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В работе представлена разработка и реализация модели хранения и анализа данных и ре-

зультатов экспериментов для исследования периодических процессов полимеризации. Предло-

жен подход к организации реляционной базы данных, обеспечивающий структурированное хра-

нение параметров моделирования, кинетических схем, рецептур и результатов расчетов, вклю-

чая молекулярно-массовые характеристики полимеров. Реализована архитектура программ-

ного комплекса, объединяющая модуль моделирования, реализованный методом Монте-Карло, 

и систему управления базами данных SQL Server, что позволяет автоматизировать процесс 

накопления и обработки информации. Продемонстрированы возможности системы для ана-

лиза и сопоставления результатов вычислительных экспериментов на примере полимеризации 

изопрена в реакторе периодического действия. Использование базы данных обеспечивает по-

вышение воспроизводимости результатов, ускоряет обработку данных и создает основу 

для последующей оптимизации технологических режимов и внедрения элементов цифрового 

двойника химико-технологических процессов. 
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Введение 

Обработка результатов вычислительных экспериментов в химико-технологических исследованиях является 

критически важным этапом, обеспечивающим систематизированный анализ сложных процессов и выявление оп-

тимальных параметров. В современных научных и промышленных задачах, где ключевыми факторами являются 

температура, давление, концентрация реагентов и длительность реакций, компьютерные модели позволяют ми-

нимизировать зависимость от физического экспериментирования, сокращая временные и материальные затраты [1]. 

Большие массивы данных, генерируемые в ходе симуляции, дают возможность выявить скрытые корреля-

ции и механизмы, недоступные традиционным методам анализа. Это также способствует верификации моделей 

и устранению систематических погрешностей, что повышает точность прогнозирования поведения систем и ка-

чество конечных продуктов [2]. 

Современные исследования в области полимеризации сопровождаются накоплением значительных объемов 

экспериментальных и вычислительных данных, требующих систематизации и эффективной обработки. При от-

сутствии структурированного подхода к хранению информации результаты экспериментов остаются разрознен-

ными, что затрудняет их повторное использование и анализ. Организация данных в виде специализированной 

базы данных позволяет не только автоматизировать процесс их накопления, но и обеспечить удобство последу-

ющей обработки, сопоставления и интерпретации результатов [3]. 

Автоматизация вычислительных процессов обеспечивает не только ускорение обработки данных, но и по-

вышение воспроизводимости результатов за счет минимизации влияния человеческого фактора. Полимеризаци-

онные процессы, обладающие многостадийной природой и высокой чувствительностью к внешним факторам, 

требуют комплексного подхода к их управлению и анализу [4–5]. 

Автоматизация процесса регистрации и хранения результатов экспериментов является важным этапом циф-

ровизации химико-технологических исследований. Использование баз данных позволяет минимизировать руч-

ной ввод информации, снизить вероятность ошибок и обеспечить целостность данных. Кроме того, централизо-

ванное хранение результатов открывает возможности для их дальнейшего анализа и использования в задачах 

оптимизации технологических процессов [3]. Под автоматизацией здесь подразумевается интеграция трех клю-

чевых компонентов: 

1. Численное моделирование, позволяющее описывать кинетику реакций, массо- и теплоперенос. 

2. Динамический контроль реакционных условий, такой как автоматическая корректировка температуры, 

давления, концентраций реагентов. 

3. Интеллектуальный анализ данных для выявления скрытых закономерностей на основе исторических 

и текущих данных. 

Такой подход позволяет создать замкнутую систему, в которой модель процесса может быть интегрирована 

с измерительными датчиками технологического оборудования, фиксирующими ключевые параметры процесса: 
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температуру, давление и концентрации реагентов. В этом случае данные с датчиков могут передаваться в про-

граммный комплекс и использоваться для уточнения входных параметров модели, а результаты моделирования – 

для поддержки принятия решений по управлению процессом (например, корректировки температуры или дози-

ровки компонентов). Алгоритмы анализа данных обеспечивают адаптацию параметров модели и повышение точ-

ности прогнозирования [6]. 

Эффективность автоматизации напрямую зависит от качества и доступности данных. Реализация процессов 

полимеризации в промышленных условиях сопровождается генерацией объемных массивов информации: вре-

менные ряды концентраций мономеров, данных о молекулярно-массовом распределении, вязкостных характери-

стиках, параметрах теплообмена и т.д. Без структурированного хранения и обработки этих данных невозможно 

обеспечить стабильность процесса, верификацию моделей или прогнозирование свойств конечного продукта [7]. 

Централизованная база данных становится не просто архивом, а активным инструментом для анализа, позволя-

ющим связывать входные параметры (температура, состав сырья) с выходными характеристиками (молекулярная 

масса, прочность материала). Именно такой подход создает основу для дальнейшего применения искусственного 

интеллекта [8]. 

На основе накопленных данных алгоритмы машинного обучения могут выявлять сложные многомерные 

зависимости, которые недоступны традиционным методам анализа [8]. Например, они могут предсказывать оп-

тимальные условия реакции, минимизировать отклонения от целевых характеристик или выявлять ранние при-

знаки нестабильности процесса. Интеграция таких подходов в жизненный цикл продукта способствует ускоре-

нию внедрения инновационных материалов с заданными характеристиками, обеспечивая конкурентоспособ-

ность в быстро меняющейся промышленной среде. 

Материалы и методы 

Для реализации системы хранения и анализа результатов моделирования полимеризационного процесса был 

применен подход, основанный на последовательном проектировании структуры базы данных: от концептуальной 

модели к логической и далее к физической реализации. 

На этапе концептуального проектирования были выделены основные сущности предметной области, отра-

жающие ключевые элементы процесса полимеризации: мономер, катализатор, алюминийорганическое соедине-

ние (АОС), схема (характеризует определенную кинетическую схему процесса), реакция (характеризует реакции, 

составляющие кинетическую схему, и константы скоростей реакции), рецептура (характеризует рецептуру веде-

ния процесса и начальные данные), эксперимент (характеризует условия ведения эксперимента) и результат (ха-

рактеризует результаты проведенного эксперимента). Для каждой сущности определен набор атрибутов, харак-

теризующих ее свойства (например, состав, концентрации, технологические параметры, молекулярно-массовые 

характеристики), среди которых были выделены ключевые атрибуты [9]. 

На следующем этапе концептуальная модель была преобразована в логическую реляционную модель. Опре-

делены связи между сущностями: 

− связи «мономер-схема», «катализатор-схема» и «АОС-схема» будут характеризоваться типом связи 

«один-ко-многим», т.к. мономер/катализатор/АОС может присутствовать во многих схемах ведения процесса, в 

то время как в схеме должен присутствовать определенный мономер/катализатор/АОС; 

− связь «схема-реакция» будет характеризоваться типом связи «один-ко-многим», т.к. одной кинетической 

схеме могут соответствовать несколько реакций, в то время как реакция должна относиться к конкретной кине-

тической схеме; 

− связь «схема-рецептура» будет характеризоваться типом связи «один-ко-многим», т.к. одной кинетиче-

ской схеме могут соответствовать различные рецептуры ведения процесса, в то время как заданная рецептура 

относится к конкретной кинетической схеме; 

− связь «рецептура-эксперимент» будет характеризоваться типом связи «один-ко-многим», т.к. согласно 

определенной рецептуре могут быть проведены многие эксперименты (как лабораторные, так и вычислитель-

ные), в то время как каждый эксперимент проводится при заданной рецептуре; 

− связь «эксперимент-результат» будет характеризоваться типом связи «один-ко-многим», т.к. одному экс-

перименту могут соответствовать несколько полученных результатов (промежуточные и итоговый), в то время 

как каждый результат может быть получен по итогам проведения определенного эксперимента. 

Физическая реализация модели выполнена в виде реляционной базы данных, в которой каждая сущность 

представлена отдельной таблицей [10]. Структура таблиц и связи между ними спроектированы с учетом требо-

ваний нормализации, что позволило устранить избыточность данных и обеспечить их согласованность при хра-

нении и обработке. 



128 ХИМИЯ 

Реализация представленной модели выполнена в SQL Server 19, что обеспечивает масштабируемость, под-

держку сложных запросов, безопасность и возможность интеграции с алгоритмами машинного обучения 

для дальнейшего анализа и выявления закономерностей. Схема базы данных представлена на рис. 1. 

Разработанная структура базы данных обеспечивает централизованное хранение параметров моделирова-

ния, промежуточных и итоговых результатов, а также сопутствующих метаданных, что создает основу для по-

следующего анализа и расширения функциональности системы. Предложенный подход к организации базы дан-

ных соответствует современным требованиям к системам обработки экспериментальных и вычислительных дан-

ных, предполагая возможность работы как с результатами численного моделирования, так и с промышленными 

данными. Такая универсальность обеспечивает расширяемость системы и ее адаптацию к различным типам по-

лимеризационных процессов [3]. 

Результаты и обсуждение 

Ранее авторами была создана программа моделирования процесса полимеризации методом Монте-Карло [5]. 

Для реализации взаимодействия программного комплекса с реляционной базой данных разработана архитектура, 

объединяющая основные модули программы, вычислительную библиотеку и систему хранения данных. Основ-

ной модуль, написанный на C#, обеспечивает интерфейс для ввода параметров и визуализации результатов, 

а библиотека на C++ содержит алгоритмы моделирования полимеризационного процесса. Оба компонента взаи-

модействуют с базой данных SQL Server через структурированные запросы, что позволяет автоматически сохра-

нять результаты вычислений, анализировать зависимости и верифицировать модели. Представленная схема ил-

люстрирует поток данных между компонентами системы, подчеркивая роль базы данных как центрального хра-

нилища информации, обеспечивающего целостность и доступность данных для научных исследований (рис. 2). 

 

Рис. 1. Диаграмма базы данных. 

В процессе работы программного комплекса таблицы базы данных заполняются автоматически на основе 

данных, генерируемых в ходе моделирования полимеризации изопрена. Программа передает стартовые пара-

метры в вычислительный модуль, который рассчитывает динамику процесса. В результате моделирования и вы-

полнения основной вычислительной функции происходит заполнение всех таблиц базы данных согласно усло-

виям моделирования и промежуточным результатам. Они фиксируются в виде наборов данных, описывающих 



ISSN 1998-4812 Вестник Башкирского университета. 2026. Т. 31. №2 129 

изменение характеристик процесса в зависимости от степени конверсии мономера: среднечисленной и средне-

массовой молекулярных масс, а также полидисперсности продукта. Эти данные структурированно записываются 

в соответствующие таблицы через SQL-запросы, минимизируя риск ошибок при ручном вводе, который 

при необходимости тоже может быть использован.  

Использование базы данных в качестве централизованного хранилища результатов позволяет существенно 

упростить обработку экспериментальной информации и повысить эффективность анализа. В отличие от тради-

ционного файлового хранения, база данных обеспечивает быстрый доступ к данным, возможность формирования 

выборок и выполнения сравнительного анализа различных экспериментов, что является ключевым преимуще-

ством при исследовании сложных полимеризационных процессов [3]. 

 

Рис. 2. Поток данных между компонентами системы. 

Взаимодействие с базой данных в программном комплексе реализовано с использованием низкоуровневого 

ODBC API, что обеспечивает полный контроль над операциями доступа к данным. Схема работы включает ини-

циализацию среды, установку соединения, подготовку и выполнение SQL-запросов, а также последующее осво-

бождение ресурсов. 

На рис. 3 представлена обобщенная схема взаимодействия приложения с базой данных. Отдельные блоки 

схемы не детализируют конкретные структуры данных и отражают типовые этапы выполнения операций (под-

готовка запроса, привязка параметров, выполнение и получение результатов). Приведенные на схеме операции 

иллюстрируют общий принцип работы с базой данных и не ограничиваются только отдельными таблицами. В ре-

альной реализации программный комплекс осуществляет чтение и запись данных для всех сущностей базы, 

включая рецептуру, условия эксперимента, кинетические схемы и результаты моделирования. Использование 

ODBC API позволяет детально управлять типами данных и параметрами выполнения запросов, однако требует 

ручного управления ресурсами, что повышает сложность разработки. В перспективе для повышения уровня абстракции 

и упрощения сопровождения системы может быть рассмотрен переход к технологии Object-Relational Mapping, позволя-

ющей работать с данными базы в виде объектов программы без прямого написания SQL-запросов, или к высокоуров-

невым библиотекам доступа к данным, которые автоматически управляют соединениями и операциями чтения 

и записи данных. 

Для демонстрации возможностей системы выполнен вычислительный эксперимент по имитации протекания 

процесса полимеризации изопрена в реакторе периодического действия в условиях, определяемых микрогетеро-

генной каталитической системой на основе NdCl₃ (табл.). 
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Рис. 3. Схема взаимодействия с базой данных через ODBC API. 

Таблица 

Условия проведения процесса 

Параметр Значение / Описание 

Исследуемый процесс Полимеризация изопрена 

Тип каталитической системы Микрогетерогенная, на основе NdCl₃ 

Соотношение компонентов  
каталитической системы (мольное) 

NdCl₃ : TIBA : Пиперилен = 1 : 12 : 2 

Дозировка катализатора 1 моль NdCl₃ на 10 000 моль изопрена 

Концентрация мономера (изопрен) 15% масс. в реакционной смеси 

Температура процесса 20 °C 

Содержание примесей (изоамилены) 0% масс. 

Ключевое условие Отсутствие примесей изоамиленов 

В соответствии с условиями в табл. получены следующие мольные концентрации реагентов: 

– мольная концентрация изопрена – 1,39 моль/л; 

– мольная концентрация диизобутилалюминийгидрида (ДИБАГ) – 0,000177 моль/л; 

– мольная концентрация триизобутилалюминия (ТИБА) – 0,00168 моль/л; 

– мольная концентрация катализатора – 0,00014 моль/л. 

При этом концентрация активных центров задавалась в количестве 5% от закладываемого объема катализа-

тора в мольном соотношении. 

Модель, реализованная методом Монте-Карло, позволяет предсказывать молекулярно-массовые характери-

стики продукта полимеризации, ранее уже демонстрировала согласованность с кинетическим моделированием 

и экспериментальными данными [11–12]. 

В результате имитации протекания эксперимента происходит заполнение таблиц базы данных. На рис. 4 

представлен фрагмент таблицы «Рецептура» базы данных, содержащий запись рецептуры вычислительного экс-

перимента (ID рецептуры: 5), параметры которого соответствуют описанным условиям. 

 

 

Рис. 4. Фрагмент таблицы «Рецептура» с параметрами рецептуры  

вычислительного эксперимента. 

Параметры вычислительных экспериментов согласно данной рецептуре приведены на рис. 5 (ID экспери-

мента: 59 / 60 / 61). Они отличаются числом задействованных в моделировании молекул. 
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Рис. 5. Фрагмент таблицы «Эксперимент». 

Выборка данных для построения сопоставления зависимостей среднечисленной и среднемассовой молеку-
лярных масс от степени конверсии мономера выполнялась с использованием SQL-запроса: 

SELECT [ID результата], [ID эксперимента], [Конверсия], [Mn], [Mw], 
CAST([Mw] AS FLOAT) / CAST([Mn] AS FLOAT) as  
[Коэффициент полидисперсности] 
FROM [Polymerization].[dbo].[Результат] 
WHERE [ID эксперимента] IN (59,60,61) 
Результаты одного из вычислительных экспериментов отображены во фрагменте таблицы «Результат» на рис. 6. 

 

Рис. 6. Фрагмент таблицы «Результат» с данными вычислительного эксперимента. 

На рис. 7–9 представлены результаты сопоставления зависимостей характеристик от степени конверсии для 

проведенных вычислительных экспериментов. 

 

Рис. 7. Сравнение зависимостей среднечисленной молекулярной массы от степени конверсии  

для различных вычислительных экспериментов (штрихпунктир – эксперимент 59,  

пунктир – эксперимент 60, сплошная линия– эксперимент 61,  

точки – производственный эксперимент). 
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Рис. 8. Сравнение зависимостей среднемассовой молекулярной массы  

от степени конверсии для различных вычислительных экспериментов  

(штрихпунктир – эксперимент 59, пунктир – эксперимент 60,  

сплошная линия– эксперимент 61, точки – производственный эксперимент). 

 

Рис. 9. Сравнение зависимостей коэффициента полидисперсности  

от степени конверсии для различных вычислительных экспериментов  

(штрихпунктир – эксперимент 59, пунктир – эксперимент 60,  

сплошная линия– эксперимент 61, точки – производственный эксперимент). 

Сравнение полученных зависимостей показывает, что для всех проведенных вычислительных эксперимен-

тов характер изменения среднечисленной и среднемассовой молекулярных масс от степени конверсии имеет схо-

жую форму. Наблюдаемые различия между кривыми проявляются преимущественно в абсолютных значениях 

молекулярных масс и не превышают порядка 10% в рассматриваемом диапазоне конверсии. 

Для дополнительной верификации результатов моделирования на графиках также представлены экспери-

ментальные данные для рассматриваемого процесса, полученные ранее в рамках производства изопрена согласно 

условиям эксперимента. Сопоставление вычислительных и производственных данных показывает их удовлетво-

рительное согласование: значения среднечисленной и среднемассовой молекулярных масс, полученные в ходе 

моделирования, находятся в том же диапазоне, что и экспериментальные результаты при близких значениях сте-

пени конверсии. 

Наблюдаемые отклонения могут быть обусловлены стохастическим характером метода Монте-Карло, 

а также различным числом моделируемых молекул в вычислительных экспериментах. При увеличении числа 

учитываемых молекул статистические флуктуации уменьшаются, а полученные значения молекулярных масс 

стремятся к устойчивому значению, соответствующему заданным условиям протекания процесса. 
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Использование базы данных позволяет формировать подобные выборки и проводить сравнительный анализ 

результатов различных экспериментов с помощью SQL-запросов, что значительно упрощает обработку и интер-

претацию данных. Сопоставление результатов для различных вычислительных экспериментов демонстрирует 

их воспроизводимость и устойчивость к изменению параметров моделирования. 

Заключение 

В результате проведенного исследования разработана и внедрена модель хранения и анализа данных, ори-

ентированная на поддержку вычислительных экспериментов в области полимеризации. Созданная реляционная 

база данных обеспечивает централизованное, структурированное и целостное хранение информации о парамет-

рах процесса, кинетических схемах и результатах моделирования, что значительно упрощает их обработку и анализ. 

Интеграция базы данных с программным комплексом моделирования позволила автоматизировать процесс 

регистрации результатов, снизить вероятность ошибок и повысить воспроизводимость вычислительных экспе-

риментов. 

Ключевым результатом работы является организация структурированного хранения данных и результатов 

проводимых вычислительных и производственных экспериментов протекания периодического процесса полиме-

ризации в реляционной базе данных. Такой подход позволяет проводить сравнение и анализ результатов вычис-

лительных экспериментов с использованием SQL-запросов, обеспечивая переход от разрозненных результатов 

моделирования к единой системе хранения и анализа данных. 

Разработанная модель хранения данных может быть расширена за счет включения дополнительных пара-

метров процесса и использована для анализа других типов полимеризационных систем. В дальнейшем база дан-

ных может служить основой для задач оптимизации технологических режимов, сопоставления результатов мо-

делирования с экспериментальными данными и поддержки принятия решений при разработке новых материалов, 

а также в создании интеллектуальных систем управления и цифровых двойников химико-технологических установок. 

Исследование выполнено в рамках государственного задания Министерства науки и высшего образования Российской 

Федерации (код научной темы FRRR-2026-0007). 
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of the Russian Federation (research topic code FRRR-2026-0007). 
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This paper presents the development and implementation of a model for storing and analyzing data and experimental results 

for studying batch polymerization processes. An approach to organizing a relational database is proposed, providing structured storage 

of simulation parameters, kinetic schemes, formulas, and calculation results, including polymer molecular weight characteristics. 

The architecture of a software package is implemented, combining a Monte Carlo simulation module and a SQL Server database 

management system, enabling the automation of data accumulation and processing. The system's capabilities for analyzing and com-

paring the results of computational experiments are demonstrated using the example of isoprene polymerization in a batch reactor. 

Using a database improves the reproducibility of results, accelerates data processing, and creates the basis for subsequent optimization 

of process modes and the implementation of digital twin elements of chemical engineering processes. 
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