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В статті представлено сучасний підхід до створення кінетичних моделей хімічних процесів. 

Актуальність задачі випливає з багатоваріантності можливих реакцій та речовин,  що можуть 
бути залучені в процес. Тому було розроблено ряд програмних засобів, що мають змогу генерувати 
та досліджувати кінетичні моделі складних хімічних процесів. В поєднанні із широкою 
інформаційною базою з хімічної проблематики такі програми дають можливість досліджувати 
процеси в умовах, коли проведення експерименту є дуже витратним.  

Ключові слова: генерація моделей, кінетика, програмне забезпечення, крекінг метанолу 
 

В статье представлен современный подход к созданию кинетических моделей химических 
процессов. Актуальность задачи следует из многовариантности возможных реакций и веществ, 
которые могут быть вовлечены в процесс. Поэтому был разработан ряд программных средств, 
которые могут генерировать и исследовать кинетические модели сложных химических процессов. В 
сочетании с широкой информационной базой по химической проблематике такие программы дают 
возможность исследовать процессы в условиях, когда проведение эксперимента является весьма 
затратным. 

Ключевые слова: генерация моделей, кинетика, программное обеспечение, крекинг метанола 
 

The article presents a modern approach to the creation of kinetic models for chemical processes. 
The relevance of the problem follows from the multivariance of possible reactions and substances that can 
be involved in the process. Therefore, a number of software tools have been developed that can generate and 
investigate kinetic models of complex chemical processes. In combination with a wide information base on 
chemical problems, such programs make it possible to study processes in conditions when conducting an 
experiment is very costly. 
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У сучасних хімічних процесах використовуються сотні тисяч компонентів. 
Офіційно зареєстровано понад 56 мільйонів речовин, хоча багато з них представляють 
лише науковий інтерес [1]. Створення кінетичних моделей процесів в деяких 
випадках стає надскладною задачею. Тому в наш час набуває популярності підхід на 
основі комп’ютерної генерації моделей, який вже має місце в різних галузях 
досліджень.  

Основні принципи автоматичного створення (генерації) моделей хімічної 
кінетики та комп’ютерних досліджень цих моделей для різних хімічних процесів 
досить повно розглянуто у роботах [1−12].  

Прагнучи побудувати адекватну хімічну кінетичну модель, здатну описати 
систему в різних умовах, дослідники часто покладаються на автоматичне формування 
цих моделей з ряду причин. Перша причина – це розмір та складність цих моделей. 
Сотні речовин можуть реагувати тисячами реакцій, так що практично неможливо 
побудувати модель вручну. Крім того, при розгляді більших молекул, в принципі, 
очікується експоненціальне збільшення кількості речовин та реакцій. Друга причина 
полягає в тому, що вчені будують моделі на основі кількох сімейств реакцій, в яких 
усі реакції демонструють однакову або дуже подібну структурну зміну між 
реагентами та продуктами. Таким чином, можливо розробити структуру, що 
допоможе дослідити, які реакції є ймовірними в системі, що заснована на обмеженій 
кількості правил реакції. Завдяки таким задачам, як визначення правил реакції та 
сімейств реакцій, однозначне представлення речовин та вибір різних критеріїв 
припинення, створити хороший механізм реакції все ще не так просто. Незважаючи 
на те, що більшість релевантних сімей реакцій вже були визначені розробниками 
програмного забезпечення і, як правило, вони включені в код, важливо, щоб 
користувач щонайменше розумів хімію системи, над якою працює. Створення 
однозначного представлення речовин є важливим і не завжди тривіальним: 
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представлення використовується для пошуку функціональних груп або реактивних 
компонентів, для певного сімейства реакцій, і важливо, щоб у кінетичній моделі не 
було дублікатів реакцій та речовин. Нарешті, критерії припинення обмежують 
механізм лише наявністю кінетично значущих реакцій та речовин. Критерії, що 
базуються на правилах і швидкостях, мають як переваги, так і недоліки, оскільки 
генерація на основі швидкості стає перевагою, якщо доступні точна кінетика та 
термодинаміка. 

Експериментальне дослідження часто буває занадто дорогим. Прогнозні 
методи можуть замінити вимірювання, якщо вони дають достатньо хороші оцінки. 
Звичайно, оцінювані властивості не можуть бути такими точними, як добре зроблені 
вимірювання, але для багатьох цілей точність оцінюваних властивостей буває 
достатньою. В таких випадках натурні дослідження можуть бути замінені 
комп’ютерними. Зрозуміло, що для цього необхідно надійне програмне забезпечення. 

В роботі [1] представлено один з таких програмних засобів, розроблений у 
Університеті м. Гент, для автоматичної генерації кінетичних моделей під назвою 
Genesys. Методологія генерації моделей в цій програмі заснована на правилах. З її 
допомогою створюються кінетичні моделі процесів на основі хімічних знань 
користувача шляхом ітерацій з усіма сімействами реакцій, визначеними 
користувачем. Останні мають бути максимально обмежені, щоб уникнути створення 
неважливих речовин та незначущих реакцій. Завдяки інтеграції з існуючими 
бібліотеками з хімічної інформатики, що мають відкритий код, процес генерації не 
обмежується конкретними хімічними елементами або конкретними хімічними 
напрямками. Відокремлення всіх хімічних даних від коду генерації моделі 
здійснюється шляхом прийняття мови субмолекулярного типу, що називається 
SMARTS, і дозволяє використовувати відносини властивостей кількісної структури. 
Програму Genesys було успішно застосовано до моделювання процесів піролізу, 
горіння та окислення [2, 3, 5, 6, 9]. Іншим прикладом такого програмного середовища, 
що використовувалось в магістерському дослідженні одного з авторів цієї статті, 
може бути програма Ansys Chemkin-Pro [13]. 

Під час стажування магістра кафедри ТПЗА ІХФ Вільбоя М.О. в лабораторії 
хімічної технології (LCT) за програмою двосторонньої угоди про співпрацю між КПІ 
та університетом м. Гент (Бельгія) вирішувалась задача генерації кінетичної моделі 
процесу крекінгу метанолу. Було розглянуто сімейства реакцій, використані для 
генерації моделі оксигенатів Genesys. Моделювання проводилося із використанням 
моделі згенерованої програмою Genesys та із врахуванням конфігурації існуючого 
реактора на дослідному стенді LCT. При моделюванні розглядались випадки 
розкладання метанолу, який в процесі парового крекінгу етану був домішкою, та 
розкладання метанолу в парі без присутності етану. Було проведено серію 
комп’ютерних моделювань в програмному середовищі Ansys Chemkin-Pro для 
процесу крекінгу метанолу.  

Для основних продуктів розкладу були визначені показники продуктивності та 
проведений аналіз чутливості, результати якого представлено на рис.1. На рис.1 та 2 
наведений порівняльний аналіз експериментальних даних та даних, отриманих в 
результаті комп’ютерного експерименту на моделі. 
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Рис. 1. Експериментальні дані (точки) та змодельоване значення (лінія) конверсії метанолу у 

трубчастому реакторі 
 
 

 
 

Рис. 2. Порівняння експериментальних та змодельованих даних для виходу продукту 
 
 

Треба зазначити, що експериментальні дані, отримані з літературних джерел 
[12], містили значення виходу, виражені у відсотках від початкового входу метанолу, 
отже деякі значення перевищують 100 % (наприклад, гідроген). 

Як можна бачити, моделювання процесу продемонструвало хорошу 
узгодженість по всіх основних продуктах з даними експерименту. 
 

ВИСНОВКИ 
Повністю автоматизований механізм генерації детальних кінетичних моделей 

може бути досягнений в найближче десятиліття. Останні розробки в галузі інженерії 
хімічних реакцій показали, що в майбутньому цей напрямок призведе до деяких 
новаторських відкриттів, що поширять наше фундаментальне розуміння та дадуть 
імпульс для вирішення багатьох проблем сучасного суспільства, таких як енергетика, 
виробництво та конверсія, скорочення викидів, екологічні процеси хімічного 
виробництва тощо.  
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