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В данной статье представлены результаты разработки математической модели 

для количественной оценки текущего профиля степеней превращения целевого компо-

нента химически активной реакционной газовой смеси по ходу ее движения в политропи-

ческом трубчатом реакторе типа «труба в трубе». Объем внутренней трубы реактора 

заполнен гранулами катализатора и является зоной экзотермической химической реак-

ции. Для разработки моделей полей концентраций и температур в зоне реакции исполь-

зованы соответствующие балансовые дифференциальные уравнения. Такая математиче-

ская модель позволяет проводить оперативный анализ технологического режима реак-

тора при подготовке исходных данных на проектирование и разработку системы авто-

матического управления. Для компьютерного моделирования математическое описание 

реактора представлено системой дифференциальных уравнений в форме Коши. Прове-

дена апробация модели на примере оценки процесса каталитического контактного окис-

ления диоксида серы в реакторе с прямоточной схемой теплоносителей и возвратом по-

догретой исходной газовой смеси на вход труб с катализатором. Полученная зависимость 

степени превращения от температуры по ходу реактора имеет характерный вид, кото-

рый совпадает с описанным в литературных источниках. Предложена структурная мо-

дель системы автоматического управления политропическим трубчатым реактором, 

которая ориентирована на использование компьютерного моделирования. Проведена 

апробация модели системы автоматического управления на конкретном примере стаби-

лизации степени превращения диоксида серы на выходе реактора при нестабильном рас-

ходе исходной газовой смеси на входе. Для оценки возможности и качества разработанной 

системы управления использована среда динамического моделирования технических си-

стем SimInTech. Предполагается, что разработанная в статье математическая модель 

может быть использована при создании адаптивных или самонастраивающихся си-

стем управления технологическими процессами, в которых используются трубчатые 

реакторы. 
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The results of the development of a mathematical model for quantifying the current profile 

of the conversions of the key component of a chemically active reaction gas mixture in the course 

of its movement in a polytropic tubular reactor of the "pipe in a pipe" type are presented. The 

volume of the inner tube of the reactor is filled with catalyst granules and is an exothermic chemical 

reaction zone. To develop models of concentration and temperature fields in the reaction zone, the 

corresponding balance differential equations were used. Such a mathematical model allows for an 

operational analysis of the technological regime of the reactor when preparing initial data for the 

design and development of an automatic control system. For computer simulation, the mathemati-

cal description of the reactor is represented by a system of differential equations in the form of a 

Cauchy. The model was tested on the example of evaluating the process of catalytic contact oxida-

tion of sulfur dioxide in a reactor with a direct-flow circuit of heat carriers and the return of a 

heated initial gas mixture to the inlet of pipes with a catalyst. The obtained dependence of the con-

version on the temperature during the course of the reactor has a characteristic form that coincides 

with that described in the literature sources. A structural model of the automatic control system of 

a polytropic tubular reactor is proposed, which is oriented to the use of computer simulation. The 

model of the automatic control system was tested on a specific example of stabilization of the con-

version of sulfur dioxide at the reactor outlet with an unstable flow rate of the initial gas mixture 

at the inlet. To assess the capability and quality of the developed control system, the SimInTech 

dynamic modeling environment of technical systems was used. It is assumed that the mathematical 

model developed in the article can be used to create adaptive or self-adjusting process control sys-

tems that use tubular reactors. 

Key words: mathematical model, structural model, automatic control system, tubular reactor, dynamic 

modeling, sulfur dioxide oxidation, polytropic regime 
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ВВЕДЕНИЕ 

При подготовке исходных данных на про-
ектирование химического реактора гетерогенного 

катализа требуется предварительное проведение 
оперативного анализа реализуемого в нем техноло-

гического процесса, а также определение целей и 
возможностей управления этим процессом. 

Одним из путей решения этой проблемы 

является использование математических моделей с 
высоким уровнем формализации. В такую модель 

включается тот минимальный набор реальных па-
раметров, который без учета многих частностей 

уже позволяет оперативно и достаточно адекватно 
количественно оценивать поля температур и концен-

траций в реакторе, а также его габаритные размеры. 

Одним из распространенных типов химиче-

ских реакторов, используемых для проведения ге-

терогенно-каталитических реакций как в органиче-

ском, так и неорганическом синтезе, является труб-

чатый реактор. Имеются многочисленные публи-

кации по вопросам математического моделирова-

ния и построения систем управления трубчатыми 

реакторами, работающими в разных гидродинами-

ческих и тепловых режимах и состояниях 1-16, 

которые подтверждают сохраняющийся интерес к 

подобного рода исследованиям. 

В работах 12-14, 16 отмечается, что труб-

чатые реакторы являются сложными нелинейными 

объектами проектирования и управления, так как 

характеризуются зависимостью параметров состо-

яния от времени и пространственных координат, 

нестационарностью, многокомпонентностью вход-

ных и выходных потоков и сложным характером 

взаимодействия составляющих эти потоки компо-

нентов, невозможностью в большинстве случаев 

непрерывного измерения концентрации реагентов. 

Их математические модели описываются наборами 

нелинейных уравнений в частных производных. 
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Целью работы является разработка матема-

тической модели трубчатого реактора для проведе-

ния оперативного анализа реализуемого в нем тех-

нологического процесса гетерогенного катализа и 

оценка возможности управления этим процессом. 

РАЗРАБОТКА МАТЕМАТИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 

В рассматриваемом случае речь идет о труб-

чатом реакторе типа «труба в трубе». Объем внут-

ренней трубы заполнен гранулами катализатора и 

является зоной экзотермической химической реак-

ции. Тепловой эффект реакции предполагается ис-

пользовать в самом технологическом процессе, 

обеспечив, таким образом, необходимый уровень 

его энерготехнологичности. Для этого исходная га-

зовая смесь реагентов перед поступлением их в ре-

акционную зону проходит по кольцевому каналу 

трубчатого реактора, где она за счет тепла химиче-

ской реакции, передаваемого через стенку внут-

ренней трубы, нагревается до температуры «зажи-

гания» катализатора. 

Предполагается, что исходя из технологи-

ческой целесообразности, обмен теплом может 

быть организован как в режиме противотока, так и 

в режиме прямотока теплоносителей. Специфика 

режимов учитывается заданием краевых условий 

при решении дифференциальных уравнений. Воз-

можные способы охлаждения трубчатого реактора 

приведены, например, в [17]. 

Для обеспечения регулирования и оптими-

зации скорости реакционной газовой смеси при 

требуемой производительности трубчатый реактор 

конструктивно представляется внешней трубой 

(кожухом) с диаметром D, в которой располагается 

n трубок с катализатором. Минимальное свободное 

сечение кожуха при расположении в нем n трубок 

с катализатором: 

 2 2

4

D n d
S

   
 .      (1) 

Массовый расход исходной газовой смеси 

соответственно представляется следующей моделью: 

 2 2

4
T

D n d
G n G w




  
     , (2) 

где GT – массовый расход реакционной смеси в ре-

акционной зоне трубки с катализатором, кг/с; d – 

диаметр трубок с катализатором, м;  – плотность 

исходной газовой смеси, кг/м3; w – скорость газо-

вой смеси в межтрубном пространстве, м/с.  

Данная модель (2) позволяет оптимизиро-

вать расход и скорость реакционной газовой смеси, 

определяя, таким образом, числом труб с катализа-

тором для обеспечения требуемой производитель-

ности. Одновременно при этом оценивается диа-

метр кожуха трубчатого реактора: 

2 1 T Tw
D n d

w





 
    

 
,  (3) 

где 
Т
 – средняя плотность реакционной газовой 

смеси, кг/м3; w
T
 – скорость фильтрации в каталити-

ческой зоне, м/с. 

При разработке формализованной матема-

тической модели полей температур и концентра-

ций в реакторе приняты следующие допущения: 

 структура потока описывается моделью 

идеального вытеснения 1, 2, 18, 19; 

 при устоявшимся режиме температуры ка-

тализатора и газа в текущем сечении зоны химиче-

ской реакции равны; 

 температура стенки трубы со стороны зоны 

реакции равна температуре в сечении зоны хими-

ческой реакции (граничные условия первого рода). 

Для разработки моделей полей концентра-

ций и температур в зоне реакции использованы со-

ответствующие балансовые дифференциальные 

уравнения, представленные в [17-21]. В результате 

итоговая модель для полей концентраций в зоне ре-

акции для реактора идеального вытеснения имеет 

следующий вид: 

0 0
22.4

A TC w dX
r

dl


   ,

   
(4)

 
где 

0AC  – концентрация целевого компонента в ис-

ходной газовой смеси; Х – степень превращения; 

l – продольный линейный размер реактора; r – ско-

рость реакции.  

Слагаемые уравнения определяют скорость 

изменения концентрации в единице объема и 

имеют размерность, 
3

кмоль

с м кат
.  

Модель поля температур при принятых 

выше допущениях и при установившемся режиме 

имеет вид: 

  0T Т T

p

T F
c w r H K T t

x V



          


,

 

(5)

 
где ср – средняя удельная теплоемкость реакцион-

ной газовой смеси; Н – изменение энтальпии ре-

акции; F – поверхность теплообмена реактора; Vp – 

рабочий объем реактора; T – температура в теку-

щем сечении реакционной зоны; t – температура в 

текущем сечении кольцевой зоны реактора; K – ко-

эффициент теплопередачи. 



 

A.S. Andreev, K.V. Aksenchik 

 

ChemChemTech. 2023. V. 66. N 2  123  

 

 

Первое слагаемое в уравнении (5) характе-

ризует скорость конвективного переноса тепла 

вдоль оси х по ходу движения реакционной смеси 

в трубках с катализатором. Второе слагаемое ха-

рактеризует скорость подвода тепла в реакционной 

зоне за счет химического превращения. Третье сла-

гаемое характеризует скорость переноса тепла пу-

тем теплопередачи через стенку из зоны реакции к 

нагреваемой исходной газовой смеси.  

Отношение общей поверхности трубчатого 

реактора к его объему определяет удельную по-

верхность теплообмена, которая для трубки с ката-

лизатором длиной l и диаметром d равна 

2

4 4

p

F d l

V d l d





  
 

 
.  (6) 

В результате модель поля температур в 

зоне реакции примет вид: 

 
4

0T T T

dT
c w r H K T t

dl d
            (7) 

Поскольку слагаемые уравнения опреде-

ляют скорость изменения количества тепла в еди-

нице объема, то каждое из них имеет одинаковую 

размерность – Вт/м3. 

Модель поля температур в зоне нагревания 

исходной газовой смеси имеет аналогичный вид:  

 
4

0
dt

c w K T t
dl d

         .  (8) 

Для компьютерного моделирования изло-

женное выше математическое описание реактора с 

уравнениями (4) – (8) целесообразно представить 

системой дифференциальных уравнений в форме 

Коши. В результате формализованная математиче-

ская модель трубчатого реактора с охлаждаемой 

стенкой для газовой реакционной системы будет 

иметь следующий вид: 

 

 

0

22.4

4

4

A T

T T T T T T

dX r

dl C w

dT r H K
T t

dl c w d c w

dt K
T t

dl d c w

 




 


  

   
    

 
   

  

    (9) 

Апробация модели выполнена на примере 

оценки процесса контактного окисления диоксида 

серы, описываемого стехиометрическим уравне-

нием реакции: 

SO2 + 0,5O2 = SO3 + H      (10) 

Изменение энтальпии реакции является 

функцией температуры. В данной работе использо-

вана упрощенная модель изменения энтальпии ре-

акции, представленная в [22]: 

𝛥𝐻 = [101420 − 9,6 ⋅ (𝑡 + 273)] ⋅ 103  
Дж

кмоль 𝑆𝑂2
. (11) 

Скорость реакции также является функ-

цией температуры. В данной работе использована 

известная, выраженная через степень превращения 

X и равновесную степень превращения Xp, упро-

щенная модель скорости химической реакции ката-

литического окисления диоксида серы, предложен-

ная Г.К. Боресковым [22, 23]: 
0.8

273
0.5

273

pX X b
r k X

X a t

   
        

  
, (12) 

 
6 23000

5.4 10 exp 1/
1.98 273

k c
t

 
       

,  (13) 

Литературные значения равновесной сте-

пени превращения диоксида серы в триоксид серы 

22, 23, как функция от температуры, представ-

лены регрессионной зависимостью: 

Хр = -0,24133 + 0,00604·t – 0,00000745·t2. (14) 

В результате разработанная выше матема-

тическая модель политропического трубчатого ре-

актора (9) для рассматриваемого процесса катали-

тического окисления диоксида серы конкретизиру-

ется в виде следующей системы уравнений: 

 

 

 

0

0.8

6

2

22.4

4

4

273
0.5

273

23000
5.4 10 exp

1.98 273

0.24133 0.00604 0.00000745
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(15)

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ, РЕЗУЛЬТАТЫ  

И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Моделирование процесса реализовано по 

прямоточной схеме теплоносителей с возвратом 

подогретой исходной газовой смеси на вход труб с 

катализатором (рис. 1).  

Для моделирования приняты следующие 

исходные данные:  

 диаметр трубы с катализатором 0,1 м; 

 скорость фильтрации газа в реакционной 

зоне 0,5-1,5 м/с; 
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 концентрация диоксида серы в исходном 

газе 11 об.%; 

 средняя плотность газовой смеси 1,5 кг/м3; 

 средняя удельная теплоемкость газовой 

смеси 0.945 кДж/(кгК); 

 коэффициент теплопередачи от газовой 

смеси в зоне реакции к нагреваемой исходной газо-

вой смеси, 20 Вт/(м2·К) . 

 

 
Рис. 1. Схема потоков в трубчатом реакторе 

Fig. 1. Flow diagram in a tubular reactor 

 

Зависимость степени превращения от тем-

пературы по ходу реактора имеет характерный вид 

(рис. 2), который совпадает, например, с описан-

ными в учебной и научной литературе [17, 19].  

 

 
Рис. 2. Профиль степеней превращения диоксида серы в по-

литропическом трубчатом реакторе 

Fig. 2. The profile of the degrees of conversion of sulfur dioxide 

in a polytropic tubular reactor 

 

Разработанная математическая модель, пред-

ставленная системой уравнений (15), использована 

для оценки возможности и качества управления 

рассматриваемым процессом. Подобный подход 

использован авторами ранее в 24 для разработки 

системы автоматического управления (САУ) энер-

готехнологическим топочным устройством. 

В качестве условного примера задача 

управления конкретизирована в предположении, 

что необходимо стабилизировать степень превра-

щения диоксида серы на выходе политропического 

трубчатого реактора при нестабильном расходе ис-

ходной газовой смеси на входе.  

Для простоты изложения концентрацию 

диоксида серы в исходной газовой смеси можно 

считать постоянной. Кроме того, предполагается 

возможность фиксации текущей степени превра-

щения на выходе с использованием газоанализа-

тора или каким-либо другим способом, включая и 

моделирование. 

Задающим воздействием в разрабатывае-

мой САУ является расход исходной газовой смеси 

G*, при котором обеспечивается требуемое стаби-

лизируемое значение степени превращения на вы-

ходе реактора. В процессе управления по извест-

ной текущей степени превращения моделируется 

текущий расход исходной газовой смеси G. Полу-

ченное значение расхода сравнивается с его задаю-

щим значением G*, и определяется текущая не-

вязка e = G - G, которая срабатывается в системе 

управления на основе обратной связи. 

Для программной оценки задающего воз-

действия и текущего расхода необходимо исполь-

зовать разработанную модель (15). При управле-

нии целесообразно использовать не саму модель, а 

полученную на основе вычислительного экспери-

мента с ней функцию регрессии, отражающую за-

висимость расхода исходной газовой смеси, G, 

м3/с, от степени превращения X на выходе реак-

тора. Эта функция определена в диапазоне варьи-

рования скорости фильтрации в реакционной зоне 

(wT = 0,5-1,5 м/с) и степени превращения (x = 0,86-

0,96) имеет следующий вид: 

G = 1,815 + 5,727·X + 6,109·X2 + 2,196·X3 (16) 

Основные функциональные элементы и со-

ответствующая структурная модель САУ трубча-

тым реактором представлены на рис. 3.  

 

 
Рис. 3. Основные функциональные элементы (а) и структур-

ная модель (б) системы управления трубчатым реактором 

Fig. 3. Main functional elements (a) and structural model (б) of a 

tubular reactor control system 
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Структурная модель САУ реализована в 

отечественной среде моделирования технических 

систем SimInTech [25], где функциональные блоки 

системы управления моделируются соответствую-

щими динамическими элементами. Объект управ-

ления описывается апериодическим звеном пер-

вого порядка с передаточной функцией: 

 
1вр

k
W s

T s


 
,

  

(17)

 
где k – коэффициент передачи звена; Tвр – постоян-

ная времени звена, с.  

Коэффициент передачи звена в первом при-

ближении может быть принят равным объемной 

концентрации диоксида серы в исходной газовой 

смеси, которая в рассматриваемом примере равна 

11%. В свою очередь, постоянная времени переда-

точной функции оценивается средним временем 

пребывания реагирующих газов в реакционной 

зоне, и для рассматриваемого примера ее можно 

принять 1,5 с. 

Включенный в систему управления функ-

циональный блок программного определения теку-

щего расхода на структурной модели при предва-

рительной оценке САУ можно принять типовым 

безынерционным звеном с передаточной функ-

цией, равной константе.  

Поскольку в статье речь не идет о деталь-

ной разработке САУ, то принято, что функцию ис-

полнительного элемента выполняет электродвига-

тель с редуктором и заслонкой, регулирующей рас-

ход исходной газовой смеси. Эти элементы пред-

ставляются известными типовыми звеньями, для 

математического описания которых использовался 

алгоритм, изложенный в 25, 26. 

Разработанная и представленная на рис. 3б 

модель позволяет провести компьютерную оценку 

возможности и качества управления рассматривае-

мой САУ. 

На основе оценки настроенная динамиче-

ская модель ПИД-регулятора условной САУ пред-

ставляется следующей передаточной функцией: 

1
500 300 280PIDW s

s
     ,

  
(18)

 
где s – комплексная величина в интегральном пре-

образовании Лапласа 26. 

Качество переходного процесса и точность 

САУ иллюстрируется на рис. 4. Задающее воздей-

ствие равно 15 м3/с, что соответствует степени пре-

вращения 0,96. 

Переходный процесс характеризуется од-

ним перерегулированием, составляющим примерно 

5%, при этом быстродействие системы равно при-

мерно 6,4 с. В случае необходимости изменение 

быстродействия можно обеспечить включением в 

систему соответствующих корректирующих эле-

ментов. Система управления не имеет статической 

ошибки и, следовательно, является астатической. 

Предполагается, что разработанная в статье 

математическая модель может быть использована 

при создании адаптивных или самонастраиваю-

щихся систем управления технологическими процес-

сами, в которых используются трубчатые реакторы. 

 

 
Рис. 4. График переходного процесса САУ трубчатым реакто-

ром: 1 – задающее воздействие; 2 - быстродействие 

Fig. 4. Diagram of the transition process of the automatic control 

system of the tubular reactor: 1 – giving impact; 2 – speed 

ВЫВОДЫ 

Разработана и представлена математиче-

ская модель для количественной оценки текущего 

профиля степеней превращения целевого компо-

нента химически активной реакционной газовой 

смеси по ходу ее движения в политропическом 

трубчатом реакторе. Математическая модель поз-

воляет проводить оперативный анализ технологи-

ческого режима реактора при подготовке исход-

ных данных на проектирование и разработку САУ. 

Проведена апробация модели на примере 

оценки процесса контактного окисления диоксида 

серы. Полученная зависимость степени превраще-

ния от температуры по ходу реактора имеет харак-

терный вид, который совпадает с описанным в ли-

тературных источниках.  

Предложена структурная модель САУ по-

литропическим трубчатым реактором, которая 

ориентирована на использование компьютерного 

моделирования.  

Проведена апробация модели САУ на кон-

кретном примере стабилизации степени превраще-

ния диоксида серы на выходе реактора при неста-

бильном расходе исходной газовой смеси на входе. 

Для оценки возможности и качества разработанной 

системы управления использована отечественная 

среда динамического моделирования технических 

систем SimInTech.  
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Предполагается, что разработанная в статье 

математическая модель может быть использована 

при создании адаптивных или самонастраивающихся 

систем управления технологическими процессами, 

в которых используются трубчатые реакторы. 

Авторы заявляют об отсутствии кон-

фликта интересов, требующего раскрытия в дан-

ной статье. 
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