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Ðàññìàòðèâàåòñÿ èìèòàöèîííàÿ ìîäåëü ïðîöåññà îáåçâðåæèâàíèÿ øåñòèâàëåíòíîãî õðîìà â ðåàêòîðå ñìåøåíèÿ ïåðèîäè÷åñêî-
ãî äåéñòâèÿ êàê îáúåêòà óïðàâëåíèÿ ïî êàíàëàì "ðàñõîä ðåàãåíòà – êîíöåíòðàöèÿ Ñr" è "ðàñõîä ùåëî÷è – ðÍ ðàñòâîðà".

Анализируя сложную систему управления процес-
сом очистки сточных вод, как совокупность множества
взаимосвязанных подсистем, выполняющих заданные
общесистемные функции, рассмотрим подсистему уп-
равления процессом очистки сточных вод путем обез-
вреживания одного из компонентов – шестивалентно-
го хрома. В работе сделана попытка физического моде-
лирования процесса очистки сточных вод от хрома.

Следует сказать, что более 20 лет назад имитаци-
онное моделирование сложных систем представляло
собой синтез причинно-следственных моделей с
большим числом элементов и сложной топологией,
и, главное, не поддающихся строгому формализован-
ному описанию [1,2]. Модель такой сиcтемы пред-
ставляла собой системный граф, для исследования
которого проводился факторный и дисперсионный
анализ, параметрическая и структурная идентифика-
ция с возможностью прогнозирования состояния ис-
следуемого объекта. 

В настоящее время для компьютерного исследова-
ния и моделирования химико-технологических про-
цессов используются современные системы компью-
терной математики. С их помощью можно решать
практически любые математические прикладные
программы. Из всего многообразия таких систем вы-
делим Derive, MathCAD, Maple, Mathematica, Matlab.

В данной работе для имитации процесса была вы-
брана система MathCAD, которая выгодно отличает-
ся от других систем относительной простотой и до-
статочно большим арсеналом вычислительных
средств. Язык среды программирования максималь-

но приближен к математическому, рабочий лист до-
кумента позволяет удобно компоновать вычисли-
тельные, графические и текстовые материалы. Ука-
занные особенности системы MathCAD позволяют
использовать этот пакет как мощный вычислитель
для обработки результатов исследования химических
процессов и моделирования процессов в жидких сре-
дах, газовых смесях, системах пар-жидкость, а также
осуществлять расчет статических и динамических ре-
жимов в аппаратах химической технологии, модели-
ровать процессы регулирования химико-технологи-
ческих процессов, осуществлять их оптимизацию. 

Таким образом, современная трактовка имитаци-
онного моделирования соответствует частному слу-
чаю математического моделирования. Существует
класс объектов, для которых по различным причинам
не разработаны аналитические модели либо методы
решения полученной модели. В этом случае матема-
тическая модель заменяется имитатором или имита-
ционной моделью.

Схема реактора обезвреживания шестивалентного
хрома, как объекта управления по концентрации ше-
стивалентного хрома и рН, представлена на рис. 1. 

Для простоты расчетов представим реактор как ап-
парат идеального смешения. Стоки, содержащие ионы
шестивалентного хрома, поступают в реактор периоди-
чески, где при интенсивном перемешивании посредст-
вом химического насоса происходит обезвреживание
хрома с помощью восстанавливающего реагента –
сульфата железа FeSO4 заданной концентрации. Одно-
временно по показанию рН потока в реактор с помо-
щью насоса-дозатора подается серная кислота.

Введем обозначения: G вх, G вых – массовые расходы
стоков на входе/выходе соответственно (м3/ч), GFeSO4

,
GH2SO4

, GН2O – массовые расходы реагента FeSO4, реа-
гента H2SO4, воды (м3/ч), С – концентрации реаген-
тов (кг/м3), pHвх, pHвых – рН на входе/выходе из реак-
тора, Vрс – объем реакционной смеси (м3).

Исходя из информационной схемы объекта
(рис. 2), реактор имеет перекрестные каналы управ-
ления. Переменными состояния являются СNa2Cr2O7

и
рН стока. Кроме того, на управляемые переменные
GFeSO4

и GH2SO4
накладывается ряд неконтролируемых
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возмущений таких, как концентрация сульфата желе-
за CFeSO4

, содержащегося в промывных сточных водах,
концентрация азотной кислоты CHNO3

, расход воды в
сточных водах GH2O. Целью управления является
обеспечение на выходе из реактора концентрации
СNa2Cr2

O
7
= 0 и поддержание рН = 2…3.

Реакция восстановления хрома (6+) протекает в
кислой среде по уравнению:

Na2Cr2O7 + 6FeSO4 + 7H2SO4 =
Na2SO4 + Cr2(SO4)3 + 3Fe2(SO4)3 + 7H2O (1)

Дифференциальное уравнение материального ба-
ланса реактора идеального смешения по каналу уп-
равления GFeSO4

– CNa2Cr2O7
с учетом кинетики химиче-

ской реакции запишем в виде:

Vрс·dC вых
Na2Cr2O7

/dt =

= G вх·С вх
Na2Cr2O7

– G вых· С вых
Na2Cr2O7

– Vрс·r, (2)

где r – скорость химической реакции, которая была оп-
ределена по литературным данным, и далее устанавли-
валось ее соответствие экспериментальным данным.

r = k·(С вых
Na2Cr2O7

)1,7·(С вых
FeSO4

)2·(2·C вых
H2SO4

)/2· С вых
Fe(SO4)3

. (3)

Обезвреживание шестивалентного хрома с помо-
щью сульфата железа относится к классу неэлемен-
тарных реакций, ее механизм достаточно сложен.
В процессе реакции образуется Fe2(SO4)3, который
уменьшает скорость химической реакции.

Концентрация Fe2(SO4)3 меняется во времени и
определяется уравнением:

Vрс·dС вых
FeSO4

/dt= 3·Vрс·r – G вых· С вых
FeSO4

, (4)

где "3" – стехиометрический коэффициент, входя-
щий в уравнение (1).

Введем обозначения:
• изменение концентрации дихромата натрия

dС вых
Na2Cr2O7

/dt = dx1/dt,
• концентрация дихромата натрия на выходе

CNa2Cr2O7
= x1 и на входе C вх

Na2Cr2O7
= x1вх из/в реактора,

• концентрация сульфата железа CFeSO4
= x3 и сер-

ной кислоты CH2SO4
= x2,

• концентрация сульфата железа два СFe(SO4)3
= x2.

Разделим обе части уравнения (2) на расход реак-
ционной смеси Vрс, и введем обозначения:
Gвх/Vрс = 1/ф, тогда (2) и (4) примут вид:

dx1/dt = 1/ф·(x1вх – x1) – k·x1
1,7 · x3

2 · 2 · x4/2·x2, (5)

dx2/dt = 1/ф·(x2вх – x2) + 3 · k·x1
1,7 · x3

2 · 2 · x4/2·x2, (6)

где x3 , x4 – переменные управления. Управление про-
цессом происходит по ПИ-закону. Поэтому:

dx3/dt = -K1 · dx1/dt + K1 · (x1зд – x1)/Tиз · 2, (7)

dx4/dt = -K2 · dx1/dt + K2 · (x1зд – x1)/Tиз · 2. (8)

Выражение для расчета pH имеет вид:

рН = -lg(2 · CH2SO4
). (9)

Продифференцируем (9) и запишем с учетом при-
нятых обозначений:

dx5/dt = -2/x4, (10)
где x5 – значение параметра рН.

Расчет, выполненный в среде MathCAD, позволил
на основе решений уравнений (5-10) получить требу-
емые показатели качества регулирования.

Результаты расчета представлены графически на
рис. 3, где показана зависимость концентрации тяже-
лых металлов от времени в секундах.
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