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ВВЕДЕНИЕ
На протяжении последних 50 лет повышение 

энергоэффективности и производительности хи-
мических производств относится к числу наибо-
лее актуальных проблем химической технологии. 
До недавнего времени решение данных задач осу-
ществлялось путем изучения закономерностей 
протекания химических превращений, в том чис-
ле с  использованием методов математического 
моделирования и усовершенствования автомати-
зированных систем управления (АСУ) [1].

Новая концепция трансформации химико-
технологических систем (ХТС) и  предприятий 
нефтехимической отрасли основана на объеди-
нении ранее используемых способов и цифровых 
технологий четвертой промышленной револю-
ции [2, 3]. Современный этап развития предпо-
лагает широкое использование имитационных 
моделей как основы цифровых эквивалентов 
(ЦЭ) технологических процессов, аппаратов, 
производственных участков и  готовой продук-
ции для интенсификации производств [4–6]. 

Создание ЦЭ производится с  целью получения 
цифрового эквивалента (двойника) как инстру-
мента прогнозирования динамики параметров 
состояния исследуемого процесса и проведения 
многокритериальной оптимизации параметров 
управления [7].

Цифровые двойники являются одной из тех-
нологий-агрегаторов индустрии 4.0. Существуют 
различные виды и  способы их классификаций. 
Применительно к  цифровой трансформации 
ХТС важную роль играет способ создания тако-
го двойника. Выделяют два подхода к разработке 
его математической основы. Первый заключа-
ется в создании статистических моделей и моде-
лей машинного обучения, которые выполняют 
обработку и  анализ большого объема данных, 
поступающих от измерительных приборов и  ка-
налов передачи информации между элементами 
управления технологическим процессом. Второй 
заключается в  разработке высокоточных имита-
ционных моделей, адекватно описывающих фи-
зические и химические аспекты технологических 
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процессов на основе фундаментальных законов 
сохранения.

Для повышения эффективности ХТС, относя-
щихся к классу систем с нелинейной кинетикой, 
статистические модели и/или модели машин-
ного обучения не предоставляют информации, 
которая была бы достаточной с  точки зрения 
оптимальной организации сложных ХТС и взаи
модействия элементов систем управления [8]. Это 
в первую очередь связано с тем, что имеющаяся 
выборка данных ограничена по диапазону изме-
нения параметров состояния системы. Данные 
модели обрабатывают информацию, получаемую 
во время эксплуатации, и  не в  состоянии про-
гнозировать все возможные динамические, в том 
числе не повторяющиеся режимы с  учетом осо-
бенностей процессов: молекулярной динамики, 
химической термодинамики, фазовых переходов, 
реакций, протекающих на разделе фаз и на мик
роуровне.

К  такому виду процессов относится катали-
тическое дегидрирование этилбензола в  произ-
водстве стирола. Специфика и сложность данной 
ХТС обуславливает необходимость использова-
ния цифрового эквивалента АСУ для повышения 
ее эффективности. Существующие математиче-
ские модели рассматриваемой ХТС не могут быть 
использованы в качестве основы ЦЭ, так как они 
не учитывают всей совокупности параметров со-
стояния реакционной смеси при их изменении во 
времени и пространстве.

В качестве основы ЦЭ целесообразно исполь-
зовать комплекс математических описаний взаи
мосвязанных физико-химических процессов, 
позволяющих имитировать и проводить оптими-
зацию технологических режимов производства. 
Поэтому для синтеза полноценного цифрового 
эквивалента ХТС целесообразно использовать 
математическое моделирование кинетики хими-
ческих превращений, массообменных и  теплоо-
бменных процессов [9–12]. Таким образом, це-
лью исследования является применение данного 
подхода к созданию имитационной модели про-
цесса дегидрирования и  использование ее при 
программной эмуляции предиктивной системы 
управления данным процессом.

МОДЕЛИРОВАНИЕ КИНЕТИКИ 
ПРОЦЕССА ДЕГИДРИРОВАНИЯ

Объектом математического моделирования 
является эндотермический процесс дегидриро-
вания этилбензола, протекающий в  реакторе 
шахтного типа с  неподвижным слоем катализа-
тора. Режим работы реактора – адиабатический. 
Структурная схема процесса как объекта управле-
ния представлена на рис. 1. ХТС включает в себя 

следующие стадии: нагрев водяного пара в паро-
перегревательной печи, смешение водяного пара 
с парами этилбензольной шихты в смесительной 
камере реактора и  каталитическое дегидрирова-
ние в  реакционной зоне. Основными управля-
ющими воздействиями являются расходы теп
лоносителей: топливного газа и  водяного пара. 
Данные параметры непосредственно влияют на 
температурный режим протекания процесса и ак-
тивность каталитического слоя. Основным вну-
тренним неизмеряемым возмущающим воздей-
ствием является отложение кокса на поверхности 
катализатора, что влечет за собой снижение его 
активности и  основных производственных по-
казателей. Управляемыми параметрами являют-
ся: концентрация стирола на выходе и конверсия 
сырья.

Для решения задачи стабилизации концен-
трации целевого продукта на заданном уровне 
целесообразно использовать управление, осно-
ванное на имитационных моделях, так как это 
позволит осуществлять оперативную оценку ве-
личины неизменяемого возмущающего воздей-
ствия с целью его компенсации. Эффективным 
каналом управления в  данном случае является 
изменение температуры водяного пара, обеспе-
чивающее повышение температуры реакцион-
ной смеси по мере снижения активности слоя 
катализатора.

Математическое моделирование процесса ка-
талитического дегидрирования требует углуб
ленного исследования влияния ранее не учи-
тываемых факторов и  физических параметров 
реакционной среды на кинетику химических 
превращений и  динамику протекания процесса. 
Для этого разработаны математические моде-
ли физических процессов, протекающих во вре-
мя дегидрирования [13–15]. При синтезе модели 
учтены следующие аспекты:

– рассмотрен наиболее вероятный механизм 
образования побочных продуктов при отделении 
водорода от пароэтилбензольной смеси;

– определен вид зависимостей, описывающих 
изменение теплоемкостей компонентов среды от 
температуры реакции;

– осуществлен учет снижения температуры 
смеси и изменения теплоемкостей ее компонен-
тов по длине реакторной ступени;

– реакционная смесь рассмотрена как система 
взаимодействующих газов;

– оценка величин констант скоростей выпол-
нена с  учетом изменения по длине реакторной 
ступени общего объема и  парциальных параме-
тров состояния всей смеси и каждого из ее ком-
понентов;

– осуществлены учет динамики распределе-
ния кокса по каталитическому слою реактора, 
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интегральная оценка общего количества образо-
вавшихся углеродных отложений и  активности 
катализатора.

Таким образом, математическая модель про-
цесса представляет собой следующую систему 
дифференциальных уравнений (1):
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Решение системы уравнений (1) осуществлено при следующих начальных условиях:
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Рис. 1. Структурная схема объекта управления.

Константы скоростей химических реакций 
в системе (1) определяются в соответствии с фор-
мулами (3)–(13).
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Оценка текущего состояния параметров реак-
ционной смеси осуществляется в  соответствии 
с  результатами, полученными при решении си-
стемы (1), по следующим зависимостям:
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Таким образом, получена имитационная мо-
дель кинетики дегидрирования этилбензола 
с  распределенными по длине реактора параме-
трами: температура, теплоемкость (15), объем (17) 
и давление (18) смеси, теплоемкости (14), парци-
альные давления, мольные парциальные объемы 
реагентов, константы скоростей реакций (3–13), 
активность катализатора (16).

МЕТОДИКА СИНТЕЗА 
ЦИФРОВОГО ЭКВИВАЛЕНТА АСУ

Создание модели физико-химических пре-
вращений недостаточно для эффективного про-
гнозирования состояния реакционной среды 
и  значений производственных показателей при 

различных режимах работы. Данную модель це-
лесообразно использовать в совокупности с ими-
тационными моделями контуров автоматизиро-
ванной системы управления, методом оценки 
оптимальных значений управляющих параме-
тров, а также с системами поддержки принятия 
решений [16]. Это обусловлено необходимостью 
контроля и  прогнозирования изменений дина-
мики большого количества параметров состоя-
ния реагентов и получаемой продукции [17] при 
возникновении внешних и  внутренних возму-
щений.

В  связи с  этим для эффективной адаптации 
и  интеграции математических описаний физи-
ческих стадий процесса в модель АСУ и дальней-
шей ее трансформации в  цифровой эквивалент 
технологического процесса необходимо вырабо-
тать четкую последовательность действий, опе-
раций и  процедур, объединяемых в  единую ме-
тодику синтеза цифровых эквивалентов АСУ, что 
и является ее теоретической основой.

Такая методика создана в  процессе реше-
ния задачи синтеза цифрового эквивалента АСУ 
дегидрирования этилбензола. При ее созда-
нии использованы методы системного анали-
за и  основные принципы концепции модельно-
ориентированного проектирования [18–20]. 
Последовательность выполнения исследований 
и вычислительных экспериментов подразделяет-
ся на следующие стадии:
1.	 Математическое моделирование кинетики 

ХТС.
2.	 Имитационное моделирование и оптимизация.

2.1.	Создание имитационной модели ХТС.
2.2.	Интеграция имитационной модели про-

цесса в модель АСУ в качестве функцио
нального элемента, осуществляющего 
построение прогнозных траекторий дина-
мических режимов.

2.3.	Оптимизация параметров технологиче-
ского процесса и АСУ.

3.	 Программная эмуляция предиктивного управ-
ления процессом дегидрирования.
Реализация имитационной модели АСУ вы-

полнена путем перехода от рассмотренной вы-
ше математической модели к  имитационному 
моделированию на ЭВМ для учета изменения 
параметров функционирования системы как 
в  пространственной, так и  во временной обла-
стях. Переход во временную область осущест-
влен посредством ее разбиения на множество 
интервалов, соизмеримых со средним временем 
пребывания смеси в ХТС, внутри которых при-
нято допущение о  статическом режиме проте-
кания процесса. Это позволило учесть ранее су-
ществовавшие структурные и  параметрические 
неопределенности при моделировании процесса 
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дегидрирования: влияние парциальных параме-
тров смеси на значения констант скоростей ре-
акций, распределение кокса по длине слоя ката-
лизатора и изменение величины его активности 
при различных режимах функционирования 
ХТС и нагрузках по сырью.

На второй стадии в  вычислительной сре-
де осуществляется оценка параметров моде-
ли процесса. Параметрическая идентификация 
осуществлена с  использованием генетического 
алгоритма. Результаты идентификации пред-
ставлены на рис. 2–3, где представлены рассчи-
танные производственные показатели, характе-
ризующие эффективность проведения процесса, 
а  также их сравнение с  экспериментальными 
данными.

Погрешность между расчетными и  экспери-
ментальными данными составила по конверсии 
сырья и  по селективности катализатора менее 
1%. После этого выполнен расчет динамики про-
цесса и  имитационное моделирование контура 
управления температурным режимом протека-
ния процесса.

Последующая интеграция имитационных мо-
делей процесса и  АСУ позволяет осуществлять 
расчет на ЭВМ величин управляющих воздей-

ствий для реализации алгоритма предиктивного 
программного управления ХТС. На завершающем 
этапе второй стадии реализован алгоритм много-
критериальной оптимизации, осуществляющий 
расчет вектора оптимальных управляющих воз-
действий: расход и  температура водяного пара, 
расход шихты (u = {Tvp, mvp, msh}).

При этом важное значение приобретает на-
хождение такой совокупности управляющих па-
раметров, принадлежащих множеству Парето 
[21], которая обеспечит режим функционирова-
ния ХТС при одновременном выполнении всех 
требований к показателям технологического про-
цесса. В качестве меры эффективности выступает 
следующая совокупность локальных критериев 
оптимизации:
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Основой этого алгоритма является разработан-
ная и программно реализованная имитационная 
модель процесса (1)–(20) в совокупности с гене-
тическим алгоритмом поисковой оптимизации, 
аппаратом нечеткого интеграла Шоке и нечеткой 
меры Сугено [22].

Третья стадия включает разработку специали-
зированного программного обеспечения (ПО), 
предназначенного для исследования и прогнози-
рования динамики как самого процесса, так и его 
автоматизированной системы предиктивного 
управления. Созданные на предыдущей стадии 
имитационные модели и алгоритм оптимизации 
являются функциональными модулями ПО, ко-
торое может быть использовано в качестве циф-
рового эквивалента АСУ.

Созданная методика синтеза цифрового эк-
вивалента обеспечивает эволюцию математиче-
ских моделей в  специализированное программ-
ное обеспечение, позволяющее воспроизводить 
реальный процесс на протяжении всего периода 
его функционирования. Следовательно, предло-
женная методика выступает в  качестве основы 
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Рис. 2. Изменение величины конверсии этилбензола 
на протяжении 12 000 ч функционирования ХТС.
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Рис. 3. Изменение величины селективности по стиро-
лу на протяжении 12 000 ч функционирования ХТС.
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для новой концепции создания цифровых эк-
вивалентов химико-технологических процессов 
“Иерархическая имитационная модель”. Общая 
схема данной концепции применительно к про-
цессу дегидрирования этилбензола представлена 
на рис. 4.

ПРОГРАММНАЯ ЭМУЛЯЦИЯ 
ЦИФРОВОГО ЭКВИАЛЕНТА АСУ

С программной точки зрения ЦЭ АСУ являет-
ся продуктом компоновки ранее реализованных 
имитационных моделей и алгоритмов. Структура 
ЦЭ АСУ представляет собой иерархию имитаци-
онных моделей, схема которой на рис. 4.

Синтезированный цифровой эквивалент АСУ 
позволяет описывать и  программно эмулиро-
вать функциональность автоматизированной си-
стемы управления процессом дегидрирования. 
С  использованием данного программного ин-
струмента возможно достоверно воспроизводить 
и  прогнозировать динамику изменения параме-
тров процесса, реакционной среды и катализато-
ра во времени и по длине реактора.

Численные результаты проведенного с  ис-
пользованием ЦЭ АСУ имитационного модели-
рования динамики процесса и  системы предик-
тивного управления приведены на рис. 5–7.

На рис. 5–6 представлены рассчитанные гра-
фики падения активности катализатора в диапа-
зоне изменения данного параметра от 1 до 0 и тра-
ектории снижения температуры реакционной 
смеси в следующие моменты времени: 200, 4000, 
8000 и  12 000 ч функционирования. Анализ ре-
зультатов имитационного моделирования пока-
зал, что активность катализатора снижается от 1 
в начальный момент времени до 0,8 после 12 000 ч 
протекания процесса (рис. 5). Для компенсации 
падения активности катализатора цифровой эк-
вивалент АСУ осуществляет расчет величины 
управляющего воздействия, которое обеспечива-
ет повышение температуры реакционной смеси 
на входе в ХТС (рис. 6).

Результаты имитационного моделирования 
автоматизированной системы предиктивно-
го управления температурным режимом функ-
ционирования ХТС, в сравнении с результатами 
управления, полученными при использовании 
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Рис. 4. Концептуальная схема синтеза цифрового эквивалента АСУ.
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ПИД‑закона регулирования, приведены на 
рис. 7.

Представленные графики переходных про-
цессов наглядно демонстрируют, что использо-
вание предиктивного управления на базе циф-
рового эквивалента позволяет существенно 
повысить оперативность выработки управля-

ющего воздействия. Что обусловлено возмож-
ностью осуществлять компенсацию влияния 
дезактивации катализатора в  ХТС. Результаты 
вычислительного эксперимента показали, что 
использование цифрового эквивалента пре-
диктивной АСУ обеспечивает увеличение ко-
личества целевого продукта-стирола на 3% при 
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Рис. 5. Динамика изменения активности каталитического слоя по длине реакторной ступени.
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одновременном снижении расхода водяного 
пара до 27%.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Анализ результатов проведенных исследова-

ний показал, что разработка имитационной мо-
дели дегидрирования этилбензола путем последо-
вательного совершенствования математического 
описания кинетики позволила создать цифровой 
эквивалент реального процесса и его системы ав-
томатизированного управления. Рассчитанные 
с  помощью имитационной модели прогнозные 
траектории изменения физических параметров 
процесса, реакционной смеси и катализатора со-
гласуются с  данными промышленной эксплуа
тации. Графики переходных процессов АСУ, 
полученные при использовании предиктивного 
управления и  управления по отклонению с  ис-
пользованием ПИД‑закона регулирования на-
глядно продемонстрировали эффективность ЦЭ 
АСУ. Результаты модельного эксперимента по-
казали, что использование ЦЭ АСУ обеспечивает 
увеличение количества целевого продукта-сти-
рола при одновременном снижении расхода 
энергоносителей. Это обусловлено повышени-
ем оперативности при выработке управляющих 
воздействий для создания необходимого темпе-
ратурного режима работы ХТС с целью компен-
сации снижения каталитической активности. Та-
ким образом, предложена имитационная модель 
для создания системы предиктивного управления 
дегидрированием этилбензола, которая может 
быть интегрирована в действующие АСУ и в ре-
жиме реального времени осуществлять выработку 
управляющих воздействий.

ОБОЗНАЧЕНИЯ
a, b, g, d	 эмпирические коэффициенты
c	 удельная теплоемкость компонентов 

реакционной смеси, Дж/(кг·К)
Т	 температура протекания процесса 

дегидрирования, К
Tcrit	 критическая температура, К
M	 молярная масса, г/моль
m	 массовый расход, т/ч
n	 количество вещества компонентов 

реакционной смеси, моль
V	 объем реакционной смеси, л
P	 парциальное давление компонентов 

реакционной смеси, Па
Pcrit	 критическое давление, Па
P tg	 давление топливного газа, кгс/см2

Vp	 парциальный мольный объем  
компонентов реакционной смеси,  
л/моль

G	 мольная концентрация компонентов 
реакционной смеси, моль/л

υ	 скорость потока, м/с
a	 активность катализатора, [0, 1]
С max	 величина максимальной концентра-

ции кокса на катализаторе, моль/л
Ea	 энергия активации дегидрирования 

этилбензола, Дж/моль
R	 универсальная газовая постоянная, 

Дж/(моль·K)
ΔH	 тепловой эффект реакции образова-

ния стирола, Дж/кг
k1

0, k2
0,  k3

0, k4
0, k5

0,	 предэспоненциальные
k6

0, k7
0, k8

0, k9
0, k0

10	 множители
k1	 константа скорости образования 

стирола и водорода, с‑1

kc	 константа равновесия
k2	 константа скорости обратной реак-

ции, л/(моль⋅с)
k3	 константа скорости образования 

бензола и этилена, с‑1

k4	 константа скорости образования 
толуола и метана, л/(моль⋅ с)

k5	 константа скорости образования 
углерода и водорода, с‑1

k6	 константа скорости образования 
угарного газа и водорода, л/(моль·с)

k7	 константа скорости образования 
метана и водяного пара, л/(моль·с)

k8	 константа разложения стирола, с‑1

k9	 константа скорости реакции углеро-
да с водяным паром, л/(моль·с)

k10	 константа скорости реакции этилена 
с водяным паром, л/(моль·с)
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Рис.  7. Графики переходных процессов изменения 
температуры реакционной смеси в  смесительной 
камере при програмной эмуляции предиктивного 
управления.
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l	 длина реакторной ступени, м
∆l	 шаг по длине реакторной ступени, м
t	 время протекания процесса, ч
Kexp	 экспериментальные значения кон-

версии этилбензола,%
Kras	 значения конверсии этилбензола, 

полученные с помощью имитацион-
ной модели,%

Sexp	 экспериментальные значения селек-
тивности по стиролу,%

Sras	 значения селективности по стиролу, 
полученные с помощью имитацион-
ной модели,%

wA	 скорость реакции образования сти-
рола, моль/с

z1	 локальный критерий оптимизации 
по температуре водяного пара

z2	 локальный критерий оптимизации 
по расходу водяного пара

z3	 локальный критерий оптимизации 
по отклонению выхода стирола от 
заданного значения

mt
vp 	 текущее значение массового расхода 

водяного пара, т/ч
mvp
min 	 минимальное значение рабочего 

диапазона значений массового 
расхода водяного пара, т/ч

nH	 концентрация выделившегося угле-
рода, моль/л

nz
A 	 заданное значение концентрации 

стирола, моль/л
nA
min 	 минимальное значение концентра-

ции стирола, моль/л
nras

A 	 расчетное значение концентрации 
стирола на выходе из первой ступе-
ни реакторного блока, моль/л

αi	 весовой коэффициент i-го критерия
Z	 обобщенный критерий оптимиза-

ции; nz
A

IdMod	 горизонт прогноза изменения вели-
чины температуры смеси на входе 
в реактор, полученный в результате 
применения имитационной модели

MPCmod	 график переходного процесса систе-
мы управления, реализующей метод 
предиктивного управления с исполь-
зованием цифрового эквивалента

PIDmod	 график переходного процесса си-
стемы управления, полученный 
в результате применения принци-
па управления “по отклонению” 
регулируемой величины с использо-
ванием ПИД‑регулятора в контуре 
управления

ИНДЕКСЫ
sh	 этилбензольная шихта
sm	 пароэтилбензольная смесь
i	 номер компонента реакционной смеси
w	 количество компонентов реакционной смеси
A	 стирол
B	 этилбензол
C	 водород
D	 бензол
E	 этилен
F	 толуол
G	 метан
H	 углерод
K	 угарный газ
M	 углекислый газ
P	 водяной пар
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