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Методами математической статистики сделана попытка построения модели стадии синтеза 

технологического процесса получения поликарбоната. Для оценки технологического процесса прове-

ден регрессионный анализ зависимости молекулярной массы полимера от технологических парамет-

ров процесса. Изучение стадии синтеза производственного процесса получения поликарбоната про-

водилось с применением методов регрессионного и корреляционного анализа. Подобрано уравнение с 

высокой точностью описывающее данную функциональную зависимость. Показана возможность 

построения уравнения регрессии той же матрицы наблюдений для другой целевой функции зависи-

мости содержания низкомолекулярной фракции в поликарбонате от технологических параметров 

процесса. 
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Рассмотрена стадия синтеза производствен-

ного процесса получения поликарбоната в цеху 

«Поликарбонаты» (ОАО «Заря», г.Дзержинск 

Нижегородской обл.). Синтез поликарбоната 

осуществляется путем взаимодействия щелоч-

ной соли дифенилолпропана (ДФП) с фосгеном 

в двухфазной системе хлористый метилен-вода 

в присутствии аминного катализатора (триэти-

ламина) и регулятора молекулярной массы – 

фенола. 

Изучение стадии синтеза производственного 

процесса получения поликарбоната проводилось 

с применением методов регрессионного и кор-

реляционного анализов по программе «Лира» 

[1]. На основе данных тридцати операций синте-

за была построена матрица наблюдений [2], ко-

торая включала все реально регистрируемые 

технологические параметры процесса (16 пара-

метров), в том числе: 1. tH – начальная темпера-

тура фосгенирования, 
о
С; 2. tK – конечная темпе-

ратура фосгенирования, 
о
С; 3. pHH – начальное 

значение pH среды; 4. pHK – конечное значение 

pH среды; 5. Фф – количество пропущенного 

фосгена (кг); 6. 
Ф

Ph
 – количество пропущенного 

фосгена на момент ввода фенола (кг); 7. 
Ф

OH
2  – 

количество пропущенного фосгена на момент 

ввода воды (кг);  

8. 

ФК

ФН

W

W
 – отношение начальных и конечных 

скоростей подачи фосгена;9. m – масса фенола 

(кг); 10. ХФГ – массовая доля хфг групп (% 

масс); 11. ОН – массовая доля гидроксильных 

групп (% масс); 12. tn – температура поликон-

денсации, 
о
С; 13. VNaOН – объем щелочи на поли-

конденсацию, л; 14. VТЭА – объем триэтиламина, 

л; 15. τК – время протекания реакции поликон-

денсации, мин.; 16. pНк – конечное значение pН 

после поликонденсации. 

Функцией отклика была выбрана молеку-

лярная масса поликарбоната, как важнейшая 

характеристика конечного продукта. Кроме то-

го, в качестве функций были введены также со-

держание низкомолекулярной фракции и оста-

точное количество фенола (Н.М.Ф. и Ph ост соот-

ветственно). 

Матрица наблюдений построена на основа-

нии данных по 30 операциям синтеза. В матрицу 

не вошли операции, которые проводились на 

исправление, т.е. совмещением двух операций. 

В то же время вошли операции с аномальными 

значениями ММ (очень низкими или очень вы-

сокими), так как в программе LIRA есть воз-

можность отбраковки аномальных результатов 

[3]. 

В начале была рассмотрена линейная мо-

дель, т.е. молекулярная масса поликарбоната 

была представлена как сумма действия выше-

описанных шестнадцати факторов: 

 

f(ММ) =  

16

1
.

i ii xa  

 

Уравнение регрессии, которое было найдено 

по программе LIRA: 
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ММ = 48317 – 702tН + 420,7tk – 638,2pHН – 95,6pHК + 3,7Ф – 5,5
Ф

Ph
 + 

+ 7,23
Ф

OH
2

 – 8499

ФК

ФН

W

W

 – 346,1m –169,6ХФГ – 6036,9ОН + 8,6tn + 17,1VNaOН + 

+ 412,7VТЭА –51,2 τК – 299,5pНк 

Коэффициент корреляции данного уравне-

ния с целевой функцией составил 0,887. 

Частные корреляции (пофакторно) с целевой 

функцией везде достаточно маленькие, значит, 

данная функция не может описываться только 

одним параметром. 

Очень интересную информацию дает пофак-

торная таблица Т-оценок. В регрессионном ана-

лизе Т-оценка показывает значимость данного 

фактора в данном уравнении. При этом проис-

ходит сравнение с табличным значением крите-

рия Стьюдента для данной матрицы. Чем выше 

Т-оценка по абсолютной величине, тем более 

значимым является данный фактор в данном 

уравнении. 

Судя по Т-оценке наиболее значимыми яв-

ляются восьмой фактор – отношение начальных 

и конечных скоростей фосгена, Т = – 2,5 при 

Тстанд. = 2,29; 

– 9 фактор – масса введенного фенола (кг); 

– 13 фактор – объем щелочи на поликонден-

сацию, л. 

Из полученного уравнения регрессии уже 

можно сделать следующие парктические выво-

ды. 

1. Проведение синтеза требует тщательного 

контроля за скоростью подачи фосгена. 

2. Температура начала фосгенирования бо-

лее значима, чем температура конца фосгениро-

вания. 

3. pHН влияет на ход синтеза гораздо боль-

ше, чем pHконечное. 

4. Возрастание массовой доли гидроксиль-

ных групп проводит к снижению молекулярной 

массы. 

Учитывая явно нелинейный характер зави-

симости ММ от некоторых параметров (темпе-

ратура, pH) была использована степенная зави-

симость целевой функции от факторов, т.е. рас-

сматривалась модель: 

f(ММ) = e
a0 

· tн
а1 

· tн
а2

…..pНкон
а10

. 

Как видно коэффициент корреляции вырос 

до 0,91, причем наиболее высокие Т-оценки 

имеют те же факторы (8, 3, 9, 13). Это подтвер-

ждает адекватность выработанной математиче-

ской модели реальному процессу, а значит и да-

ет возможность расчета параметров процесса 

для получения 91,1% требуемой молекулярной 

массы. 

Был произведен анализ линейной модели 

функции: 

f(Н.М.Ф.) =  

16

1
.

i iixa  

Коэффициент регрессии составил 0,83. 

Наиболее значимыми являются 6 фактор 

(время ввода фенола) и 13 фактор (объем щело-

чи на поликонденсацию). 

Выражая f(Н.М.Ф.) = e
a0 

· tн
а1

…..pНкон
а16

. 

Как и в случае с ММ получен более высокий 

коэффициент корреляции 0,84, что еще раз по-

казывает нелинейную зависимость рассматрива-

емых функций и параметров. 

Чтобы найти еще более адекватное выраже-

ние описываемого процесса ММ представили 

как полином, в котором параметры влияющие на 

ММ явно нелинейно входили в виде степенных 

функций, т.е. рассматривалась модель: 

f(ММ) = a0 + ai(tH
3
+tH

2
+tH) + a2(tК

4
+tК

3
+tК

2
+tК) + a3(pHH

3
+pHH

2
+pHH) + 

+ a4(pHК
3
+pHК

2
+pHК) + a5Ф + a6

Ф

Ph
 + a7

Ф

OH
2

 + a9m
–1

ph + a10ХФГ + 

+ a11ОН + a12tn + a13VNaOН + a14VТЭА + a15τn + a16(pHК
3
+pHК

2
+pHК). 

При этом коэффициент корреляции составил 

0,92. Если учесть, что расчет по программе 

LIRA ведется до R = 0,95, то получено очень 

хорошее уравнение регрессии, пригодное для 

расчета технологических параметров исходя из 

заданной молекулярной массы. 

Таким образом методом регрессионного и 

корреляционного анализа показано, что фикси-

руемые на практике параметры полностью и 

точно описывают процесс синтеза. Отсюда сле-

дует очень важный вывод, что нет какого-либо 

значительного возмущающего неучтенного фак-

тора и, следовательно, все отклонения от задан-

ной ММ могут быть только нарушениями реко-

мендуемых параметров технологического про-

цесса, рассчитанных по вышеприведенной фор-

муле. 
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Для практического использования необхо-

димо было найти уравнение регрессии, в кото-

рое входили бы только регулируемые парамет-

ры. Поэтому была построена новая матрица 

наблюдений, в которую вошли следующие па-

раметры: 1. tК – конечная температура фосгени-

рования, 
о
С; 2. pHH – начальное значение pH ре-

акционной массы; 3. pHK – конечное значение 

pH реакционной массы; 4. Ф – количество про-

пущенного фосгена (кг); 5. 
Ф

Ph  – количество 

пропущенного фосгена на момент ввода фенола 

(кг); 6. 2
H O

Ф
 – количество пропущенного фос-

гена на момент ввода воды (кг); 7. 

К

Н

W

W
 – отно-

шение начальных и конечных скоростей фосге-

на; 8. m – масса фенола (кг); 9. tn – температура 

поликонденсации, 
о
С; 10. VNaOН – объем щелочи 

на поликонденсацию, л; 11. VТЭА – объем три-

этиламина, л. 

Матрица наблюдений была построена на ос-

новании 34 технологических операций синтеза. 

В начале была рассмотрена также линейная 

модель. 

f(ММ) =  

11

1
.

i iixa  

Значимыми параметрами в этой модели со-

гласно Т-оценкам являются: tК, pHнач, VТЭА, pHкон, 

Ph

Ф
. 

Но коэффициент корреляции линейной мо-

дели сравнительно низок и состав-ляет 0,78. 

Гораздо выше коэффициент корреляции для 

функции типа f(ММ) = 

= e
a0 

· tК
а0

…..VТЭА
a11

. 

Он равен 0,85, причем согласно Т-оценкам 

значащими остались те же факторы, что под-

тверждает адекватность отражения описываемой 

функции при помощи заданных параметров. 

Была проведена также проверка выражения 

ММ через полиномиальную зависимость: 

f(ММ) = a0 + a1(tH
3
+tH

2
+tH) + a2tК · pH + a3(pHH

 3
+pHH

2
+pHH) + 

+ a4(pHК
3
+pHК

2
+pHК) + a5Ф + a6

Ф

Ph
 + a7

Ф

OH
2

 + a8 m
–1

 + a9(tn
3
+tn

3 
+ tn) + 

+ a10VNaOН + a11VТЭА. 

Но у данной функциональной зависимости 

оказался сравнительно невысокий коэффициент 

корреляции, хотя пофакторные Т-оценки у мно-

гих факторов близки к табличному значению. 

Это бывает тогда, когда в матрице наблюдений 

не хватает числа опытов, чтобы на их основании 

составить такое сложное уравнение функцио-

нальной зависимости. 

Выводы. 

1. Для оценки технологического процесса 

получения поликарбоната был проведен регрес-

сивный анализ функциональной зависимости 

целевой функции: молекулярная масса полимера 

от технологических параметров процесса. 

2. Построена матрица наблюдений, включа-

ющая в себя все регистрируемые параметры. 

3. Подобрано уравнение регрессии с высо-

кой точностью описывающее данную функцио-

нальную зависимость. 

4. На основании Т-оценок выявлены наибо-

лее значащие факторы технологического про-

цесса. 

5. Показана возможность построения урав-

нения регрессии на основании той же матрицы 

наблюдений для другой важной целевой функ-

ции зависимости – содержание низкомолеку-

лярной функции в поликарбонате – технологи-

ческие параметры процесса. 

6. Построена матрица наблюдений, включа-

ющая в себя только регулируемые параметры, 

на основании ее предложено и оценено несколь-

ко видов функциональной зависимости ММ = 

f(x1…xi), где x1…xi – регулируемые технологиче-

ские параметры. 

7. Показано, что наиболее адекватной явля-

ется полиномиальная зависимость, требующая 

введения большего числа опытов в матрицу 

наблюдений. 

8. Необходимо расширить матрицу наблю-

дений для построения функциональной зависи-

мости молекулярная масса поликарбоната – ре-

гулируемые параметры. 
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