных параметрах и топологии ХТС. Использование 
МБ позволяет существенно автоматизировать процесс подго
товки исходной информации, а такж е позволяет возложить 
на ЭВМ функции проверки (до и по ходу расчета) принципиальной 
осуществимости процесса при том и л и  и н о м  варианте оформления 
ХТС, что становится особенно актуальным при решении задачи 
синтеза. Ниже в качестве иллюстрации приведена процедура 
разработки моделирующих блоков на примере блока «Тепло
обменник».

При разработке данного блока была поставлена задача созда- 
пия моделирующего блока, который позволял бы проводить 
расчет процесса теплопередачи как  без изменения а г р е г а т н о г о  
■состояния, так и сопровождающегося изменением а г р е г а т н о г о
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Рис. 11.2. Схема потоков в теплообменнике

состояния (принято, что поток, в котором 
происходит изменение агрегатного состоя
н ия, является однокомпонентным). Осо
бую сложность представляют те случаи , 
когда в рам ках одного теплообменника 
для одного и того ж е теплоносителя проис
ходят к ак  те, так  и другие процессы. Ана
лиз возможных случаев теплопередачи 
показывает, что построение такого универ
сального МБ возможно на базе разработ
ки трех модулей: когда оба теплоноси
теля не изменяют агрегатного состояния, 
т. е. температуры меняются у  обоих 
теплоносителей; когда один из теплоно
сителей изменяет агрегатное состояние, т . е. у  него температура 
постоянна, а у  другого меняется; когда изменение агрегатного со
стояния происходит у  обоих теплоносителей, т . е. температуры 
постоянны у  обоих теплоносителей.

Кроме того, первый модуль подразделяется на два подмодуля: 
противоток и прямоток. Нетрудно видеть, что соответствующая 
стыковка этих модулей позволяет рассчитывать практически 
любой случай теплопередачи.

Остановимся более подробно на первом модуле,отметив, что 
два остальных модуля отличаются только результирующими 
формулами, в то время, к ак  сама структура разработки алгорит
мов является аналогичной.

Модуль 1 (противоток). Символическая математическая 
модель противоточного теплообменника, в котором не происходят 
изменения агрегатного состояния, может быть представлена 
совокупностью следующих уравнений (рис. 11.2).

А . Условия осуществимости:

(Т3 — Г ,)  * -  Тг) <  0;

(7*1 -  Tt) * (Т3 -  Тг) >  0;

(Tjpt -  Tj) * (7V -  7V«) > 0 ,  кф), j  + 2.

(П .1 )

Б . Пересылка:

jrx4r*x3-, х 2<=>JC4; 

Gj фф G3; Gt C4.
(11.2)

2Э В. U. Кафаров, В . II. Впохин
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(11.3)

(11.4)

(11.5)

(11.6)

Cl,* —  /j ( Т j, Г з, a?j); C i , i  —  / 2 ( Т T v  jc2);

Здесь G — расходы теплоносителей; Т — температуры тепло
носителей; х  — вектор концентраций; Ср — удельная теплоем
кость; к — модуль, равный произведению коэффициента тепло
передачи на площадь теплопередачи; а ,  р — коэффициенты.

Основой модели являю тся уравнения (11 .3) и (11.4), причем 
уравнение (11.3) можно рассматривать к ак  балансовую часть 
модели, а (11.4) к ак  кинетическую. На основании рассмотрения 
балансовой части модели и структуры  потоков в теплообменнике 
можно получить ряд  важны х соотношений, которые и войдут 
в состав МБ теплообменника. К ним относятся неравенства (11.1), 
которые представляют собой условия, при невыполнении которых 
процесс теплопередачи принципиально не может быть осуществим, 
а такж е модель пересылки — соотношения (11.2). Неравенства 
(11.1) являю тся весьма полезными с точки зрения проверки ин
формации на противоречивость, а такж е являю тся к ак  бы конт
рольно-пропускным пунктом на входе в моделирующий блок. 
Соотношения (11.2) позволяют широко распространять получа
емые данные по информационной модели ХТС.

После того к ак  записана символическая математическая мо
дель, для построения мультивариаитного МБ необходимо выделить 
внутренние переменные (которые будут использоваться только 
внутри данного блока) и строго входные переменные (которые 
не будут рассчитываться внутри этого блока). Все остальные 
переменные могут быть к ак  входными, так  и выходными, т. е. 
либо должны быть заданы, либо будут рассчитываться. Анализ 
модели показывает, что здесь к  внутренним переменным следует 
отнести только удельные теплоемкости теплоносителей, а строго 
входными будут концентрации компонентов в потоках. Следо
вательно, все остальные переменные являю тся входными и могут 
быть рассчитаны в тех или иных алгоритмах.

В каждом отдельном случае по этой модели могут быть рас
считаны две переменные при условии, что остальные заданы . По
ско л ьку  таких переменных семь, то общее количество возможных 
вариантов в данном случае равно С? =  21. Все эти варианты пред
ставлены в табл. 11.2, где указаны  переменные, рассчитываемые 
по каж дом у из вариантов.
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Таблица 11.2

Номер алгоритма 1 2 3 4 s 6 7 8 9 10 11

Первая переменная с, С, Ci Cl Ci Cl c t Ct Ct Ct Ct
Вторая переменная c t Тх Tt Гг Tt к Ti Tt Tt Ti к

Номер алгоритма 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21

Первая переменная Ti 74 Ti Ti Tt Tt Tt Tt Tt T t
Вторая переменная тг т3 Ti к Tt Ti к Ti к к

С помощью несложных преобразований и обобщения ряда соот
ношений были получены формулы, которые позволяют построить 
достаточно эффективные алгоритмы решения рассмотренных ва
риантов:

( ТЯ-к — ТЬ-к) ./1 ^3-А ' * , 5—Vик = ----- -я-------------*
''к, т+к

М kF
Р к ъ -Т *)

С* * С*,4
’  N ~  G ‘ * C 1,3 ’

тк =  Г*+1 + JV(-»(--u * (Г4_* -  г_ ,) , к =  1, 2;
Тк =  Гк-1 +  * (Г 5. к -  Г 7_,), Л =  3 ,4 ;
Г* =  7V * +  ( — 1)* * .4 * (Г , — Г ,) , k =  TZ, A = e W ~ » i

(11.7)

(11.8)

(11.9)

1—a-(i

Тк =  Tb-t  ■+ ( -  1)* * Л -‘ * (Г , -  Ту), к  =  2 ,3 ; 
С1 .С 1Д* (Г 1 - 7 ’,)  / Г | - Г , \ .

i\) -  ( г ,  -  г ,)  * ' 'Ч  у . -  г 7 Г
1

„  / * Г . ( Г « + Г , - 7 - , - 7 1) \  ̂ / 1 \

0 ( с1Л (т* ~ т1) \ .
*1 с ; . с 44. ( г , - л ) )

Т4 *( 1 -  N)  +  Та * ( А -  I) +  T t * ( N -  А) =  0;
Г , * (1 -  N * А) +  Т. * А * (Лг -  1) +  Тх * (А -  1) =  0;

ТА * (1 -  А) * N +  Т3 * А * (N -  1) +  Ту * (А -  N) =  0; 
T3*(N* А — 1) +  7 > J V * ( 1  — А) + Г ж * (1 -ЛГ) =  0.

(11. 10)

(11. 11)

(11. 12)

(11.13)

23*
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Таблица 11.3

Номер алгоритма Алгоритм

1

2 _ 5 , 7- 10 

6,11

12-14, 16, 17, 19 

15, 18, 20, 21

€

€

с ,
1Z — in 7  *

А 1- •

7  Л .

0 1  я

к яг Hi.

11 kF\

=[b---П
J т

1 П

Алгоритмы приведены в табл. 11.3, где круж кам и  обведены но
мера формул, используемых для задания начальных приближений 
при проведении итеративных расчетов. Д л я  ускорения 
сходимости итеративных расчетов используется блок «Итерация». 
Вектор оборудования данного моделирующего блока содержит 
следующие параметры: перепады давлений в трубном и межтруб- 
ном пространстве; модуль kF; базовые расходы для расчета коэф
фициента теплоотдачи по трубному и межтрубному пространст
вам ; коэффициенты а  и Р; признак агрегатного состояния тепло
носителей; коэффициент теплопередачи; площадь теплообмена.

И так, методология разработки таких моделей заклю чается 
в формировании символической математической модели; выделе
нии балансовой части и оформлении ее в виде мини-математичес- 
кой модели; разделении всех переменных на внутренние, строго 
входные и входные-выходные; выявлении возможных вариантов 
расчета сформулированной математической модели; разработке 
алгоритмов расчета для каждого из вариантов.

Ускорение сходимости итерационных процессов. Основные 
идеи метода ускорения сходимости базируются на том, что при 
генерации нового приближения максимально используется ин
формация, полученная на предыдущих итерациях, и, кроме того, 
все более точно описывается некоторое отображение исходной 
системы нелинейных уравнений. Пусть исходная система нели
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нейных уравнений имеет вид [3]

■ / * (* ? ..........=  0  (11.14)
или

_*+1 / к  » i f  _К+1
Х ,  —  ф» 0^1 * • • • .  X n ) ,  A i  —  X i  X { ,

где к — номер итерации; i =  1, п-
В достаточной близости от корня система (11.14) может быть 

аппроксимирована линейными зависимостями
П

Д. — a » o + S « i ^ ’ » =  ТГп- (11.15)
i=i

П оскольку решением (11.14) являю тся значения компонентов 
вектора х, при котором все At =  0, то в качестве следующего 
приближения при итерационном решении можно принять решение 
линейной системы уравнений вида

П
Y  =  — flto- i =  ТГй-

j=i
Однако такой подход будет эффективным в том случае, если 

система (11.14) близка к линейной при удачном начальном прибли
жении. Одним из возможных путей улучшения сходимости этого 
метода является использование аппроксимирующего выражения 
Xj =  например, в виде

П
*i — Ъ{А), i — 1, п.

i=i
Тогда, положив в зависимости (11.14) Aj =  0 , легко получить 
новые значения итерируемых переменных, которые будут равны 
просто bi0.

При таком подходе на втором этапе нет необходимости в ре
шении системы линейных уравнений и, кроме того, из всех коэф
фициентов зависимости (11.17) необходимы только коэффициен
ты Ь10.

Таким образом, по мере проведения шагов итерации появля
ется возможность все более повышать степень зависимости =  
= /(Aj), т. е. все более точно описывать некоторое отображение 
системы (11.14) и, следовательно, все более точно получать прибли
жение к решению. Например, после проведения 2п +  1 итераций 
в качестве х, = /(Aj) можно использовать выражение

•*4 =  ^ io+  bijAj +  2  bijjA], i =  i,n .  (11.18)
j=i j=i

При этом необходимо получать не все коэффициенты зависимости 
(11 .17), а только bt„, что существенно упрощает алгоритм.

(11.17)

(11. 10)
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Д ля получения исходных зависимостей (11.17) необходимо 
иметь п +  1 значение для Д при различных значениях перемен
ных ж (исходный базис). Д ля этого делается первый шаг (к =  1) 
по методу простой итерации

=  +  Д*, (11.19)

а следующие п — 1 шагов осуществляются на основе расчета 
коэффициентов интерполирующих зависимостей из соотношении

В =  Ш П '1 X, (11.20)

где D [&*(0: к — 1)1 — матрица, элементы которой Дц равны 
невязке по /-му уравнению на i-м шаге итерации, за исключе
нием первого столбца Д0, элементы которого равны единице; 
X [к*(к — 1)1 — матрица, элементы которой хц равны /-й итери
руемой переменной на i-м шаге итерации; В [(0: к — 1) * (к — 1)1 — 
матрица, элементы которой Ьц равны i-м у коэффициенту (11.17) 
для /-й итерируемой переменной. При этом из всех коэффициентов 
необходимы только коэффициенты первой строки матрицы В, 
которые и являю тся новым приближением соответствующих 
итерируемых переменных. Отсюда следует, что из матрицы \DT\~l 
нужна только одна первая строка, что позволяет экономизиро
вать процедуру обращения.

П оскольку при генерации исходного базиса количество шагов 
итерации к не превышает п, то на каждом шаге из соотношения
(11.20) могут быть определены новые приближения только для 
к — 1 итерируемых переменных, а для остальных делается шаг 
по простой итерации. Причем для каких  конкретно итерируемых 
переменных будут вычислены новые приближения по формуле
(11.20), а следовательно и будет использована полученная на 
предыдущих ш агах итерации информация о Д[' и х\ в виде матриц 
D и X, должно определяться на каждом шаге итерации в соот
ветствии с выбранным критерием точности поиска, например:

Лн (11.21)шах
1—1. П

т. е. на (к — 5)-й итерации будут скорректированы по соотноше
нию (11.20) значения тех {к — 1)-х итерируемых переменных, 
для которых значения относительных невязок уравнений макси
мальны.

Если в процессе генерации МБ какая-либо переменная выхо
дит за границы, то осущ ествляется ее коррекция с вводом пере
менной в заданные границы по алгоритму:

«Если х?+1 >  х“ кс, то z j +1 =  0,5 (m ax (х>) +  х ?31 с)»;

J_l,lr (11.22)
«Если хГ+1< х Г "\  то x?+I =  0 ,5 (m in_(x i) +  х Г "> .

1. к
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Д ля систем нелинейных уравнений (11.17), начиная с (п +  1)-й 
итерации, расчет очередного приближения может осущ ествляться 
либо с помощью (11.20), либо с помощью соотношения

В — \DTD]~l DTX, (11.23)

где [Z?TZ>) — матрица ковариаций.
В первом случае, начиная уж е с ( п -+-2)-го шага в (11.17), 

могут быть введены квадратичные члены Д Д  соответствующие 
на данном шаге итерации максимальным соотношениям | Д|/х( |, 
затем с 2(п +  1)-го ш ага — билинейные эффекты Ду, после 
|п(га — 1)/2|-х шагов — кубические члены Д Д  затем эффекты 
тройного взаимодействия и так  далее, т. е. постепенно будет 
осущ ествляться все более точное описание некоторого отображе
ния (11.14). Соотношением для получения новых значений итери
руемых переменных все время остается формула (11.20), в которой 
происходят соответствующие модификации матриц D и X. Причем 
при введении в них информации о новой точке у  матрицы D 
появляется новая строка, соответствующая вектору невязок 
уравнений (11.14) на данном шаге итерации, и новый столбец, 
соответствующий введению нового члена в (11.17), а у  матрицы X 
заполняется только новая строка, в которой будут храниться 
координаты новой точки. Если в процессе итерации значения 
итерируемых переменных выходят за указанные границы, то их 
коррекция осуществляется по алгоритму (11.22). Если в процессе 
такой коррекции та или иная переменная «прижимается» к своей 
границе, то это, к ак  правило, свидетельствует о некорректном 
задании этой границы.

В соответствии с другой стратегией расширение (11.17) нас
тупает только по достижении необходимого количества шагов: 
для введения Д42 с помощью (11.23) осущ ествляется п шагов, 
для введения билинейных эффектов — п(п — 1)/2 шага и т. д . 
В этом случае использовать для расчета коэффициентов (11.17) 
формулу (11.20) можно только в момент расширения (11.17), 
что представляет собой алгоритмическое добавление в матрицу D 
соответственно квадратичных членов, эффектов парного взаимо
действия и т. д. (новые столбцы), в то время к ак  введение инфор
мации о новой точке в матрицы D и X (новые строки) происходит 
на каждом шаге.

Практические исследования показали, что качественное 
улучшение описания отображения (11.14) достигается преиму
щественно при введении в (11.17) новых членов на каждом шаге 
итерации, что свидетельствует о предпочтительности использо
вания для расширения базиса первой стратегии. Предлагаемый 
алгоритм выбора вводимых в (11.17) новых членов позволяет 
минимизировать максимальные относительные невязки уравнений 
на каждом шаге итерации, что непосредственно влияет на ско
рость сходимости метода.
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Определение оптимально» последовательности расчета ХТС.
13 основу выбора положен принцип динамического программиро
вания, и задача расчета представляется к ак  задача заполнения 
матрицы потоков SN и матрицы оборудования EN, т. е. считается, 
что ХТС рассчитана, если определены все элементы этих матриц. 
При этом полагается, что в начальном состоянии матрицы SN  
и EN либо ие заполнены, либо частично заполнены исходной 
информацией, а в конечном состоянии они полностью заполнены. 
По сущ еству, матрицы построены по аналогии с базами данных 
(см. гл . 5). Т ак , матрица потоков SN  содержит всю информацию
о потоках ХТС. К аж дая строка этой матрицы соответствует одному 
потоку и содержит информацию о расходе, температуре, давлении 
и концентрациях компонентов в этом потоке. Матрица оборудо
вания EN содержит всю информацию об аппаратах ХТС. К аж дая 
строка этой матрицы соответствует одному аппарату и содержит 
информацию о параметрах этого аппарата. Матрица процесса 
MD полностью характеризует топологию ХТС. К аж дая строка 
этой матрицы соответствует одному аппарату и содержит его 
порядковый номер, условное название и номера потоков, с ним 
связанных. Таким образом, матрицы полностью характеризую т 
химико-технологическую схем у.

Алгоритм заклю чается в том, что ХТС, состоящая из А  ап
паратов, представляется в виде последовательности А  этапов, 
причем каж дом у из них ставится в соответствие А  вершин (по 
числу аппаратов). Д обавляя фиктивные вершины начального 
и конечного состояний и соединив их через промежуточные вер
шины (аппараты), можно получить сеть, содержащую все возмож
ные варианты расчета ХТС. Переход из начального состояния 
в конечное по какому-либо марш руту будет соответствовать оп
ределенной последовательности расчета ХТС.

Анализ схемы начинается с последнего А-го этапа. При 
последовательном анализе каждой из вершин этого этапа дугам , 
выходящим из этих вершин, присваивается некоторая величина, 
эквивалентная времени расчета этой вершины, а такж е освобожда
ются в матрицах SN и EN те элементы, которые рассчитываются 
в этих вершинах, после чего осущ ествляется переход к вершинам 
(А  — 1)-го этапа. В дальнейшем параметры, которые рассчиты
ваются в данной вершине, относятся к выходным, а те, что должны 
быть известны для расчета этой вершины,— к входным.

При анализе любой вершины (А  — 1)-го этапа рассматриваю т
ся  все возможные переходы из этой вершины на вершины после* 
дующего этапа. Запрещенным в данном случае будет переход на 
вершину того же самого горизонтального слоя вершины. Прн рас
смотрении пары вершин—(А — 1) и А-го этапов возможны следую
щие ситуации.

А. У вершин перекрываются множества выходных параметров. 
С точки зрения расчета ХТС это означает, что в той и другой
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вершине рассчитываются одни и те ж е параметры. Поскольку 
дважды рассчитывать одни и те же параметры бессмысленно, то 
этот переход должен быть исключен из дальнейшего рассмотрения.

Б. .Множество входных параметров предыдущей вершины пе
рекрывается со множеством выходных параметров последующей 
вершины. С точки зрения расчета ХТС это означает, что для рас
чета предыдущей вершины необходимы параметры, которые ста
новятся известными лишь на последующей стадии, что приводит 
к необходимости организации итеративного расчета меж ду этими 
вершинами по переменным, по которым наблюдается перекрытие.

В. Перекрываются множества входных параметров вершин. 
Это означает, что для расчета этих вершин должны быть известны 
одни и те ж е параметры.

Г. Множество выходных параметров предыдущей вершины пе
рекрывает множество входных параметров последующей. Это оз
начает, что расчет предыдущей стадии делает возможным безыте- 
ративный расчет последующей.

Эти случаи отличаются различными способами формирования 
суммарной величины критерия оптимизации. В двух  последних 
случаях  суммарная величина критерия будет равна сумме времен 
расчета двух  рассмотренных вершин. Во втором случае суммарная 
величина критерия будет равна сумме времен расчета двух  рас
смотренных вершин, умноженной на некоторый множитель Км, 
где .к — число итерируемых переменных, К — параметр, отра
жающий скорость сходимости итеративного расчета.

Если иользователь располагает какими-либо сведениями от
носительно сходимости итерации но тому или иному параметру, 
то он может задать для каж дого цикла свой параметр К. В про
тивном случае, при использовании блока «Итерация», автомати
чески задается К =  5.

После того к ак  подобным образом проанализированы все воз
можные переходы из рассматриваемой вершины, в соответствии 
с принципом динамического программирования из этих перехо
дов выбирается переход с минимальной суммарной величиной 
критерия оптимизации, а в матрицах SN  и EN освобождаются 
дополнительно элементы, соответствующие расчету этой вершины. 
В тех сл уч аях , когда оптимальный переход будет итеративным, 
переменные, по которым будут проводиться итерации, заносятся 
в список итерируемых переменных. Аналогичный анализ про
водится для всех вершин этого этапа, после чего имеется для 
каждой вершины однозначный переход, па вершину последую
щего этапа. Затем аналогично анализирую тся вершины (N — 2)-го 
этапа и т. д. до первого этапа включительно.

После анализа вершин первого этапа уж е имеется несколько 
возможных вариантов расчета ХТС, причем для каждого вариан
та будет определена оценка времени расчета и, что немаловажно, 
неосвобожденные элементы матриц SN и EN будут указы вать
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на те переменные, которые должны быть заданы для проведения 
расчета по данному марш руту, чтобы сделать задачу расчета 
ХТС определенной. Кроме того, для каж дого варианта марш рута 
будет готов и список итерируемых переменных. Оптимальный 
марш рут может автоматически выбираться из соображений мини
мальной оценки времени расчета или может выбираться пользо
вателем исходя из каких-либо других соображений, после чего 
номера вершин этого марш рута последовательно заносятся в век 
тор, определяющий порядок расчета ХТС.

Если вершине соответствует несколько алгоритмов расчета, 
то она представляется в виде совокупности вершин, отражающих 
эти алгоритмы. В этом случае анализ схемы ведется уж е  не на 
уровне аппаратов, а на уровне алгоритмов их расчета, т .е . опре
деляется не только оптимальная последовательность расчета объек
тов ХТС, но и указы вается , по каким алгоритмам их лучше всего 
рассчитывать.

П .2 . Разработка уровня синтеза ХТС

На данном уровне ставилась задача определения технологической 
топологии ХТС, параметров аппаратов и параметров технологи
ческих потоков, соответствующих оптимальному значению крите
рия эффективности функционирования ХТС. Методологической 
основой является интегрально-гипотетический принцип синтеза, 
заключающийся в последовательной разработке, анализе и опти
мизации некоторого множества альтернативных вариантов тех
нологической топологии и аппаратурного оформления синтезиру
емой схемы.

Общую задачу синтеза можно разделить на шесть подзадач: 
алгоритм интегрально-гипотетического синтеза ХТС, поиск ло
кального экстремума, поиск глобального экстремума мультимо
дальных функций, поиск экстремума «овражных» функций, опти
мизация ирн неопределенности информации, расчет экономиче
ских показателей функционирования ХТС.

Интегрально-гипотетический принцип синтеза ХТС. М атема
тическая формулировка алгоритма основана на понятии коэффи
циентов разделения, которые используются при расчете процессов 
разделения. У каждого объекта химической технологии, модели
рующий блок которого входит в библиотеку, выделяю тся входные 
и выходные потоки, которые соответствуют входным и выходным 
материальным потокам (рис. 11.3). К аж дому входному потоку 
ставится в соответствие смеситель, а каж дом у выходному — раз
делитель. Имеются такж е подсистемы входа в ХТС, которые имеют 
только выходные потоки, а такж е подсистемы выхода, которые 
обладают только входными потоками.

Все входные и выходные потоки нумерую тся, после чего 
формируется матрица, строки которой соответствуют выходным
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Вход

Вход - i q ВыхоЗ
Рис. 11.3. Интегрально- 
гипотетнческнй метод

потокам, а столбцы — входным. Элементы этой матрицы а 1} по
казываю т долю любого i-го выходного потока в /-м входном, т .е . 
являю тся коэффициентами разделения i-ro разделителя. На a i} 
накладываю тся ограничения:

0 < а о < 1 .  i — 1 , 2 ........М. (11.24)

1 , а „ = 1 ,  / = 1 .2 , , ..N. ( 1 1 . 2 5 )

Прн таком подходе задача синтеза оптимальной ХТС сводится 
к задаче нелинейного программирования, т.е . к отысканию такого 
набора ац  (отражающих топологию системы), а такж е параметров 
аппаратов (матрицы EN) и технологических потоков (матрицы SN), 
которые соответствовали бы оптимальному значению критерия 
эффективности. Задавая предварительно параметры оптимизации 
а и, EN и SN, можно учесть опыт и интуицию пользователя. 
Более того, пользователь может это сделать зад авая , например, 
начальную конфигурацию ХТС с помощью матрицы a tJ, а такж е 
может корректировать процесс синтеза на любом нз его этапов. 
Важно отметить, что использование мини-моделей при синтезе 
и оптимизации ХТС позволяет рассматривать нх к ак  постоянно 
действующие ограничения, поскольку одной нз составляющих 
частей мини-моделей является  условие осуществимости, при на
рушении которого процесс является  нереаливуемым. Таким об
разом, наличие .мини-моделей позволяет еще до полного расчета хи
мико-технологической системы оценшь принципиальную возмож
ность реализации процесса при заданной топологии и параметрах 
ХТС, что существенно упрощает решение задачи синтеза.

Важным вопросом является  выбор соответствующего алгорит
ма оптимизации, поскольку обычно задача синтеза характери зу
ется многомерностью, мультимодальностью (многоэкстремально-
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стью) и наличием «оврагов». Многомерность безусловно является  
недостатком описанного подхода к решению задачи синтеза. Од
нако, при необходимости, она может быть снижена за счет исполь
зования различных эвристических правил, которые позволяют, 
например, зафиксировать ряд на определенных значениях, 
причем если какое-либо a tJ заведомо должно равняться единице, 
то можно исключить из рассмотрения всю строку, в которой 
находится это значение а  1}. Размерность задачи такж е сущ ест
венно снижается за счет того, что далеко не все значения а ц  в 
каждом конкретном случае являю тся оптимизирующими пере
менными.

Поиск локального экстремума. Опыт решения высокоразмер
ных задач синтеза ХТС (N >  20) прн наличии существенного 
количества ограничений (М > 3 0 )  показал, что наиболее эффек
тивным алгоритмом является одна из модификаций алгоритма 
случайного поиска с обратным шагом. В качестве метода одно
мерного поиска используется метод Д эви са—Свенна—Кемпп.

Модификация метода состоит в том, что введено понятие «зона 
перекрытия». Если «прямой» шаг оказы вается неудачным, то де
лается «обратный» ш аг. Если и он неудачный, то на «зону броса
ний» накладываю тся ограничения в виде двух  секторов, для 
которых направление неудачных бросков является  осью симмет
рии, а точка, из которой производятся бросания, служ и т их 
центром. Серия бросков из данной точки считается законченной, 
если вся зона окаж ется перекрытой. Опытным путем получено, что 
лучшие результаты  получаются для у гл а  закры тия сектора, ко
синус котрого лежит в интервале от 0 ,5  до 0 ,7 . Случайные направ
ления генерируются с учетом зоны перекрытия.

Поиск глобального экстремума. Наличие данного алгоритма 
объясняется тем, что целевая функция прн решении задач син
теза имеет, к ак  правило, мультимодальный характер , обуслов
ленный возможностью сущ ествования нескольких конфигураций 
ХТС. Идея построения алгоритма основана на разработке спе
циальной стратегии выбора исходных точек для поиска локальных 
экстремумов и введения понятия запретных областей. Основные 
отличия метода от известного (4) заключаются в следующем.

Ортогональная система векторов строится не только на базе 
точки экстремума, но н на базе исходной точкн.

Если из какой-либо исходной точкн в результате локального 
сп уска получен уж е известный экстремум , то для получения но
вой точки делается ш аг, в два раза больший, чем предыдущий.

После каж дого локального спуска в пространство поиска выде
ляю тся две запретные зоны, которые строятся на основе исходной 
точки и точки экстремума. Данные области представляю т собой 
гиперсферы с центрами в исходной точке и в точке экстремума 
н с радиусами, равными соответственно =  0,05Л  и г2 =  0 ,95Я , 
где R — расстояние от исходной точки до точкн экстремума.



Глава II. Автоматизированная система анализа и синтеза ХТС (К)5

К аж дая новая исходная точка, попадающая внутрь какой-либо 
из таких гиперсфер, рассматривается к ак  точка, априорно веду
щ ая к уж е известному экстремуму, и локальный спуск из нее не 
осущ ествляется.

Поиск в любом из ортогональных направлений считается за
конченным, если исходная точка приводит к уж е  известному 
экстремуму (или попадает в запретную область), а затем выходит 
за  рамки заданных ограничений. Поиск такж е заканчивается, 
если эти события происходят в обратной последовательности.

Поиск экстремума «овраж ны х» функций. Алгоритм поиска гло
бального экстремума эффективен для многоэкстремальных функ
ций, одпако в тех сл уч аях , когда целевая функция имеет «овраж 
ный» характер , он может привести к бесконечному удлинению 
поиска, поскольку каждый спуск на дно «оврага» будет восприни
маться как  появление нового экстремума. В связи  с этим для ал
горитма поиска глобального экстремума разработан блок, позво
ляющий интерполировать дно «оврага» криволипейной зависи
мостью с одновременной интерполяцией параболической зависи
мостью поведения целевой функции вдоль дна «оврага». Этот 
блок вклю чается в работу в том случае, если при исследовании 
одной совокупности отрогональных векторов обнаружено не ме
нее трех новых экстремумов, что является  косвенным признаком 
наличия «оврага». Проверка данного алгоритма на различных 
«овражных» функциях показала, что он позволяет в среднем 
в 10 раз ускорить поиск экстремума. Например, экстремум функ
ции Розенброка идентифицируется за два-три ш ага вдоль дна 
«оврага».

Экономическая оценка функционирования ХТС. В качестве 
критерия эффективности пользователь может по выбору исполь
зовать приведенные затраты , любую из их составляющих или 
любое другое сформированное им выражение. Капитальные затра
ты рассчитываются либо ио методу функциональых единиц, либо 
на основании метода прейскурантных цен. Стоимость продукции 
и ее составляющие оцепиваются на основании результатов моде
лирования ХТС и ряда вспомогательных коэффициентов. 
Результатом работы данного подуровня является  расчет статей при
веденных затрат, вклю чая прейскурантную  стоимость оборудо
вания, капитальные вложения в объекты основного производ
ственного назначения и общую сум м у капитальных вложений, 
а такж е затраты по отдельным статьям  себестоимости продук
ции и полную себестоимость 15).

Оптимизация при неопределенности информации. Традицион
ные методы оптимизации часто дают неудовлетворительные с прак
тической точки зрения результаты , обусловленные тем, что не 
учитывается ряд объективно существущ нх факторов неопределен
ности. В качестве основных из них следует выделить неопределен
ность параметров оптимизации, связанную  с невозможностью н.х
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точного задания; неопределенность параметров критерия опти
мальности, вызванную тем, что ряд величин, необходимых для 
его вычисления (например, параметры математических моделей), 
можно задать лишь с некоторой точностью; неопределенность 
параметров ограничений. Неучет указанны х факторов может при
вести к практически не реализуемому варианту (режиму) функ
ционирования ХТС вследствие выхода зпачений параметров ва 
допустимую область.

Математически задача оптимизации с учетом неопределенности 
параметров заклю чается в определении некоторой усредненности 
по объему области неопределенности величины критерия опти
мальности, т. е. оценки среднепптегрального критерия. С этой 
целью был использован аппарат множественной регрессии и в ка
честве критерия принято уравнение регрессии второго порядка. 
В этом случае расчет среднепптегрального критерия включает 
в себя следующие этапы: расчет параметров допустимой области; 
проведение активного эксперимента на модели с целью получения 
коэффициентов регрессивного уравнения, описывающего зависи
мость критерия оптимальности от оптимизирующих переменпых 
(неопределенных н точечных) и неопределенных регрессионных 
параметров; определение величины среднеинтегральпого крите
рия оптимизации.

Согласно алгоритму изменение положения области неопреде
ленности в пространстве оптимизирующих переменных соответ
ствует изменению координат центра композиционного плана вто
рого порядка, минимальные размеры которого определяются ве
личинами интервалов неопределенности параметров оптимизации, а 
максимальные — величинами интервалов изменения оптимизиру
ющих переменных.

Определение координат точки экстремума регрессионного опи
сания среднеинтегральпого критерия проводится следующим обра
зом. Вначале определяются координаты безусловного экстремума 
по классической схеме. Затем, если найденный экстремум леж ит 
в границах плана, проводится определение характера регрессион
ной поверхности на основе анализа матрицы Гессе. В качестве 
нового центра плана выбирается точка экстремума этой поверх
ности. если таковая имеется. В остальных случаях  поиск экстре
мума в пределах плана осущ ествляется с помощью оптимизации 
алгоритмом поиска глобального экстремума и центр нового плана 
переносится в найденную с его помощью точку.

11.3. Уровень анализа ХТС

На этом уровне имеется возможность проведения активного экс
перимента на математических моделях с целью получения упро
щенных аппроксимационных моделей или исследования режимов
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эксплуатации ХТС при изменении различных параметров. Этот 
уровень содержит шесть отдельных комплексов программ (см. 
рис. 11.1) для выполнения следующих функции: генерации плана 
эксперимента, реализации эксперимента на математических мо
делях ХТС, анализа чувствительности ХТС, обработки резуль
татов эксперимента, эксергетического анализа ХТС, вывода ре
зультатов расчета.

Генерации плана эксперимента. По желанию пользователя ге
нерируются ортогональные планы первого и л и  ортогональные ком
позиционные планы второго порядка заданной степени дробности 
с учетом требований но несмещенности оценок коэффициентов рег
рессионных уравнений.

Реализация эксперимента на математических моделях. С ис
пользованием уровня автоматнзнрованого моделирования, а прн 
необходимости и уровня синтеза ХТС, осущ ествляется экспери
мент на математических моделях ХТС в соответствии с генериро
ванным планом.

Анализ чувствительности. Проводится на основании расчета 
якобиана для интересующих пользователя параметров. Каждый 
элемент якобиана может быть представлен константой или ур ав 
нением первого (второго) порядка, что позволяет проводить ана
лиз чувствительности ХТС в широком диапазоне изменения пара
метров. Следует отметить, что в качестве параметров могут быть 
использованы и структурные параметры а.ц, характеризую щ ие 
топологию ХТС, т .е . имеется возможность проведения анализа 
структурной чувствительности ХТС.

Обработка результатов эксперимента. Результаты  обрабатывают
ся  с целью получения регрессионных уравнений, описывающих 
зависимости интересующими пользователя параметрами, а такж е 
расчета количественных оценок качества аппроксимаций.

Вывод результатов расчета. Имеется возможность вывода ин
формации о проведении и обработке результатов активного экс
перимента в табличном и графическом виде.

Экюргетическип анализ. В системе предусмотрено определе
ние эксергии и энтальпии технологических потоков, а такж е 
эксергетических КПД аппаратов н всей схемы ХТС.

Программное обеспечение АСАС ХТС представляет собой со
вокупность более 400 взаимоувязанных подпрограмм, располо
женных на одном дисковом пакете. Информационное обеспечение 
представляет собой совокупность семи дисковых файлов, распо
ложенных на том ж е дисковом пакете и содержащих информацию 
об имеющихся в системе моделирующих блоках, базу данных для 
расчета физико-химических свойств компонентов и смесей, а т ак 
ж е рабочие файлы уровней синтеза ХТС. В процессе функциони
рования АСАС ХТС подпрограммы объединяются в многофазо
вую оверлейную программу, которая работает под управлением 
ОС ЕС. С труктура системы является открытой, т. е . позволяет
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подсоединять к  ней практически неограниченное количество мо
делирующих блоков и предусматривает возможность дальнейше
го развития функций.

11.4. Разработка технологической схемы производства 
серной кислоты

Разработанные .методы в рам ках АСАС ХТС позволяют решать 
широкий к р у г  задач по модернизации действующих произ
водств и проектированию вновь создаваемых. В качестве примера 
ниже рассмотрены основные этапы синтеза ХТС производства 
серной кислоты из серы под давлением (6].

На первом этапе с целью коррекции моделирующих блоков, 
список которых приведен в табл. 11.4, было проведено моделиро
вание производства серной кислоты из серы под давлением, пред
ложенного фирмой UG1NE-KIJLMAN. Мощность производства 
составляет 1800 т/сут (рис. 11.4), рабочее давление 5 атм . В к а 
честве основного сырья используется сера, которая плавится 
в плавилке с помощью насыщенного пара (давление 6 атм). В си
стеме предусмотрено двойное контактирование по схеме III +  I.

В оздух, пройдя компрессию до 5 атм и охладившись в тепло
обменниках, поступает в сушильную башню, где освобождается 
от влаги . После подогрева он поступает в печь для сж игания се
ры. На выходе из печи объемная доля сернистого ангидрида со
ставляет 12% . Пройдя котел-утилизатор, в котором генериру
ется перегретый пар (Р =  40 атм), газ  охлаж дается и последо
вательно проходит три слоя контактной массы (меж ду слоями 
газ охлаж дается в теплообменниках). После охлаждения до 
200° С газ поступает па промежуточную абсорбцию, где отводит
ся основное количество сернистого ангидрида, что способствует 
смещению равновесия реакции окисления сернистого ангидрида 
в сторону образования серного ангидрида. После подогрева газ 
поступает еще на один слой катализатора, после чего идет па окон
чательную абсорбцию и затем на возвратную турбииу газотурбин
ной установки.

Коррекция моделирующих блоков осущ ествлялась по следую
щим параметрам: теплообменная аппаратура (плавилка серы, 
котел-утилизатор, экономайзеры, теплообменники) — по коэф
фициенту теплопередачи; печь для сж игания серы — по объемному 
коэффициенту тепловой н агрузки ; реактор окисления сернистого 
ангидрида — по параметру, характеризую щ ему активность к а 
тализатора (предэкспонента в выражении для константы ско
рости реакции); абсорбционная аппаратура — по количеству

Рис. 11.4. Результаты моделирования производства cepnoi: кислоты из серы 
под давлением фирмы UGINE-KULMAN



Таблица 11.4

Условное
обозначение Назначение математического блока

Объем
ОП,
кбайт

Характеристика математической модели
Количе- 
сгво ал 
горитмов

Среднее iijie- 
мя счета 
(ЕС-1033), с

MIXER Моделпроварне процесса смешения 
физических потоков ХТС

19,5 Автоматически генерируемые систе
мы нелинейных уравнений матери
ального н теплового балансов 
(МТБ)

Не фик
сировано

3,5±  1,5

DIVEH Моделирование процесса разделения 
физических потоков ХТС

4,0 Автоматически генерируемые систе
мы линейных уравнении МТБ

Не фик
сировано

0 ,8 ± 0 ,2

HEATRX Моделирование процесса теплообме
на в кожухотрубных теплооб
менных аппаратах

13,6 Система нелинейных уравнений 
МТБ без учета изменения агр егат
ного состояния теплоносителей

21 2 ,0± 0 ,5

HEATKYP 16,8 То же с учетом изменения агрегат
ного состояния теплоносителей и 
фазового равновесия

21 4,5±  1,5

HEATRC 30,0 То ж е. Конструкционный расчет 21 9 ,0± 3 ,5

ECONOM Моделирование работы экономайзе
ра

11,5 Система дифференциальных уравне
ний МТБ с учетом изменения аг
регатного состояния теплоносите
лей и фазового равновесия

21 60 ±30

UTILISE Моделирование работы котла-ути 4 ,0 Система нелинейных уравнений МТБ 1 4 ,5 ± 1 ,8

UTILC лизатора 9,1 Система дифференциальных урав
нений МТБ с учетом изменения а г 
регатного состояния теплоносите
лей н фазового равновесия. Конст
рукционный расчет

2 360 ±240

Таблица 11.4 (окончание)

Условное
обозначение Назначение математического блока

Объем
Oil,
кбайт

Х арактеристика математической модели
Количе
ство ал 
горитмов

Среднее вре
мя счета 
(ЕС-1033), с

AHSMON Моделирование процесса абсорбции 9,3 Ячеечная модель с учетом кинетики 6 7 ,0± 2 ,5ABSH20 в насадочных колоннах 9,1 абсорбции 6 7 ,0 ± 2 ,0
MIXACID Моделирование работы сборника 

серной кислоты
3 ,7 Система нелинейных уравнений МТБ 

с учетом теплот разбавления и сме
шения

1 1 ,2± 0 ,4

PLAVS Моделирование работы бункера-пла
вилки комовой серы

2 ,0 Система уравнений МТБ 1 0 ,3

GASFIRE Моделирование работы печн для 
сжигания газообразного топлива

7 ,3 Система нелинейных уравнепий 
МТБ, автоматически генерируемая 
в зависимости от алгоритма

2 1,5 ± 0 ,5

FIRE Моделирование работы печи для 
сжигания жидкого топлива

13,8 Автоматически генерируемые систе
мы линейных и нелинейных урав
нений

2 1 ,5± 0 ,5

PIM P Моделирование работы центробеж
ных насосов н газодувок

0 ,9 Система уравнений МТБ и уравне
ний гидравлики

1 0,2

CO.MPR Моделирование работы одноступен
чатого компрессора

3 ,9 Расчет компрессора 1 0 ,7 ± 0 ,3

COMPRN Моделирование работы многосту
пенчатого компрессора

3 ,8 То же 1 0 ,9± 0 ,4

RCTS02P Моделирование работы адиабати
ческого каталитического реактора 
окисления SO* в SOj

27,2 Система уравнений МТБ с учетом 
кинетики каталитического окисле
ния

5 5 ,0± 2 ,2

u;rso2PC 31,1 То же, что и RCTS02n. Система 
уравнений конструкционного рас
чета

5 8 ,0± 3 ,5
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ячеек в модели структуры  потоков; насосы — по общему КП Д; 
сборники кислот — по времени пребывания кислоты в сборниках; 
газотурбинная установка — по КПД компрессора и турбин. Мо
делирующие блоки «Разделитель» и «Смеситель» коррекции не 
требовали.

Результаты  коррекции приведены на рис. 11.4. Все расходы 
указаны  в кмоль/с, температура — в °С, концентрации сернистого 
ангидрида — в молярных долях . Эти результаты  свидетельствую т, 
что максимальный разбаланс по параметрам технологических 
потоков и параметрам оборудования не превышает 10% , а в сред
нем составляет менее 5% .

Задача синтеза формулируется следующим образом. Р азра
ботать оптимальную в смысле минимума приведенных затрат ХТС 
производства серной кислоты из серы под давлением при исход
ных данных; производительность 2000 т/сут, выброс S 0 2 в газе 
не более 0,0002 молярной доли, выброс S 0 3 в газе не более 0,0002 
молярной доли, для компрессии газа  и использования энергии 
возвратных газов используется газотурбинная установка ГТТ-12 
(COMPR), допускается использование до пяти слоев контактной 
массы (RCTS02); до пятнадцати теплообменников (H E A T E R X ) ;  
до трех котлов-утилизаторов (U T ILISE ); одной печи для сж игания 
природного газа  в целях подогрева отходящих газов перед пода
чей их на возвратную турбину (G ASFIRE). Кроме того, в схеме 
должны использоваться плавилка серы (PLA V S); печь для сжи
гания сер ы —(F IR E ); суш ильная башня (A BSH 20); два моногид- 
ратных абсорбера (ABSMON); сборники кислот (M IXACID); на
сосы для перекачки жидкостей (PUM P); разделители и смесители 
потоков (D IVER, M IX ER).

В качестве основных оптимизирующих переменных выбраны 
температура газа  на входе в слои контактной массы, концент
рация S 0 2 на выходе из слоев контактной массы, концентрация 
S 0 4 на выходе из печи для сж игания серы, степень абсорбции S 0 3 
в моногидратных абсорберах, структурные параметры а 1}.

Нетрудно видеть, что при такой постановке задачи синтеза 
принципиально могут быть синтезированы, а следовательно, и 
проанализированы практически все возможные варианты оформ
ления сернокислотного производства. Например, схемы с одинар
ным и двойным контактированием при различном наборе слоев 
катализатора до и после абсорбции, различные варианты тепло
обмена и т. п.

В то ж е время следует отметить, что непосредственное приме
нение интегрально-гипотетического принципа к решению задачи 
синтеза этого производства потребовало бы отыскания значений 
более 1000 оптимизирующих переменных (в том числе и струк
турных), что объясняется достаточно большим количеством аппа
ратов. Однако использование различных эвристических правил, 
разработанных применительно к решению дайной задачи на осно-
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Hue. 11.6. Эвристические правила синтеза ХТС производства серной кислоты

нании опыта и интуиции технологов и проектировщиков, позволяет 
существенно снизить размерность задачи. Символическое изобра
жение основных из этих правил приведено на рис. 11.5. Например, 
правило на рис. 11.5, в следует читать следующим образом: газ, 
в ы х о д я щ и й  из слоя контактной массы (RCTSU2), может поступать 
только на вход другого слоя контактной массы (RCTS02) или на 
вход теплообменника. Понятно, что использование этого и дру
гих правил позволило существенно уменьшить количество воз
можных связей в системе и соответственно количество неизвест
ных структурных параметров a ,j. Кроме того, при синтезе данной 
ХТС оправдаииым является использование правила непересечения 
потоков с различным агрегатным состоянием, т .е . потоки с разлнч-
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Таблица 11.5

Схема

П оказатель T-OINE-
KLLMAN

предлагаемый
вариант

Мощность, т/сут 18(10 2000
Давление, атм 5 ,0 12,0
Молярная доля S 0 2 в выбросе, % о.оз 0,013
Молярная доля S 0 3 в выбросе, % 0,02 0,012
Капитальные вложения, руб. 9,447.10* 12,234-10*
Стоимостьна единицу продукции, руб. /т сырья 21,02 20,98

вспомогательных материалов 0,90 0,81
используемых отходов энергии 3,20 3,45

0,92 - 0 ,7 8
Полная себестоимость на единицу продукции, 
руб./т

22,26 20,31

Приведенные затраты на единицу продукции, 
руб./т

24,17 22,53

ним агрегатным состоянием не могут входить в один и тот же сме
ситель (M IX E R), хотя и могут встречаться внутри отдельных 
аппаратов (например, в абсорбере). Применение всех этих пра
вил, легко формализуемых через задание структурных параметров 
a tj, позволило привести задачу синтеза к такому виду, когда 
общее количество оптимизирующих переменных не превышало 30.

В результате синтеза схемы получены следующие результаты : 
а) получена технологическая схема производства серной кислоты 
мощностью 2000 т/сут, соответствующая минимуму приведенных 
затрат (рис. 11.6); б) получены параметры технологических пото
ков: расходы, температуры и концентрации компонентов, основные 
из которых приведены на рис. 11.6; в) получены параметры техно
логического оборудования синтезированной технологической схе
мы: объемы контактной массы, площади теплообменной аппарату
ры, объемы насадок в абсорберах, мощности насосов и т.п . (см. 
рис. 11.6); г) выполнен расчет статей приведенных затрат, вклю
чая прейскурантную  стоимость оборудования, капитальных зат
рат на объекты основного производственного назначения и общих 
капитальных вложений, а такж е затрат по отдельным статьям  
себестоимости и полной себестоимости продукции.

Рис. 11.6. Оптимальная ХТС производства серной кислоты из серы иод дав
ленном
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В табл. 11.5 приведены основные технико-экономические по
казатели  синтезированной схемы производства в сравнении со 
схемой производства фирмы UGINE-KULMAN.

Из таблицы следует, что полученный вариант схемы произ
водства является  более предпочтительным по экономическим ха
рактеристикам.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Автоматизация проектирования и внедрение САПР в прак
ти ку  повседневной работы проектных организаций является  ма
гистральным направлением создания новых технологий, повы
шения интеллектуальных возможностей проектировщика, про
изводительности его труда, точности проектных решений, осно
ванных па возможности анализа большого числа вариантов и вы
боре оптимального, сокращения сроков создания новых объек
тов. В этом смысле САПР оказывает и будет оказы вать все более 
глубокое воздействие к ак  на сам процесс проектирования, так 
и на научные исследования в целом, поскольку должна ориенти
ровать пользователя (проектировщика) не па выбор некоторого 
варианта проекта из стандартного набора, а на создание нового 
объекта, основанного на анализе существующего уровня разви
тия материальной и технической базы , а такж е реальных прог
нозов их развития. Д ля решения этой задачи недостаточно про
стого набора вариантов проекта, алгоритмов их оценки, а не
обходимо представить пользователю дополнительные возможно
сти строить новые алгоритмы, особенно в тех частях проекта, 
которые изменяются в процессе проектирования. Т ак ая  САПР, 
очевидно, должна обладать способностями «интеллектуаль
ности» и «эволюцнонности», так  к ак  проектирование к ак  область 
интересов человека неотделимо от творчества.

Основной концепцией, используемой при создании большин
ства САПР, является  ориентация на традиционную последователь
ность выполнения проектных разработок и поэтому они незначи
тельно меняют стр уктур у  проектной организации. По сущ еству 
функции отделов автоматизируются или механизирую тся на уров
не отдельных подсистем с полной или частичной интеграцией 
с другими подсистемами. Если учесть, что при создапии проекта 
должно осущ ествляться тесное взаимодействие со смежными про
ектными, конструкторскими, научно-исследовательскими и дру
гими организациями, то становятся очевидными причины низкой 
эффективности применения отдельных САПР даж е при наличии 
высоких показателей по отдельным частям проекта. Отсюда сле
дует необходимость разработки теории и методологии автомати
зированного проектирования и, следовательно, изменения стр ук 
туры проектной организации, иначе разработчик «встраивает» 
в систему недостатки существующей практики создания проекта.

В  качестве основополагающей концепции разработки САПР 
следует принять^концепцию системного подхода, оспованного
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iia  комплексном рассмотрении проблемы с учетом влияния ие
рархии отдельных этапов процесса проектировании (подсистем) 
на проект в целом. Например, в рам ках технологического про
ектирования САПР должна объединить в единое целое получе
ние данных на проектирование, собственно проектирование еди
ниц технологической схемы и проектирование системы управ
ления, т. е. объединение АСНИ—САПР—технология—САПР 
АСУТП. Наличие такого объединения уж е предполагает прин
ципиально иную структуру проектной организации, а с точки 
зрения разработки проекта — оперативное получение необхо
димой информации по недостающим физико-химическим, термо
динамическим н другим данным, по параметрам используемых 
моделей, по структуре технологической схемы с учетом задач 
управления. Прн этом важно, чтобы методология построения 
САПР обеспечивала несложную сты ковку с другими системами 
проектирования (компоновка оборудования, трассировка трубо
проводов, строительная часть и т. д .).

И так, развитие методологии разработки САПР предполагает 
интеграцию функционально различных систем в единое целое, 
причем последние объединяются путем объединения соответству
ющих ЭВМ, т. е. САПР должна реализоваться на основе сети 
ЭВМ. Аналогичный подход справедлив и в отношении информа
ционного обеспечения, так  к ак  нет необходимости в концентри
ровании оперативной и статической информации в рамках еди
ного банка данных. Сеть ЭВМ обеспечивает оперативный обмен 
информацией с центральным банком данных, со всеми ЭВМ се
ти, обрабатывающими устройствами и подсистемами; одновремен
ную обработку одной задачи на нескольких ЭВМ; использование 
ресурсов всех подключенных к сети ЭВМ. Если учесть все более 
широкое распространение микропроцессорной техники, то в пер
спективе распределенная обработка данных (на уровне АСНИ, 
САПР, АСУТП) будет иметь все более важное значение.

В соответствии с принятой в данной работе методологией 
создании САПР можно выделить три основные функциональные 
части, разработка которых способствует получению все более 
мощных систем. Это информационное обеспечение системы, при
кладное программное обеспечение и обеспечение диалогового 
взаимодействия пользователя с системой. Ясно, что решения но 
данным вопросам должны проводиться в рамках существующих 
технических и системных программных средств с учетом преем
ственности по мере совершенствования последних. П ожалуй 
нет необходимости возлагать на разработчика прикладной САПР 
решение задач системного программного обеспечения, однако 
в своей работе он должен ориентироваться на современное состоя
ние и перспективы развития последнего.

Полнота информационного обеспечения САПР и достоверность 
данных, особенно для новых технологий, является основопо-
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лагающпм фактором достоверности получаемых проектных ре
шений. II здесь главное направление дальнейшего развития свя- 
зано с разработкой новых методов расчета свойств, их экспери
ментального определения, накопления и обновления но мере со
вершенствования теоретической и эксперимента.!ыюй базы. По
вышение эффективности инструментальных методов получения 
и обработки данных непосредственно связано с широким и опера
тивным использованием АСНИ. В этом направлении предстоит 
решить ряд сложных проблем как  теоретического, так  и прог
раммно-математического характера.

Ф ундаментальная проблема разработки САПР заключается 
в формировании прикладного математического обеспечения. 
Отсутствие физического аналога процесса на стадии проектиро
вания предъявляет высокие требования к его математической 
модели. М атематическая модель процесса на стадии проектиро
вания является не только многофункциональной, но и имеет 
переменную стр уктур у в зависимости от гидродинамических, 
кинетических и иных условий ее применения. Поэтому при раз
работке модели следует исходить по возможности из общих 
методов восприятия и преобразования данных, в рамках ж е 
САПР модель трансформируется в зависимости от конкретных 
условий приложения, т. е. «подстраивается» под ситуацию. Ос
новным принципом конструирования таких моделей является 
модульность. Модель представляется в виде совокупности от
дельных элементов, структурированных на основе физических 
(гидродинамика, кинетика, равновесие и т. д .) или иных (удобст
во, относительная независимость и т. д .) соображений. Эффек
тивность применения такой модели будет зависеть от способа 
структурирования и организации интерфейса между модулями. 
И опять оперативная оценка параметров конкретного варианта 
модели невозможна без применения АСНИ.

Д р угая  сторона проблемы формирования прикладного мате
матического обеспечения заключается в многообразии вариантов 
реализации технологических схем как  совокупности отдельных 
процессов. Следует заметить, что эта задача ввозиикает не толь
ко прн выборе технологической схемы, она может появиться и 
при выборе модели, конструкции аппарата, марш рута реакции 
химического превращения, когда информация о структуре послед
них нечеткая.

Существуют различные подходы к решению этих задач, в ча
стности, формирование предписанной последовательности алго
ритмов для решения конкретных проектных задач на основе к ак  
отдельных алгоритмов, так  и метаалгоритмов, создание вычисли
тельной схемы в соответствии с топологией проектируемого объ
екта, применение алгоритмов синтеза различной природы и т. д. 
Сюда же можно отнести и экспертные системы, получившие ши
рокое распространение в ряде технических и коммерческих прн-
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ложений, основанные на использовании неформалнзуемого в рам
ках  алгоритмических языков программирования опыта работы 
специалистов, однако легко реализуемого на логических язы ках  
программирования. Современный уровень развития средств вы
числительной техники позволяет успешно сочетать различные 
подходы к решению проблемы а в т о м а т и з а ц и и  проектирования, 
в частности, объединение традиционных алгоритмических мето
дов и методов, основанных на использовании нечеткой информа
ции типа эвристик, экспертных и прогностических оценок. Та
кие системы обладают большей гибкостью, приспособляемостью 
к классу решаемых задач и являю тся примером дальнейшего 
развития методологии создания САПР к ак  интеллектуальных 
систем.

На современном этапе разработки методологии САПР идет 
процесс накопления «базы знаний» с тем, чтобы перейти к авто
матизации проектирования к ак  к  решению задач искусственного 
интеллекта и распознавания образов. Предпосылками этого яв 
ляю тся «интеллектуальные» ЭВМ, достигнутые успехи в области 
обеспечения диалога на естественных язы ках , уровень проработ
ки прикладного математического обеспечепня. Создание таких 
систем является перспективой развития и совершенствования 
САПР.
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