Математическое моделирование для оптимизации химических процессов
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Наилучшее решение вопросов разработки процессов химической технологии возможно лишь при наличии надежной информации по физико-химическим и термодинамическим свойствам химических соединений. Накоплен значительный массив этих данных. Однако быстрый прогресс технологии и появление все большего количества новых химических соединений обусловливают разрыв между потребностью в данных и их наличием.

Актуальной является задача создания универсальных, высокоточных теоретических методов расчета и прогнозирования свойств химических соединений, которые дают возможность независимой оценки энергосодержания вещества, выявления ошибочных данных и, в конечном счете, надежного определения тепловых эффектов химических реакций, что важно для разработки технологических регламентов и осознанного управления химическими процессами. 
Гомодесмический алгоритм предполагает сравнительный термохимический анализ энергетики исследуемого соединений, т.е. для проведения такого анализа необходима априорная информация об энергетических величинах соединений сравнения, полученная либо экспериментально, либо с помощью очень надежных теоретических вычислений [1]. 
Результатом выполнения работы является новая разработанная система для оценки молекулярной энергетики химических соединений: совокупность математических методов, моделей и алгоритмов; комплекс различных по функциям и взаимосвязанных программ, а также программные документы, необходимые для эксплуатации этих программ [2-3]. Получены надежные количественные характеристики по величинам энергосодержания циклических органических соединений, рассчитаны энергии напряжения циклов различного строения. Продемонстрирован универсализм оригинальной теоретической методики исследования молекулярной энергетики, не имеющей аналогов в мировой науке. Сформированный массив количественных данных важен для понимания закономерностей разнообразных химических реакций, идущих с образованием или разрывом циклов [4]. Помимо фундаментального значения, эти знания могут быть применены при анализе технологических схем промышленно важных химических процессов современной нефтехимии.
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