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Ðàñ÷åò ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà äëÿ êðèñòàëëèçàöèè

öåîëèòîâ è ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå èîííîãî

îáìåíà íà íèõ

c⃝ Ã. È. Ñàõèáãàðååâà 1, Î. Ñ. Òðàâêèíà 2, Î. Þ. Êèðüÿíîâà 3,
Ð. Ç. Êóâàòîâà4, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí 5

Àííîòàöèÿ. Â äàííîé ñòàòüå ïðèâîäÿòñÿ îñíîâíûå ïðåäïîñûëêè ñîçäàíèÿ èíôîðìàöèîííî-
àíàëèòè÷åñêîé ñèñòåìû ðàñ÷åòà ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà äëÿ êðèñòàëëèçàöèè öåîëèòîâ. Äàí-
íîå ïðèëîæåíèå ïîçâîëÿåò õðàíèòü èíôîðìàöèþ î ïðîâåäåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ, ïðîâîäèòü
ïîäãîòîâèòåëüíóþ ðàáîòó ïî ïëàíèðîâàíèþ ñèíòåçà. Êðîìå òîãî, âîçìîæíà îáðàáîòêà äàííûõ
ïðîöåññà èîííîãî îáìåíà íà öåîëèòàõ â ôîðìàòå îòäåëüíîãî ïðèëîæåíèÿ. Äàííàÿ ïðîãðàììà
èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ïîâåäåíèÿ öåîëèòîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåõíè÷åñêèõ
ðåæèìàõ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: öåîëèòû, èîííûé îáìåí, ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ áàçàìè äàííûõ,
èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ñèñòåìà, ìàòåðèàëüíûé áàëàíñ

1. Ââåäåíèå

Â ëàáîðàòîðèè ïðèãîòîâëåíèÿ êàòàëèçàòîðîâ Èíñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ
íàêîïëåíû áîëüøèå ìàññèâû äàííûõ, ïîëó÷àåìûå â õîäå ýêñïåðèìåíòîâ ïî îïðåäåëåíèþ
îïòèìàëüíîãî ñîñòàâà ðåàêöèîííîé ñìåñè íà îñíîâå ðàñ÷åòà ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà äëÿ
êðèñòàëëèçàöèè öåîëèòîâ, èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ ïðèðîäû è êîëè÷åñòâà ââîäèìûõ â öåîëèòû
ðàçëè÷íûõ êàòèîíîâ ìåòàëëîâ ïóòåì èîííîãî îáìåíà ïðè ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõ ïàðàìåò-
ðàõ. Ôàêòè÷åñêè íåîäíîêðàòíî ðåøàåòñÿ çàäà÷à îïòèìèçàöèè, â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ êîòî-
ðîé íàêàïëèâàþòñÿ äàííûå îá îïòèìàëüíûõ óñëîâèÿõ ïðîâåäåíèÿ íàòóðíîãî ýêñïåðèìåí-
òà. Êðîìå òîãî, àíàëèòè÷åñêè îïðåäåëÿþòñÿ ñïåöèôè÷íûå îñîáåííîñòè ïðîöåññà èîííîãî
îáìåíà.

Ïðèìåíåíèå ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà è èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé ïðè ïîäãîòîâêå
ýôôåêòèâíûõ êàòàëèçàòîðîâ íåîáõîäèìî äëÿ îïòèìèçàöèè ðàáîòû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé
áàçîé ïî ñëåäóþùèì ïðè÷èíàì:

1. Ðîñò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ òðåáóåò ýôôåêòèâíîãî è êîìïàêòíîãî õðàíåíèÿ
èíôîðìàöèè ñ êîíòðîëèðóåìûì ê íåé äîñòóïîì;

2. Ïðåäâàðèòåëüíàÿ àâòîìàòèçèðîâàííàÿ îáðàáîòêà äàííûõ ïîçâîëèò ïîëó÷èòü íàèáî-
ëåå îïòèìàëüíûå óñëîâèÿ ïðîâåäåíèÿ ðåàêöèè, òåì ñàìûì ñîêðàòèâ ÷åëîâå÷åñêèå òðóäî-
çàòðàòû è ðàñõîä ìàòåðèàëîâ, ïðèìåíÿåìûõ â ýêñïåðèìåíòå;

1 Ñòóäåíò, Óôèìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé íåôòÿíîé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò, ã. Óôà;
Sahibgareeva.gul�na@yandex.ru

2 Íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ïðèãîòîâëåíèÿ êàòàëèçàòîðîâ, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã. Óôà; simchanka@mail.ru

3 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã. Óôà;
olga.kiryanova27@gmail.com

4 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ïðèãîòîâëåíèÿ êàòàëèçàòîðîâ, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã. Óôà;
kuvatova2010@mail.ru

5 Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè Èíñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ïðîôåññîð êàôåäðû òåõíîëîãèè íåôòè è ãàçà Óôèìñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî íåôòÿíîãî òåõíè÷åñêîãî
óíèâåðñèòåòà, ã. Óôà; irekmars@mail.ru
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3. Íåîáõîäèìî öåëîñòíîå õðàíåíèå äàííûõ íàòóðíûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåí-
òîâ;

4. Ïðîâîäèìûå ïîäãîòîâèòåëüíûå ðàñ÷åòû èìåþò îäíîòèïíûé, ðóòèííûé õàðàêòåð.
Ïîýòîìó ïðîâåäåíèå àâòîìàòè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ïîçâîëèò óñêîðèòü è îïòèìèçèðîâàòü íåïî-
ñðåäñòâåííûé íàòóðíûé ýêñïåðèìåíò.

Âñå âûøå ïåðå÷èñëåííûå çàäà÷è ìîãóò áûòü ðåàëèçîâàíû â âèäå èíôîðìàöèîííî-
âû÷èñëèòåëüíûõ àíàëèòè÷åñêèõ ñèñòåì (ÈÂÀÑ). Ïîýòîìó äëÿ ïðîöåññà ïîëó÷åíèÿ ýô-
ôåêòèâíûõ êàòàëèçàòîðîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì èîííîãî îáìåíà ðåàëèçîâàíà ÈÂÀÑ ¾îáìåí
èîíîâ¿ (ÈÂÀÑ ÎÈ) [1]. Äàííàÿ ñèñòåìà âêëþ÷àåò â ñåáÿ ñïåöèàëèçèðîâàííóþ áàçó äàí-
íûõ äëÿ óäîáíîãî õðàíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìåòîäû îáðàáîòêè èíôîðìàöèè â
âèäå ìàòåìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ è, ìåòîäèêè ïðîâåäåíèÿ âû÷èñëåíèé.

2. Çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà

Ñîãëàñíî çàêîíó ñîõðàíåíèÿ ìàññû êîëè÷åñòâî èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ, âçÿòûõ äëÿ ïðî-
èçâîäñòâà ìàòåðèàëà, äîëæíî áûòü ðàâíî êîëè÷åñòâó ïîëó÷åííûõ ïðîäóêòîâ, êîòîðûå,
â ñâîþ î÷åðåäü, âêëþ÷àþò ãîòîâûé ïðîäóêò è ïîáî÷íûå ïðîäóêòû. Íà ïðàêòèêå ìàññà
ïîëó÷åííûõ ïðîäóêòîâ âñåãäà ìåíüøå ìàññû èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ, ïîñêîëüêó êàæäîå ïðî-
èçâîäñòâî ñîïðîâîæäàåòñÿ ìàòåðèàëüíûìè ïîòåðÿìè ðàçëè÷íîãî ïðîèñõîæäåíèÿ (íåñîâåð-
øåíñòâî òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà, ôèçè÷åñêèå ïîòåðè è äð.).

Ìàòåðèàëüíûé áàëàíñ � ýòî ñîîòíîøåíèå ìåæäó êîëè÷åñòâàìè èñõîäíûõ ìàòåðèàëîâ
ïîëó÷åííîãî ãîòîâîãî ïðîäóêòà è îòõîäàìè ïðîèçâîäñòâà, ìàòåðèàëüíûìè ïîòåðÿìè [2].
Ìàòåðèàëüíûé áàëàíñ ìîæåò áûòü ñîñòàâëåí êàê â îòíîøåíèè âñåãî òåõíîëîãè÷åñêîãî
ïðîöåññà, òàê è â îòíîøåíèè êàæäîé îòäåëüíîé ñòàäèè èëè ïðîèçâîäñòâåííîé îïåðàöèè. Îí
ìîæåò îõâàòûâàòü âñå ìàòåðèàëû (ñóììàðíûé áàëàíñ) èëè êàæäûé îòäåëüíûé êîìïîíåíò.

Ìàòåðèàëüíûé áàëàíñ èìååò áîëüøîå ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå, òàê êàê â íåì îòðàæàåò-
ñÿ êà÷åñòâî òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà. Íà îñíîâàíèè óðàâíåíèÿ ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà
ðàññ÷èòûâàþò âûõîä, òðàòó, ðàñõîäíûå êîýôôèöèåíòû è ðàñõîäíûå íîðìû.

Â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå ïîòðåáîâàëîñü ðàññ÷èòàòü õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàòî÷íîãî
ðàñòâîðà è òâåðäîé ôàçû, êîëè÷åñòâî èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ è âûõîä ïðîäóêòà, ïîëó÷àåìîãî
ïîñëå ñèíòåçà [3].

Äëÿ ðàñ÷åòîâ íåîáõîäèìû ñëåäóþùèå äàííûå:
• Õèìè÷åñêàÿ ôîðìóëà öåîëèòà (ñòåõèîìåòðè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû êîìïîíåíòîâ):

Y1Na2O · Y2K2O · Al2O3 · Y3SiO2

• Ñîñòàâ ðåàêöèîííîé ñìåñè (ñòåõèîìåòðè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû êîìïîíåíòîâ)
X1Na2O ·X2K2O · Al2O3 ·X3SiO2 ·X4H2O
• Ñîñòàâ ñèëèêàòà (çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ, âõîäÿùèõ â ñèëèêàò)
C ′

(Na2O) - êîíöåíòðàöèÿ Na2O â ñèëèêàòå, ã/ë;

C(SiO2) - êîíöåíòðàöèÿ SiO2 â ñèëèêàòå, ã/ë;
C ′

(H2O) - êîíöåíòðàöèÿ H2O â ñèëèêàòå, ã/ë;

• Ñîñòàâ àëþìèíàòà (çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ, âõîäÿùèõ â àëþ-
ìèíàò)

C ′′
(Na2O) - êîíöåíòðàöèÿ Na2O â àëþìèíàòå, ã/ë;

C(Al2O3) - êîíöåíòðàöèÿ Al2O3 â àëþìèíàòå, ã/ë;
C ′′

(H2O) - êîíöåíòðàöèÿ H2O â àëþìèíàòå, ã/ë;

• Äîïîëíèòåëüíûé èñòî÷íèê êðåìíèÿ (ïîòåðè ïðè ïðîêàëèâàíèè, ïðîöåíòíîå ñîäåð-
æàíèå îêñèäà êðåìíèÿ)
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ÏÏÏ � ïîòåðè ïðè ïðîêàëèâàíèè, %;
ω(SiO2) � ìàññîâàÿ äîëÿ SiO2 â èñòî÷íèêå êðåìíèÿ, %;
ω(Na2O) � ìàññîâàÿ äîëÿ Na2O â èñòî÷íèêå êðåìíèÿ, %;
• V(PC) � îáúåì ðåàêöèîííîé ñìåñè, ìë;
• W � ìàññà ïðîäóêòà, êîòîðàÿ äîëæíà ïîëó÷èòüñÿ ïîñëå ñèíòåçà, ã.
Çàäà÷ó ìîæíî ðàçäåëèòü íà 3 ýòàïà, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíû íèæå.

2.1. Ðàñ÷åò íåîáõîäèìîãî êîëè÷åñòâà âåùåñòâ, ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèè

Ðàñ÷åò äëÿ îáúåìà ñìåñè ñ ñîäåðæàíèåì 100 ìë àëþìèíàòà (V ′ ) :

m(Al2O3) = CAl2O3 ·
V ′

1000
,

m′′(Na2O) = C ′′
Na2O

· V ′

1000
,

m′′(H2O) = C ′′
H2O
· V ′

1000
,

n(Al2O3) =
m(Al2O3)

M(Al2O3)
,

n(Na2O) =
m(Na2O)

M(Na2O)
,

n(H2O) =
m(H2O)

M(H2O)
,

ãäå
n(Al2O3) - êîëè÷åñòâî âåùåñòâà Al2O3 â àëþìèíàòå;
n(Na2O) - êîëè÷åñòâî âåùåñòâà Na2O â àëþìèíàòå;
n(H2O) - êîëè÷åñòâî âåùåñòâà H2O â àëþìèíàòå.
Ðàñ÷åò êîëè÷åñòâà âåùåñòâà äëÿ ðåàêöèîííîé ñìåñè:

n(Na2O) = X1 · n(Al2O3),

n(K2O) = X2 · n(Al2O3),

n(SiO2) = X3 · n(Al2O3),

n(H2O) = X4 · n(Al2O3),

ãäå
n(Xi) - êîëè÷åñòâî ñîîòâåòñòâóþùåãî âåùåñòâà â ðåàêöèîííîé ñìåñè;
M(Xi) - ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà ñîîòâåòñòâóþùåãî âåùåñòâà;
Ðàñ÷åò ìàññû Na2O :

a = n(Na2O)− n2(Na2O)−
ω(Na2O) ·m(SiO2)

M(Na2O)
,

m(Na2O) =M(Na2O) · a.

Ðàñ÷åò îáúåìà ñèëèêàòà, ìë:

V ′′ =
m(Na2O) · 1000

C ′
Na2O

.
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Ðàñ÷åò ìàññû SiO2 , ã:

m(SiO2) =M(SiO2) ·
n(SiO2)− (C(SiO2) · V ′′

1000 ·M(SiO2)
,

C =
m(SiO2) · 100
ω(SiO2)

.

Ðàñ÷åò ìàññû KOH , ã:

m(KOH) = n(K2O) · 2M(KOH),

n′′′(H2O) =
C −m(SiO2)

M(H2O)
.

2.2. Ðàñ÷åò êðèñòàëëîîáðàçóþùèõ êîìïîíåíòîâ (â ïåðåñ÷åòå íà îêñèäû) äî
êðèñòàëëèçàöèè

m(Al2O3) =
V ′ · CAl2O3

1000
,

Σm(SiO2) =
C · ω(SiO2)

100
+
C(SiO2) · V ′′

1000
,

Σm(Na2O) =
C ′′

(Na2O) · V ′

1000
+
C ′

(Na2O) · V ′′

1000
+m(NaOH) · χ(Na2O),

Σm(K2O) = m(KOH) · χ(K2O),

Σm(H2O) =
C ′′

(H2O) · V ′

1000
+
C ′

(H2O) ∗ V ′′

1000
+ (c−m(SiO2))+

+(m(NaOH)−m(NaOH) · χ(Na2O)) + (m(KOH)−m(KOH) · χ(K2O)) + V (H2O),

ãäå
χ(K2O) - ìîëüíàÿ äîëÿ K2O â ðàñòâîðå;
χ(Na2O) - ìîëüíàÿ äîëÿ Na2O â ðàñòâîðå.
Ðàñ÷åò ìàññû òâåðäîé ôàçû äî ñèíòåçà ïðîâîäèòñÿ ïî ñëåäóþùåé ôîðìóëå:

S = m(Al2O3) + Σm(SiO2) + Σm(Na2O) + Σm(K2O).

2.3. Òåîðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ìàòî÷íîãî ðàñòâîðà è òâåðäîé
ôàçû

Äëÿ ìàòî÷íîãî ðàñòâîðà:

m′′
1(SiO2) = m(SiO2)−m′(SiO2),

p1(SiO2) =
m′(SiO2) · 1000

Σm(H2O)
,

m′′
2(Na2O) = Σm(Na2O)−m′(Na2O),

p2(Na2O) =
m′′(Na2O) · 1000

Σm(H2O)
,

m′′
3(K2O) = Σm(K2O)−m′(K2O),
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p3(K2O) =
m′′(K2O) · 1000

Σm(H2O)
,

ãäå
m′′

1(SiO2) - ìàññà SiO2 â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
p1(SiO2) - êîíöåíòðàöèÿ SiO2 â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã/ë;
m′′

2(Na2O) - ìàññà Na2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
p2(Na2O) - êîíöåíòðàöèÿ Na2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã/ë;
m′′

3(K2O) - ìàññà K2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
p3(K2O) - êîíöåíòðàöèÿ K2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã/ë.
Ìàññà êîìïîíåíòîâ â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå âû÷èñëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Q = m′′(SiO2) +m′′(Na2O) +m′′(K2O).

Äëÿ òâåðäîé ôàçû:

m′
1(SiO2) =

m(SiO2) · Y3
X4

,

ω1(SiO2) =
m′(SiO2) · 100

q
,

m′
2(Na2O) =

m(Na2O) · Y1
X2

,

ω2(Na2O) =
m′(Na2O) · 100

q
,

m′
3(K2O) =

m(K2O) · Y2
X3

,

ω3(K2O) =
m′(K2O) · 100

q
,

ãäå
m′

1(SiO2) - ìàññà SiO2 â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
ω1(SiO2) - ìàññîâàÿ äîëÿ SiO2 â òâåðäîé ôàçå, %;
m′

2(Na2O) - ìàññà Na2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
ω2(Na2O) - ìàññîâàÿ äîëÿ Na2O â òâåðäîé ôàçå, %;
m′

3(K2O) - ìàññà K2O â ìàòî÷íîì ðàñòâîðå, ã;
ω3(K2O) - ìàññîâàÿ äîëÿ K2O â òâåðäîé ôàçå, %.
Ìàññà êîìïîíåíòîâ òâåðäîé ôàçû îïðåäåëÿåòñÿ êàê

q = S −Q,

ãäå q - òåîðåòè÷åñêàÿ ìàññà òâåðäîé ôàçû, ã.
Âûõîä ïðîäóêòà (ìàññà òâåðäîé ôàçû öåîëèòà):

W

q
· 100%.
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3. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è

Â Èíñòèòóòå íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ ñîâìåñòíî ñ ÎÀÎ ¾Ñàëàâàòíåôòåîðãñèíòåç¿
ðàçðàáîòàí ñïîñîá ïðÿìîãî ñèíòåçà âûñîêîìîäóëüíûõ öåîëèòîâ òèïà Y, ïîçâîëÿþùèé ïî-
ëó÷àòü îáðàçöû öåîëèòîâ â íàòðèåâîé ôîðìå [4], [5]. Íî çàêîíîìåðíîñòè èîííîãî îáìåíà
è ñèíòåçà Í-ôîðì âûñîêîìîäóëüíûõ ôîæàçèòîâ ñî ñòåïåíüþ îáìåíà Na+ íà H+ âûøå
98% â íèõ íå èçó÷åíû.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ èîííîãî îáìåíà ïðîâîäèëèñü íà öåîëèòå NaY â èçî-
òåðìè÷åñêîì ñòåêëÿííîì ðåàêòîðå ïåðèîäè÷åñêîãî äåéñòâèÿ ïðè èíòåíñèâíîì ïåðåìåøè-
âàíèè ðåàêöèîííîé ñìåñè ñ ïîìîùüþ ñòåêëÿííîé ìåøàëêè. Â õîäå êèíåòè÷åñêèõ ýêñïåðè-
ìåíòîâ èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû, êîíöåíòðàöèè Ca2+ â ðàñòâîðå è ïðîäîëæè-
òåëüíîñòè îáìåíà íà ñêîðîñòü óäàëåíèÿ Na+ èç öåîëèòà. Òàêæå àíàëèçèðîâàëàñü ñòåïåíü
îáìåíà Na+ íà Ca2+ .

Â îáùåì âèäå ïðîöåññ èîííîãî îáìåíà ìîæíî îïèñàòü ñõåìîé ðåàêöèè:

nNa+(Y )n− +
n

2
Ca2+(p)←→ n

2
[bCa2+(1− b)Na+](Y )n− +

n

2
Ca2+(p) + bnNa+(p).

Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåññà èîííîãî îáìåíà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñèñòåìû
îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé:

dx1
dt

= b · s · (y1 − x1) + k · c1 · y2,
dy1
dt

= b · s · (x1 − y1) + k · c1 · y2,
dy2
dt

= b · s · (y1 − x1)− k · c1 · y2,
dc1
dt

= −k · c1 · y2,
dc2
dt

= k · c1 · y2,

(3.1)

ãäå x1 � êîíöåíòðàöèÿ Na â ðàñòâîðå (ã/ìë), x2 � êîíöåíòðàöèÿ ìåòàëëà â ðàñòâîðå
(ã/ìë), y1 � êîíöåíòðàöèÿ Na â ìàêðîïîðàõ (ã/ìë), y2 � êîíöåíòðàöèÿ ìåòàëëà â ìàê-
ðîïîðàõ (ã/ìë), c1 � êîíöåíòðàöèè Na â öåîëèòå (% ìàñ), c2 � êîíöåíòðàöèè ìåòàëëà â
öåîëèòå (% ìàñ), b � ñòåïåíü ìàññîîáìåíà (%), s � óäåëüíàÿ ïîâåðõíîñòü çåðíà â öåîëèòå
(ì 2 /ã), k � êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåàêöèè ( c−1 ).

Íà÷àëüíûå äàííûå: x1(0) , x2(0) , y1(0) , y2(0) , c1(0) , c2(0) � êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ â
íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè. Òàêèì îáðàçîì âîçíèêàåò çàäà÷à � ðåøèòü ïðÿìóþ çàäà÷ó äëÿ
äàííîé ñèñòåìû. Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ àäåêâàòíî îïèñûâàþò ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà è
ìîãóò â äàëüíåéøåì èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîêàçàòåëåé ïðîöåññà èîííîãî îáìå-
íà â çàâèñèìîñòè îò åãî óñëîâèé áåç ïðîâåäåíèÿ íîâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé.

Ïðåäñòàâëåííûå âûøå àëãîðèòìû ïîçâîëÿþò àíàëèçèðîâàòü è ïðèíèìàòü ðåøåíèå ïî
ñîçäàíèþ ýôôåêòèâíûõ êàòàëèçàòîðîâ. Êðîìå òîãî, äàííûå àëãîðèòìû ÿâëÿþòñÿ ÷àñòüþ
åäèíîé ñèñòåìû, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò õðàíèòü âñþ ðàáî÷óþ èíôîðìàöèþ î ïðîâåäåííûõ
âû÷èñëèòåëüíûõ è íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ.

4. Îïèñàíèå èíôîðìàöèîííî-àíàëèòè÷åñêîé ñèñòåìû

Îñíîâíîé ïðåäïîñûëêîé ðàçðàáîòêè ñèñòåìû, èñïîëüçóþùåé áàçó äàííûõ, ÿâëÿåòñÿ
ñòðåìëåíèå îáúåäèíèòü âñå îáðàáàòûâàåìûå â ëàáîðàòîðèÿõ äàííûå â åäèíîå öåëîå è îáåñ-
ïå÷åíèå ê íèì êîíòðîëèðóåìîãî äîñòóïà. Ïðèìåíåíèå òåõíîëîãèé áàç äàííûõ ïîçâîëÿåò
õðàíèòü, ñòðóêòóðèðîâàòü è èçâëåêàòü èíôîðìàöèþ îïòèìàëüíûì äëÿ ïîëüçîâàòåëÿ (â
äàííîì ñëó÷àå õèìèêà-ýêñïåðèìåíòàòîðà) îáðàçîì. Òàêæå ýòî äà¼ò âîçìîæíîñòü áûñòðîãî
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ñðàâíèòåëüíîãî àíàëèçà ðàçëè÷íûõ íàáîðîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Äëÿ îáåñïå÷åíèÿ
ýòèõ ôóíêöèé ïðèìåíÿþòñÿ ñïåöèàëèçèðîâàííûå ñðåäñòâà - ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ áàçàìè
äàííûõ (ÑÓÁÄ).

Ñîçäàíèå ÈÂÀÑ ñ ïîñòîÿííî ðàñòóùåé áàçîé äàííûõ ýêñïåðèìåíòîâ, âêëþ÷àþùåé ìå-
òîäû îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîçâîëèò ýêñïåðèìåíòàòîðó ïëàíèðîâàòü è
ïðîâîäèòü öåëåíàïðàâëåííûé ýêñïåðèìåíò ïî ñèíòåçó îáðàçöà öåîëèòà, çíàÿ îïòèìàëüíûé
ñîñòàâ ðåàêöèîííîé ñìåñè, êîòîðûé îáåñïå÷èò ìàêñèìàëüíûé âûõîä ïðîäóêòà. Ïîñëå ýòîãî
äàëüíåéøèå ðàñ÷åòû ïîçâîëÿò ïðîâåñòè öåëåíàïðàâëåííûé ýêñïåðèìåíò èîííîãî îáìåíà
öåîëèòà ñ îïðåäåëåííîé (çàäàííîé) ñòåïåíüþ îáìåíà.

Ðàçðàáîòêà ÈÂÀÑ ÎÈ âåëàñü â ïðîöåññå îáðàáîòêè äàííûõ ïî ðàñ÷åòó ìàòåðèàëüíîãî
áàëàíñà äëÿ êðèñòàëëèçàöèè è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî èîííîìó îáìåíó íà êàòèîíàõ
Ca2+ .

Íàêîïëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîçâîëèëè ïðèñòóïèòü ê ôîðìèðîâàíèþ áàçû
äàííûõ ïî èññëåäîâàíèþ öåîëèòîâ è ðàçðàáîòêå ïðèëîæåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ çàêîíîìåðíî-
ñòåé ïîâåäåíèÿ äàííûõ âåùåñòâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåõíè÷åñêèõ ðåæèìàõ. Â êà÷åñòâå îñíîâû
áûëà âûáðàíà îáúåêòíî-ðåëÿöèîííàÿ ìîäåëü áàçû äàííûõ, îíà ÿâëÿåòñÿ áîëåå óäîáíîé è
ïðîñòîé â ïðèìåíåíèè, òàê êàê èíôîðìàöèþ î ðåàêöèÿõ õèìèêè-ýêñïåðèìåíòàòîðû Èí-
ñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ ïðåäîñòàâëÿþò â âèäå òàáëèö[6].

Â ïðîöåññå ðàáîòû áûëè îáðàáîòàíû íàáîðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ðàçëè÷-
íûõ öåîëèòîâ è òèïîâ ìåòàëëà.

Òàêèì îáðàçîì, ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü
ÈÂÀÑ, ñòðóêòóðà êîòîðîé ïðèâåäåíà íà ðèñ. 4.1 [7], [8].

Ð è ñ ó í î ê 4.1
Ñòðóêòóðà èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé àíàëèòè÷åñêîé ñèñòåìû ¾îáìåí èîíîâ¿

Íèæå ïðåäñòàâëåíî áîëåå ïîäðîáíîå îïèñàíèå êàæäîãî ýëåìåíòà ÈÂÀÑ.
Ê âõîäíûì èíôîðìàöèîííûì ïîòîêàì îòíîñÿòñÿ:
• ñîñòàâ ðåàêöèîííîé ñìåñè, õèìè÷åñêàÿ ôîðìóëà öåîëèòà;
• êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ, âõîäÿùèõ â ñèëèêàò è àëþìèíàò;
• ìàññà ïðîäóêòà, êîòîðàÿ äîëæíà ïîëó÷èòüñÿ ïîñëå ñèíòåçà;
• óñëîâèÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà: òèï ðàñòâîðà, ðåæèì ïðîòåêàíèÿ ïðîöåññà, òåì-

ïåðàòóðà, îáúåì ðåàêöèîííîé ñìåñè;
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• âàëåíòíîñòü è àòîìàðíàÿ ìàññà ìåòàëëà, ó÷àñòâóþùåãî â ðåàêöèè;
• êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè;
• êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ â ôèêñèðîâàííûå ìîìåíòû âðåìåíè (íà îñíîâå çàìåðîâ, ïðî-

âåäåííûõ âî âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà);
Ê ìåòîäàì îáðàáîòêè èíôîðìàöèè îòíîñÿòñÿ:
• àëãîðèòì îáðàáîòêè äàííûõ ïî ðàñ÷åòó ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà;
• àëãîðèòì îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èîííîãî îáìåíà;
Ê âûõîäíûì èíôîðìàöèîííûì ïîòîêàì îòíîñÿòñÿ:
• íåîáõîäèìîå êîëè÷åñòâî èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ äëÿ êðèñòàëëèçàöèè öåîëèòîâ;
• ñîñòàâ ìàòî÷íîãî ðàñòâîðà è òâåðäîé ôàçû;
• ìàêñèìàëüíî âîçìîæíûé âûõîä ïðîäóêòà;
• ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé âñåõ âåùåñòâ, ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèè â ëþáîé

ìîìåíò âðåìåíè;
• ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ, ó÷àñòâóþùèõ â îáìåíå;
• ãðàôèê èçìåíåíèÿ ñòåïåíè îáìåíà.
Ê òåõíè÷åñêèì ñðåäñòâàì îáðàáîòêè èíôîðìàöèè îòíîñÿòñÿ:
• ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ óñòàíîâêà (äëÿ õèìèêîâ-ýêñïåðèìåíòàòîðîâ);
• âû÷èñëèòåëüíûå ñèñòåìû: ïåðñîíàëüíûé êîìïüþòåð (äëÿ ìàòåìàòèêîâ, ïðîãðàììè-

ñòîâ).

5. Âûâîäû

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîé èññëåäîâàòåëüñêîé ðàáîòû áûëà ðàçðàáîòàíà
èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ñèñòåìà, ïðåäíàçíà÷åííàÿ äëÿ îáðà-
áîòêè ýêñïåðèìåíòîâ ïî ðàñ÷åòó ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà äëÿ öåîëèòîâ è èîííîìó îáìåíó
íà íèõ, ïîçâîëÿþùàÿ óñòàíîâèòü îñîáåííîñòè íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà. Ðàçðàáîòàíà
ðåëÿöèîííàÿ áàçà äàííûõ äëÿ õðàíåíèÿ è îáðàáîòêè èíôîðìàöèè ïî ýêñïåðèìåíòàì â
ñîñòàâå ÈÂÀÑ ÎÈ.

Â ïðîöåññå ðàáîòû áûëè îáðàáîòàíû íàáîðû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ðàçëè÷-
íûõ öåîëèòîâ è òèïîâ ìåòàëëà. Òàêàÿ îáðàáîòêà äàííûõ äàåò âîçìîæíîñòü ýêñïåðèìåíòà-
òîðó ïëàíèðîâàòü è ïðîâîäèòü öåëåíàïðàâëåííûé ýêñïåðèìåíò ñ èçâåñòíûì îïòèìàëüíûì
ñîñòàâîì ðåàêöèîííîé ñìåñè. Ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü êîëè÷åñòâî èñõîäíûõ ðå-
àãåíòîâ è ìàêñèìàëüíûé âûõîä ïðîäóêòà, ïîëó÷àåìîãî ïîñëå ñèíòåçà. Òàêæå âîçìîæíî
ïîëó÷èòü áîëåå òî÷íûå ïàðàìåòðû ïî ñèíòåçó îáðàçöà öåîëèòà ñ îïðåäåëåííîé (çàäàííîé)
ñòåïåíüþ îáìåíà.
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Calculation of the material balance for crystallization of

zeolites and mathematical modelling of ion exchange

c⃝ G. I. Sakhibgareeva 6, O. S. Travkina 7, O. U. Kiryanova 8, R. Z. Kuvatova 9,
I. M. Gubaidullin 10

Abstract. The main prerequisites for development of information and data processing system
for calculation of material balance for zeolites' crystallization are listed. This software allows to
store information about experiments and to make preliminary calculations for synthesis. Moreover,
the calculation of ion exchange on zeolites is also allowed in the designed information and data
processing system. This application is used for the description of zeolites' behavior at di�erent
technical modes.
Key Words: zeolites, ion exchange, database management system, information and data
processing system, material balance
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