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Аннотация. Данная статья освещает вопросы методологии 
технологического расчета реактора каталитического рифор-
минга с неподвижным слоем катализатора, дает основание 
применению одной из методик расчета и предлагает способ ее 
автоматизации. 

Annotation. This article covers the question 
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втоматизация технологических расчетов направлена на сокращение времени, потребляе-
мого на выполнение элементарных математических операций, лежащих в основе методо-

логии этих расчетов. Обычно такие нетрудоемкие, но многочисленные действия выполняются специ-
алистом-технологом вручную или воссоздаются в готовых программах, ограниченных в полноте и 
удобстве реализации методики. Подобными аспектами ее могут быть расчеты, основанные на много-
численных итерациях, поиск решений уравнений или экстремумов функций с заданной точностью, 
определение расчетных величин при помощи графиков и номограмм и т.д. Эти аспекты наряду с бо-
лее простыми, с точки зрения оптимизации расчета, могут в дальнейшем подлежать алгоритмизации, 
значительно сокращая количество требуемых от специалиста действий и уменьшая время их выпол-
нения. Таким образом, проблема автоматизации технологических расчетов, выступающая в даль-
нейшем предметом исследования, имеет прикладную значимость. 

Основной замысел проводимого исследования – выявить зависимости, лежащие в основе техноло-
гического расчета реактора каталитического риформинга с неподвижным слоем катализатора, составить 
их математическое описание и показать методологические подходы к разработке реализующей их про-
граммы. В качестве основного языка предполагается Python v.3.10. Объектом исследования является ме-
тодика расчета [1, c. 8], при автоматизации которой были определены следующие основные подходы: 

–  Возможность сверки проводимых расчетов с известными результатами выполнения расче-
тов и определений величин. 

–  Учет специфичности технологических параметров для выбранного сырья и катализатора. 
–  Итерационный характер определения ключевого конечного параметра теплового расчета – 

температуры на выходе из реактора. 
–  Выполнение значительной части расчетов по табличным и графическим данным из актуаль-

ных государственных стандартов и экспериментально выявленным закономерностям. 
Первый подход позволяет оценить правильность производимых расчетов и определить их абсолют-

ные и относительные погрешности; второй – проводить их для большинства вариантов процесса [2, c. 45], 
для чего в качестве исходных данных предлагаются характеристики катализатора, выходы продуктов и 
характеристики риформата. Подходы 3 и 4, до проведения связанного с автоматизацией исследования, 
подразумевали отклик от специалиста в виде ввода задаваемых вручную величин и связанных с ними па-
раметров. Эти величины, согласно методике, представлялись как результаты анализа табличных данных и 
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графиков. Нахождение табличных данных предлагается автоматизировать при помощи вычисления по 
пропорции в заранее сформированных файлах Excel, доступ к которым организуется за счет внедрения в 
программу библиотеки openpyxl [3]. Инструментом же имитации связанной с графиками работы специали-
ста предлагается представление их в виде функций, полученных при регрессионном анализе [4, c. 44], и 
расчет их значений при промежуточных параметрах. 

Для осуществления регрессионного анализа описываемые графиками зависимости воспринимают-
ся как результаты активного эксперимента и интерпретируются путем измерений вручную на интервалах 
значений параметров, допустимых для проведения процесса риформинга. По определенным значениям в 
файле Excel формируется эталонный набор данных, после чего к ним подбираются члены выражения, 
задающего функцию, и проводится регрессионный анализ [5, c. 4]. Подбор функции осуществляется до 
достижения абсолютной погрешности по эталонным значениям меньшей, чем погрешность измерения 
прибора. 

Для обоснования формы кривых зависимостей исследуемых графиков требуется использовать 
объективные методы оценки адекватности [6, c. 102]. В работе применяется сопоставление с табличными 
значениями критериев Фишера и Стьюдента при достижении значения совокупного коэффициента детер-
минации R2 выше 0,9999. Полученные выражения включаются в разрабатываемую программу как функ-
ции, возвращающие свое значение при параметрах условий процесса, задаваемых специалистом. 

 

Применение способа функционального описания 
На рисунке 1 показан один из графиков, подверженных регрессионному анализу.  
 

 
 

Рисунок 1 – График поправки к энтальпии паров нефтепродуктов 
на содержание ароматических углеводородов 

 

В данном случае рассматривается зависимость определяемого параметра, поправки, от двух 
факторов: температуры и характеризующего фактора K. Принципиальных вариантов описания два:  

–  по температуре для каждой кривой, в зависимости от K, и с пропорцией для промежуточных 
значений; 

–  по температуре и K для всех кривых и промежуточных значений. 
Для каждого варианта описания существует единый набор эталонных значений, представлен-

ных в таблице 1. 
 

Таблица 1 – Эталонные значения к графику ∆H = f (t, K) 
 

t, ºС 0 100 200 300 400 500 600 

K ∆H, ккал/кг 

10 22,67 12,67 0,00 –14,00 –30,00 –47,33 –66,67 

10,5 19,33 10,67 0,00 –10,00 –20,67 –34,00 –48,67 

11 13,33 8,67 0,00 –6,67 –12,67 –22,00 –32,00 

11,5 8,00 4,00 0,00 –2,67 –6,00 –10,00 –16,00 
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На рисунке 2 показана реализация первого варианта при помощи линий тренда, описанных ав-
томатически по методу наименьших квадратов на базе эталонных значений c наибольшим возмож-
ным для типовых функций R2. 

 

 
 

Рисунок 2 – Зависимости по линиям тренда для графика ∆H = f (t, K) 
 

Все описанные выше зависимости являются значимыми по критерию Фишера, но не все из них 
предоставляют достаточно точное функциональное описание.  

В таблице 2 приведены статистические характеристики уточненных при регрессионном анализе 
зависимостей. Для установленного в выборке по каждой функции числа степеней свободы, равного 7, 
критерии Стьюдента для доверительной вероятности 99 и 99,9 должны равняться 3,4995 и 5,4079 со-
ответственно [7]. Согласно обозначенным критериям, в функциях для K = 10,5 и 11 присутствуют ста-
тистически незначимые элементы, требующие не только исключения, но и замены. 

В таблице 3 показаны полученные абсолютные отклонения, рассчитанные при уточнённых ко-
эффициентах в зависимостях. Значение погрешности определения величин вручную составляет 0,5 
ккал/кг, что меньше величины отклонений по названным функциям. Вследствие этого можно конста-
тировать необходимость уточнения вида функций и проведения повторных анализов.  

 

Таблица 2 – Статистические характеристики уточненных зависимостей 
 

Характеристика 10 10,5 11 11,5 

R2 0,99997 0,99979 0,99789 0,99964 

Значимость F 9,13·10
–10

 5·10
–6

 4,21·10
–3

 1,14·10
–5

 

Статистика по критерию Стьюдента 

Y-пересечение 120 41,6419 10,8076 38,6932 

t –65 –14,8033 –2,4988 –17,0953 

t2 –37 –0,6864 –0,3502 5,5931 

t3 – –2,2978 0,2009 –7,5657 

t4 – – –0,4103 – 

 
Таблица 3 – Абсолютные отклонения по полученным зависимостям 
 

t 

K 

10 10,5 11 11,5 

∆H ∆ ∆H ∆ ∆H ∆ ∆H ∆ 

ºС ккал/кг ккал/кг ккал/кг ккал/кг 

0 22,67 0,19 19,33 0,17 13,33 0,36 8,00 0,07 

100 12,67 0,33 10,67 0,53 8,67 1,09 4,00 0,23 

200 0,00 0,05 0,00 0,43 0,00 0,86 0,00 0,26 

300 –14,00 0,00 –10,00 0,16 –6,67 0,42 –2,67 0,13 

400 –30,00 0,19 –20,67 0,41 –12,67 0,94 –6,00 0,04 

500 –47,33 0,05 –34,00 0,20 –22,00 0,46 –10,00 0,02 

600 –66,67 0,05 –48,67 0,03 –32,00 0,07 –16,00 0,01 
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Второй вариант подхода к описанию функции подразумевает применение многопараметриче-
ской регрессии, результаты которой сравниваются по критериям Стьюдента равным 3,7074 и 5,9588 
для числа степеней свободы, равного 6 [7]. 

В ходе компьютерного эксперимента была подобрана функциональная зависимость в следую-
щем виде: 

  (1) 

где  A, B, C, D, E – коэффициенты, определяемые при регрессионном анализе.  
 

Статистические результаты анализа приведены в таблице 4. В таблице 5 приведены абсолют-
ные отклонения значений полученной многопараметрической функции. Для упрощения уточнения её 
вида и получения более точных результатов, область исследования была ограничена температурами 
400–600 ºС. 

 
Таблица 4 – Статистические характеристики многопараметрической зависимости 
 

R
2
 Значимость F 

Статистика по критерию Стьюдента 

K K·t t
2
 / K

2
 t

3
 / K

3
 1 / K 

0,99993 10
–12

 –12,624 22,873 –18,141 11,925 7,5244 

 
Таблица 5 – Абсолютные отклонения по многопараметрической зависимости 
 

t 

K 

10 10,5 11 11,5 

∆H ∆ ∆H ∆ ∆H ∆ ∆H ∆ 

ºС ккал/кг ккал/кг ккал/кг ккал/кг 

400 –30,00 0,40 –20,67 0,26 –12,67 0,39 –6,00 0,11 

500 –47,33 0,35 –34,00 0,09 –22,00 0,50 –10,00 0,21 

600 –66,67 0,21 –48,67 0,09 –32,00 0,03 –16,00 0,22 

 
Обсуждение результатов 
По результатам, полученным при описании функции по однопараметрическому варианту, мож-

но заключить, что использование линий тренда для наборов эталонных данных не всегда позволяет 
осуществлять достаточно точное определение конечного вида выражений функций, члены которых 
также могут быть объективно незначимы, поэтому необходимо проводить анализ на основе сложных 
функций, а не типовых. 

Сопоставляя рассмотренные варианты описания функций, можно сделать вывод, что, при ана-
лизе зависимостей от нескольких переменных, целесообразно использовать множественную регрес-
сию, а не однопараметрическую для каждого рассматриваемого значения второго аргумента. Это 
связано с меньшим числом операций по подбору значимых членов многопараметрического выраже-
ния и большей точностью расчета при варьировании его параметров. 

При анализе множественной регрессии замечено, что по задаваемым функциям нецелесооб-
разно проводить исследование на всей области исследуемых параметров. Функции, описывающие 
отдельные части графика, позволяют получить более точный результат в большинстве случаев, по-
этому, зная условия процесса и, как следствие, участки варьирования аргументов для разных групп 
веществ, при необходимости допустимо описать график несколькими многопараметрическими выра-
жениями. 

Таким образом, в ходе компьютерного исследования были достигнуты следующие результаты: 
–  показаны основные методологические подходы к разработке программы расчёта реактора 

каталитического риформинга с неподвижным слоем катализатора; 
–  проведен регрессионный анализ графиков энтальпии паров нефтепродуктов и компонентов 

водородсодержащего газа и поправок к ней; 
–  определены области эффективного выполнения расчета по найденным в ходе регрессион-

ного анализа функциям. 
 

2 3

2 3

1
,

t t
H A K B K t C D E

K K K
∆ = ⋅ + ⋅ ⋅ + ⋅ + ⋅ + ⋅
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