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Показано, что применение методологии системного анализа к непрерывным проточным реакторам позволяет связать их 
химические, конфигурационные и информационные особенности. Методика синтеза многоуровневых систем управления не-
прерывными проточными реакциями на основе декомпозиции его модели по уровням позволяет анализировать системы без 
особых затруднений.  По предложенной методике первоначально на основе процесса, происходящего в системе, определяются 
показатели – входной, выходной и другие параметры непрерывных проточных реакций. Рассматриваемый непрерывный про-
точный реактор расчленяется на составляющие элементы, уточняются процесс и его параметры для выбранного элемента. 
Расчленение на последующие элементы может быть неограничено. Оно осуществляется по степени необходимости исследо-
вания для принятия решения. В работе предлагается системный анализ процессов химической технологии непрерывных про-
точных реакций, принимая шестиуровневую физико-химическую систему. Разделение на подсистемы продолжается до воз-
можного глубинного уровня – это атомно-молекулярные строения. Используемый при этом математический формализм и 
основной постулат линейной неравновесной термодинамики позволили создать базу данных по гомогенным реакциям ком-
плексообразования и лигандного обмена, реализующимся в условиях  стационарного потока. База данных в свою очередь по-
зволяет априори выбирать оптимальную химическую конфигурацию непрерывной проточной реакции. Для реакций комплексо-
образования целесообразно использовать системы с наибольшими константами равновесия и степенями завершения реакции. 
Совокупность обсуждаемых моментов приводит к выводу о необходимости использования совмещенных потоков «носитель 
+ реагент», что особенно привлекательно при наиболее простых конфигурациях проточных систем. Приведены примеры 
расчетов условных констант равновесия гомогенных реакций, реализующихся в условиях стационарного потока. Показано, 
что наименьшее разумное значение константы равновесия не должно быть менее 103-104, только в этом случае возможно 
формирование достаточно интенсивного сигнала аналитического прибора, интегрированного с непрерывным проточным 
реактором, отвечающего минимальным концентрациям продуктов реакции. 
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The article reveals that application of the system analysis methodology to the continuous flow-type reactors allows correlating their 
chemical, configuration and information features. The methods of multilevel system synthesis of the continuous flow-type reactors con-
trol on the basis of its model decomposition allow systems analyzing without extra difficulties. According to this method, at first such 
indicators as input, output and other parameters depending on the processes involved in continuous flowing reactions are determined. 
The continuous flow-type reactor under consideration is divided into constituent elements. It is necessary to specify the process and its 
parameters for the chosen element. The separation into successors can be unlimited depending on the research necessity for decision-
making. The authors suggest the system analysis of the applied chemistry processes of the continuous flow-type reactors for a six-level 
physicochemical system. The division into subsystems goes on up to the deepest level possible, i.e. to the atom-molecule structures. 
Thus, mathematical formalism used and the basic postulate of linear non-equilibrium thermodynamics have allowed creating a data-
base of homogeneous reactions of metal complexes and ligand exchange implemented in a stationary flow. The database, in turn, allows 
choosing a priori an optimum chemical configuration of the continuous flowing reaction. For complexing reactions, it is expedient to 
use the systems with the largest equilibrium constants and reaction completion degrees. The set of the discussed issues leads us to a 
conclusion on the requirement to use the “carrier + reagent” combined streams that is especially attractive in the case of the flowing 
systems simplest configurations. The authors have given the calculation examples of the conventional homogeneous reaction equili-
brium constants implemented in a stationary flow. It has been shown that the least reasonable equilibrium constant value should not be 
less than 103 - 104 , and only in this case it is possible to form an intensive signal in the analytical instrument integrated with the conti-
nuous flow-type reactor strong enough to register minimal concentrations of reaction products. 
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Понятие «система» используется и изучается во 
всех сферах деятельности людей уже давно [1]. Однако 
многие авторы отмечают, что до сих пор нет методик 
не только синтеза, но и анализа систем, которые можно 
было бы применить в любой отрасли деятельности [2].  
Системному мышлению присуща внутренняя про-

тиворечивость, которая проявляется в парадоксе цело-
стности и парадоксе иерархичности. Парадокс целост-
ности подразумевает, что при анализе системы ее не-
обходимо расчленить, но при этом исчезают свойства 
целой системы. Парадокс иерархичности заключается в 
необходимости описания системы как элемента под-
системы. С одной стороны, системный анализ способ-
ствует выбору и принятию правильных решений, если 
имеется выборка, то есть множество предложений для 
принятия решений [3]. С другой стороны, желание рас-
смотреть одновременно все процессы и анализировать 
все варианты приводит к сложным ситуациям. 
Несмотря на эти трудности, идеи системного анали-

за широко используются в социально-экономической, 
политической, военной сферах, в биологии, психоло-
гии, вычислительной технике, химической технологии, 
и в частности, данная работа посвящена использова-
нию методов системного анализа в изучении гомоген-
ных реакций комплексообразования, реализующихся в 
условиях стационарного потока. 
Реакции, реализующиеся в условиях потока, как 

правило, не доходят до конца – система находится в 
так называемом стационарном состоянии, причем, чем 
ближе это состояние к равновесному, тем полнее про-
текает и эффективнее используется реакция. Проточная 
система – система реального времени. Поэтому прин-
ципиально важными являются время достижения ста-
ционарного состояния и степень его совершенства, о 
котором можно объективно судить по скорости произ-
водства энтропии σS в непрерывной проточной систе-
ме. Известно, что в каждом стационарном состоянии 
эта величина минимальна, но не равна нулю. Следова-
тельно, становятся возможными численные оценки 
этой скорости в различных проточных системах, что 
позволяет в цифрах оценивать качество стационарного 
состояния и, следовательно, управлять реакцией для 
обеспечения наибольшей эффективности ее использо-
вания [4, 5]. Полноту реакции в условиях потока легко 
оценить степенью протекания реакции ξ, имеющей 
смысл приближения стационарного состояния к равно-
весному [6]. В работе [4] была фактически установлена 
связь степени протекания реакции ξ и скорости произ-
водства энтропии σS , эта связь вполне может служить 
основой для разработки критерия оптимальности ре-
альной проточной системы. 
Методология исследования стационарного состоя-

ния вблизи равновесия, которому отвечает момент ре-
гистрации максимума выходного пика детектора, по-
зволяет оценить химическое сродство A по отношению 
текущей высоты пика h к достигаемой в условиях рав-
новесия hравн [4]. Последнее, исходя из представлений 
де Донде о скорости реакции всей системы, оказывает-
ся напрямую связанным с производной высоты пика h 
по времени t: dh/dt [4]. Эта определяемая эксперимен-
тально величина также учитывает роль неравновесных 
факторов в развитии восходящей ветви регистрируемо-

го пика. Выполненные теоретические исследования 
позволяют подойти к практической оценке степени 
совершенства (по величине скорости производства эн-
тропии) гомогенных реакций в проточных системах, 
что составляет новую актуальную задачу современной 
химической термодинамики. 
При решении этой задачи необходимо учитывать, 

что непрерывные проточные реакторы являются слож-
ной системой и включают большое многообразие эле-
ментов, находящихся в развитых связях. Определение 
оптимальных параметров проточной системы требует 
совершенствования существующих и разработки новых 
методов системного анализа с учетом их специфиче-
ских особенностей, заключающихся в наличии боль-
шого количества управляющих воздействий, много-
связности объектов моделирования, широком диапазо-
не изменения переменных, участвующих в процессе 
моделирования. 
В работе использовался метод последовательного уг-

лубления в систему. Многоступенчатый системный ана-
лиз выполняется вглубь рассматриваемой системы, то 
есть сверху вниз. Иногда может осуществляться движе-
ние вверх из рассматриваемой системы к более крупным 
системам. Необходимо отметить, что процесс происхо-
дит в системе. Взаимодействие между системами проис-
ходит по их параметрам, на основе процессов, происхо-
дящих в каждой системе (элементе). В каждой системе 
может происходить множество процессов: физические, 
химические, технологические и т. д. 
Многоступенчатый анализ системы заключается в 

следующем. 
1. Исследуемый объект (аппарат или элемент аппа-

рата, или линия, состоящая из нескольких аппаратов, и 
т. д.) принимается за основную технологическую сис-
тему (первый иерархический уровень). В основной сис-
теме протекает совокупный процесс. 

2. Основная система расчленяется на элементы. Ка-
ждый ее элемент называется системой второго иерар-
хического уровня. В каждом элементе второго иерар-
хического уровня рассматривается конкретный процесс 
и определяются параметры системы. 

3. Система третьего иерархического уровня также 
расчленяется на составляющие элементы. Каждый эле-
мент системы второго уровня назовем системой 
третьего уровня. В каждом элементе системы третьего 
иерархического уровня протекают конкретные свои 
процессы, определяющие параметры системы данного 
иерархического уровня. 
Разделение на подсистемы продолжается до самого 

глубинного уровня. Иногда это атомно-молекулярные 
строения. В работе осуществлен анализ и приняты оп-
тимальные решения по непрерывным проточным хи-
мическим системам: гомогенного вытеснения (лиганд-
ного обмена) и комплексообразования. 
Была использована следующая последовательность 

построения модели. 
1. Анализ математических описаний начинается с 

системы и процессов выбранного глубинного иерархи-
ческого уровня. 

2. Создается модель процесса данного подуровня. 
Балансовые уравнения формализуются из простых 
дифференциальных уравнений первого порядка: 
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Коэффициенты, характеризующие скорость реак-

ции, физико-химические показатели определяются 
экспериментально, с включением элементов теории 
графов. 

3. Формализуются математические описания и мо-
дели процессов следующего вышестоящего уровня с 
учетом взаимосвязей и полученных моделей процессов 
нижестоящего уровня. 
В конечном итоге операция завершается объедине-

нием всех трех шагов. Это позволяет выполнить фор-
мализацию модели процессов рассматриваемой основ-
ной системы. 
При многоступенчатом анализе непрерывный про-

точный реактор представлен как основная система, 
где определены ее входные и выходные параметры 
(рис. 1). 

 

 
 
Рис. 1. Схема учета воздействия параметров на непрерывную 
проточную систему 

 
Основная выбранная система расчленяется на от-

дельные подсистемы-элементы. Это система подвода 
реактантов, система инжекции, зона смешивания, сис-
тема детектирования полученного продукта, система 
отвода продуктов реакции. В свою очередь, зона сме-
шивания расчленена на системы, ими являются термо-
динамические состояния химического процесса. Каж-
дое термодинамическое состояние расчленяется на 
класс стационарных и не стационарных состояний. Ка-
ждому состоянию соответствуют свои более или менее 
устойчивые химические формы комплексного соеди-
нения. Так, например, равновесие реакции комплексо-
образования в общем случае включает стадию внешне-
сферного взаимодействия акваионов металлов с лиган-
дами и последующее вытеснение молекулы воды из 
вернеровской координационной сферы иона металла с 
образованием внутрисферного комплекса [7]. При об-
разовании полилигандных комплексов присоединение 
каждого последующего лиганда также будет включать 
стадию образования соответствующего внешнесферно-
го комплекса с его дальнейшим превращением во 
внутрисферный [8]. В соответствии с теорией [9], сис-
тему сосуществующих комплексов можно отобразить 
как объект с иерархической структурой. На рис. 2 в 

качестве примера приведена иерархия подсистем для 
комплексного соединения типа MLn, n = 3. Стрелки на 
рисунке отвечают предписываемым правилами перехо-
да от одного уровня к другому, чему в растворах соот-
ветствует направление протекания реакций, то есть 
превращение одного комплекса в другой.  
Таким образом, непрерывный проточный реактор 

рассмотрен на шести-девяти уровнях. После этого по-
строены математические модели процессов, протекаю-
щих в каждом иерархическом уровне. Путем алгоритми-
ческого объединения отдельных блоков формализована 
полная математическая модель технологического про-
цесса непрерывных проточных гомогенных реакций. 
Схема автоматизированного расчета непрерывного 

проточного процесса представлена на рис. 3 [10]. 
Для расчетов в компьютер вводятся исходные дан-

ные процесса непрерывных гомогенных реакций (рас-
ход базового раствора и раствора носителя, концентра-
ции реактантов), и компьютер за считанные секунды 
вычисляет закономерности изменения технологических 
параметров, промежуточные и выходные показатели 
процесса и системы. В частности, таких параметров, 
как скорость производства энтропии, степень заверше-
ния реакции и др. 
Во всей математической модели принципиально 

существенна роль условной константы равновесия K'. 
Используя материал по устойчивости комплексов и по 
коэффициентам побочных реакций ионов металла и 
различных комплексонов (протонированных MLH и 
гидроксокомплексов MOHL) и разработанный ранее 
математический формализм [11], величину K' можно 
рассчитать и, следовательно, априори определить круг 
металлов, способных участвовать в реакциях гомогенно-
го комплексообразования и лигандного обмена, реали-
зующихся в условиях потока 
Решая обратную задачу, для выбранного металла 

можно подобрать оптимальную химическую конфигу-
рацию тестируемой системы. В качестве ограничений 
для решения обратной задачи вводятся оптимальные 
значения условных констант равновесия, при которых 
возможно формирование достаточно интенсивного сиг-
нала детектора (h – высота пика сигнала). 
Расчет условных констант равновесия осуществлялся 

по алгоритму, представленному на рис. 4.  
Для проведения модельных исследований на раз-

личных типах гомогенных реакций достаточно выбрать 
технологические параметры непрерывного проточного 
реактора и химическую конфигурацию проточной сис-
темы из предлагаемого списка (рис. 5), а термодинами-
ческие параметры для выбранного металла автомати-
чески загружаются в математическую модель из базы 
данных. 
Соответствие результатов расчета реальному процессу 

определено экспериментально на лабораторной установке 
для проведения непрерывных проточных гомогенных 
реакций с ионометрическим детектированием (рис. 6) 
Ангарской государственной технической академии. 

 

Входные параметры 
– гидродинамические 
– концентрация реактантов 
– объем инжектируемой 
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РЕАКТОР 

Выходные параметры 
– полнота протекающей 
реакции 
– время релаксации 
– концентрация и количество 
продуктов реакции 
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Рис. 2. Иерархия подсистем комплексообразования, где ωnj и βni – ступенчатые константы устойчивости конкретных внешне- и внутри-
сферных комплексов с различными вариантами заполнения внутренней координационной сферы иона металла; [L] – равновесная кон-

центрация лиганда; Пnik – константа перехода, 1−⋅= njniПni ωβk ; ba  – равновесная активность воды в шкале молярности. 

 
 

 
 

Рис. 3. Схема автоматизированного расчета непрерывного проточного реактора. 
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Рис. 4. Схема расчета условных констант равновесия гомогенных реакций. 
 

 
 

Рис. 5. База данных по гомогенным реакциям. 
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Рис. 6. Конфигурация проточной системы с гидродинамиче-
ской инжекцией: 1, 2 – резервуары, содержащие раствор но-
сителя и пробы соответственно; 3, 4 – насосы; 5 – гидроди-
намический инжектор; 6 – смеситель; 7 – ионометрическая 
ячейка; 8 – иономер; 9 – компьютер; 10 – соединительный 
штуцер; 11 – мембранный модуль; 12 – электрод сравнения; 
13 – проточная ячейка. 
 
Согласованность результатов составила 92-98 %. На 

основе проведенных исследований определено опти-
мальное решение по проведению гомогенных реакций 
в условиях стационарного потока. 

Таблица 1 
 

Результаты моделирования проточных систем. 
D=2, ξ= 0.8 

 

K 
*

*

( )

( ) ( )

c M Y

c Y c M Y−
 ( )c L  ( )c M  

*[ ]

( )

M L
h

c L
=  

102 2 10-4 102 0.0008 
102 2 10-4 102 0.008 
102 2 10-4 102 0.08 
102 20 10-4 102 0.008 
102 50 10-3 102 0.016 
102 50 10-4 102 0.0016 
102 100 10-4 102 0.04 
102 100 10-4 102 0.004 
104 50 10-3 102 0.02 
104 50 10-3 102 0.2 
104 50 10-4 102 2.0 
104 50 10-3 102 0.02 
104 50 10-3 102 0.2 
104 100 10-4 102 0.4 
104 100 10-3 102 0.04 
106 50 10-4 102 0.8 
106 50 10-3 102 0.08 
106 100 10-4 102 1.6 
106 100 10-3 102 0.16 
 
Из приведенных в таблице 1 данных, рассчитанных 

на стандартную конфигурацию проточной системы, 
видно, что значение констант равновесия должно быть 
не менее 103. Результаты могут быть использованы при 
расчете и проектировании непрерывных проточных 
аппаратов и позволяют совершенствовать процессы 
гомогенного комплексообразования. 
В качестве заключения можно отметить, что ис-

пользуемая многоступенчатая методика анализа спо-

собствует развитию многих аспектов науки: фундамен-
тального – получили более глубокое развитие вопросы 
неравновесной термодинамики и оптимизации непре-
рывных проточных реакций; методологического – на 
основе использования системного анализа рекомендо-
ван метод определения скорости производства энтро-
пии; прикладного – разработаны непрерывные проточ-
ные реакторы, не имеющие в РФ аналогов. 
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