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В ХИМИЧЕСКОЙ ТЕХНОЛОГИИ 

Аннотация: в статье рассматривается проблема задержки данных при 

традиционном лабораторном контроле. Предлагается решение в виде интегра-

ции в поток БИК- и КР-спектрометров с хемометрической обработкой. На при-

мере полимеризации стирола показана возможность непрерывного расчёта кон-

версии мономеров и молекулярно-массовых характеристик для перехода к управ-

лению процессом в реальном времени. 
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Традиционный подход к контролю химико-технологических процессов, ос-

нованный на периодическом отборе проб и их последующем анализе в заводской 

лаборатории, вносит временную задержку, достигающую десятков минут. Для 

управления динамичными процессами, как радикальная полимеризация или ка-

талитический крекинг, где состав реакционной массы меняется непрерывно, этот 

метод не дает возможности эффективного оперативного вмешательства. Совре-

менная концепция цифрового производства требует перехода на непрерывный 

мониторинг, реализуемый с помощью автоматизированных спектральных анали-

заторов, интегрированных непосредственно в технологический поток. 

Методологической основой исследования служат два взаимодополняющих 

оптических метода. Спектроскопия ближнего инфракрасного диапазона (БИК) 

регистрирует обертоны и составные частоты валентных колебаний связей O-H, 

C-H, N-H, позволяя отслеживать концентрации воды, мономеров и растворите-
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лей. Спектроскопия комбинационного рассеяния (КР), в свою очередь, дает ин-

формацию о фундаментальных колебательных модах и позволяет однозначно 

идентифицировать индивидуальные соединения по их уникальным спектраль-

ным «отпечаткам пальцев». Поскольку в многокомпонентных смесях полосы по-

глощения перекрываются, для извлечения количественной информации приме-

няются хемометрические алгоритмы, среди которых наиболее распространен ме-

тод проекции на латентные структуры. 

Ключевой результат практического применения данной методологии был 

продемонстрирован для процесса радикальной полимеризации стирола, иниции-

руемой пероксидом бензоила. Схема реакции в общем виде выглядит следующим 

образом: n C₆H₅-CH=CH₂ → [-CH(C₆H₅)-CH₂-]ₙ. БИК-анализатор, установленный 

в реакторе, непрерывно регистрирует текущую концентрацию мономера [M]ₜ, что 

позволяет в реальном времени рассчитывать его конверсию по формуле X = 

([M]₀ – [M]ₜ) / [M]₀. Для идеальной полимеризации без реакций обрыва цепи 

среднечисловая степень полимеризации линейно связана с конверсией: DPₙ = X / 

(1 – X). На практике также отслеживаются средневесовая молекулярная масса и 

индекс полидисперсности. 

Количественный анализ базируется на законе Бугера-Ламберта-Бера, кото-

рый для смеси принимает вид D(λ) = l · ∑ εᵢ(λ) · cᵢ. Скорость расходования моно-

мера подчиняется кинетическому уравнению r = -d[A]/dt = k[A]ⁿ, а влияние тем-

пературы на константу скорости описывается уравнением Аррениуса. На основе 

этих данных автоматизированная система управления процессом получает ана-

литический сигнал в течение 1–5 секунд, что несопоставимо быстрее традици-

онных методов. Это позволяет при любом отклонении конверсии или молекуляр-

ной массы от заданного профиля мгновенно корректировать температуру в реак-

торе или дозировку инициатора. 

Внедрение описанных процессных аналитических технологий полностью 

меняет парадигму контроля качества, переводя его из категории финального в ка-

тегорию предиктивного. Использование оптоволоконных зондов, которые выно-

сят электронный блок за пределы опасной зоны, делает этот метод применимым 
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во взрыво- и пожароопасных средах. Более того, спектроскопия позволяет вести 

раннее обнаружение утечек токсичных веществ, таких как хлор или аммиак, по 

их характерным спектральным сигнатурам, минимизируя риски для персонала и 

окружающей среды. Сочетание оперативности, точности и безопасности делает 

автоматизированные БИК- и КР-спектрометры ключевым инструментом для со-

здания эффективного и устойчивого химического производства. 
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