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Разработанная математическая модель определения октанового числа товарного изомеризата (продукта 

установки изомеризации - смеси изомерных углеводородов) в режиме реального времени представляет собой 

важный шаг в улучшении процессов контроля качества на предприятии АО «ТАНЕКО». В нынешних условиях, 

когда технологии становятся всё более сложными, а требования к качеству продукции ужесточаются, 

возникает необходимость в более точных и надёжных методах анализа. На данный момент для мониторинга 

октанового числа автомобильных бензинов и их компонентов используются виртуальные анализаторы, 

которые основываются на регрессионных уравнениях. Однако, несмотря на существующие технологии, 

точность и эффективность таких анализаторов оставляют желать лучшего, что связано с нелинейной 

зависимостью октанового числа от технологических параметров, а также с неаддитивностью свойств 

углеводородных смесей. Для решения этих проблем была предложена новая математическая модель. В её основе 

лежит учёт неаддитивности, связанной с межмолекулярными взаимодействиями молекул, которые можно 

количественно охарактеризовать с помощью дипольного момента. Такой подход позволяет значительно 

улучшить точность расчетов октанового числа, так как он учитывает сложные взаимодействия между 

компонентами, входящими в состав изомеризата. Алгоритм, который был разработан в рамках этой модели, 

не только позволяет рассчитывать октановое число с высокой точностью, но и может быть легко 

интегрирован в существующие производственные процессы на  АО «ТАНЕКО». Это открывает новые 

возможности для оперативного мониторинга качества топлива в реальном времени, что, в свою очередь, 

способствует повышению эффективности производственных процессов и улучшению качества конечного 

продукта. Внедрение данной модели в практическую деятельность предприятия обещает стать значительным 

шагом вперед в области контроля качества углеводородного сырья. 
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The developed mathematical model for real-time determination of octane number of isomerizate (product of the 

isomerization unit - a mixture of isomeric hydrocarbons) is an important step in improving quality control processes 

at TANECO JSC. In the current conditions, when technologies are becoming more and more complex and product 

quality requirements are becoming stricter, there is a need for more accurate and reliable methods of analysis. 

Currently, virtual analyzers based on regression equations are used to monitor the octane number of automotive 

gasoline and its components. However, despite the existing technologies, the accuracy and efficiency of such 

analyzers leave much to be desired due to the nonlinear dependence of octane number on technological parameters, 

as well as the non-additivity of the properties of hydrocarbon mixtures. To solve these problems a new mathematical 

model was proposed. It is based on the non-additivity associated with intermolecular interactions of molecules, 

which can be quantitatively characterized by the dipole moment. This approach can significantly improve the 

accuracy of octane number calculations because it takes into account the complex interactions between the 

components that make up the isomerizate. The algorithm that has been developed within the framework of this 

model not only allows calculating octane number with high accuracy, but can be easily integrated into existing 

production processes at TANECO JSC. This opens up new opportunities for real-time operational monitoring of 

fuel quality, which, in turn, contributes to increasing the efficiency of production processes and improving the 

quality of the final product. Implementation of this model into the practical activity of the enterprise promises to 

become a significant step forward in the field of hydrocarbon feedstock quality control. 

 

Введение 

На предприятии АО «ТАНЕКО» в 2018 году была 

введена в действие установка изомеризации легкой 

нафты. Товарным продуктом установки является 

изомеризат (смесь изомерных углеводородов, см. 

таблица 1) с октановым числом по 

исследовательскому методу 92-93, являющийся 

компонентом автомобильных бензинов.  

Ввиду высокой загрузки заводской лаборатории, 

анализ качества получаемого изомеризата 

производится 1 раз в сутки, что негативно 

сказывается на оперативное управление 

технологическим процессом и управление 

планированием производства.  

На действующей установке состав получаемого 

изомеризата в режиме реального времени измеряется 

хроматографом YOKOGAWA GC1000 Mark II. 

Целью настоящего исследования является:  

- разработка методики расчета октанового числа 

по исследовательскому методу (ИОЧ) товарного 

изомеризата АО «ТАНЕКО» в режиме реального 

времени на основе известного компонентного 

состава, получаемого с поточного анализатора;  

- вывод аналитического выражения для 
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определения зависимости между ИОЧ (согласно 

ГОСТ 8226) и составом углеводородной смеси;  

- реализация найденной зависимости в системах 

MES и мониторинга результата расчета ИОЧ для 

оперативного управления качеством изомеризата. 

В результате исследования решались следующие 

задачи:  

- определение влияния полярности компонентов 

углеводородной смеси на октановое число; 

- разработка математической модели расчета 

ИОЧ потока изомеризата с учетом дипольного 

момента компонентов смеси. 

Описание метода 

Установлено, что физико-химические 

взаимодействия между молекулами углеводородов 

обусловливают неаддитивность детонационных 

свойств при смешении потоков. Влияние полярности 

компонентов смеси на неаддитивность октановых 

чисел смешения может изменяться в широком 

интервале в зависимости от расхода и состава 

углеводородных потоков [2]. 

Нами произведено сравнение между собой ИОЧ 

изомеризата: 

1) полученного по данных лабораторного 

контроля; 

2) расчетное значение ИОЧ изомеризата по 

формуле: сумма произведений объемной доли 

каждого компонента на его ИОЧ:  

ИОЧсм  = ∑ ИОЧ𝑖 × 𝜗𝑖

𝑛

𝑖=1

                                (1.1) 

где ИОЧсм – октановое число смешения, 𝜗𝑖 – 

концентрация i-го компонента, об.доли. 

Графически сравнение лабораторного и 

рассчитанного нами ИОЧ показано на рисунке 1. По 

оси ординат - ИОЧ изомеризата, по оси абсцисс – 

время. Сравнение показало, что средняя ошибка 

(RMSE) между данными лабораторного контроля и 

расчётным ИОЧ составляет 1,41 ед., (рисунок 1).  

 

Рис. 1 – ИОЧ изомеризата, полученный лабораторным методом  и расчетные аддитивные значения ИОЧ 

Fig. 1 – Isomerizate octane number according to the research method (RON) obtained by laboratory method and 

calculated additive RON values 

 

Полученные отклонения лабораторных данных от 

расчетных можно объяснить тем, что при 

аналитическом расчете не учитываются 

неаддитивные свойства компонентов смеси. Также 

стоит отметить, что в составе изомеризата 

присутствует большое количество углеводородов 

разветвленной структуры, обладающих высоким 

коэффициентом межмолекулярного взаимодействия. 

Таким образом причиной отклонений является 

наличие взаимодействий между молекулами 

углеводородов, входящих в состав объединенного 

изомеризата. Установлено, что силы 

межмолекулярного взаимодействия определяющим 

образом зависят от полярности молекул компонентов 

смеси. 

Экспериментальные исследования позволили 

установить количественные зависимости между 

степенью полярности компонентов смеси, 

характеризуемой дипольным моментом, и 

отклонением октановых чисел смешения от 

аддитивности. Иными словами, чем выше 

полярность молекул, тем значительнее проявляется 

неаддитивность при смешении, что сказывается на 

итоговом октановом числе. 

В качестве первого приближения используется 

следующий подход расчета ИОЧ: ИОЧ изомеризата 

представляется как сумма величин, подчиняющихся 

аддитивности, плюс некоторая поправка, 

характеризующая суммарное отклонение октанового 

числа от аддитивности [1].  

Аддитивная величина представляется виде суммы 

произведений объемной доли каждого компонента на 

его ИОЧ, формула 1.1. 

Для описания неаддитивной части октанового 

числа изомеризата вводится в расчет новый параметр 

В, который описывает неаддитивность ИОЧ: 
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              𝐵 = ∑ ∑ 𝐵𝑖 × 𝐵𝑗 × 𝜗𝑖 × 𝜗𝑗𝑛
𝑗

𝑛−1
𝑖 ×

1

100
           (1.2)  

где 𝐵𝑖, 𝐵𝑗 – величины, характеризующие склонность 

i-й молекулы к межмолекулярному взаимодействию 

c j-й молекулой, которую можно выразить через 

дипольные моменты молекул: 

 

𝐵𝑖 = 𝛼 × (
𝐷𝑖

𝐷𝑚𝑎𝑥
)                                      (1.3) 

где 𝛼 – кинетический параметр, определяющий 

интенсивность межмолекулярных взаимодействий в 

зависимости от дипольного момента 𝐷𝑖 ;  
𝐷𝑚𝑎𝑥  – максимальный дипольный момент 

молекулы углеводорода (ароматические 

углеводороды С9+).  

Представленный метод расчета неаддитивной 

части ИОЧ (1.2) был получен в ходе работы, 

описанной в материалах [2]. В ходе работы авторы 

предположили, и в дальнейшем доказали, что 

главным образом неаддитивность свойств 

углеводородных смесей (в нашем случае ИОЧ) 

можно объяснить возникающим взаимодействием 

между индивидуальными компонентами смеси, а 

также аналитически рассчитать используя 

дипольные моменты (ДМ) этих компонентов. 

Нулевые ДМ не учитывается в расчете.  

Для оценки величины 𝐵𝑖 были проведены 

расчеты дипольных моментов молекул 

углеводородов. Расчет был произведен методом 

Хартри-Фока с использованием пакета квантово-

химических программ. Выполненные расчеты 

показали, что средние значения дипольного момента 

(по возрастанию) в гомологических группах 

расположены следующим образом (рисунок 2). 

 

 

Рис. 2 – средние значения дипольных моментов в 

гомологических группах: 1 – н-алканы; 2 – 

циклоалканы; 3 – изоалканы; 4 – алкены; 5 – 

арены 

Fig. 2 – Average dipole moments in homologous 

groups: 1 – n-alkanes; 2 – cycloalkanes; 3 – 

isoalkanes; 4 – alkenes; 5 – arenes 

 

Выполненные исследования [2] показали, что 

наибольшим дипольным моментом обладают 

непредельные и ароматические углеводороды. 

Следовательно, именно наличие этих углеводородов 

в составе бензинов вызывают наибольшие 

отклонения от аддитивности октановых чисел 

смешения. Расчет дипольных моментов позволил 

определить интенсивность межмолекулярных 

взаимодействий (ИММВ) углеводородов 𝐵𝑖 [2], 

входящих в состав высокооктанового бензина. 

Интенсивность межмолекулярных взаимодействий 

углеводородов, входящих в состав объединенного 

изомеризата представлена в таблице 1.  

Выражение для определения ИОЧ, учитывающее 

аддитивную и неаддитивную части примет вид: 

 

ИОЧсм = ∑ ИОЧ𝑖 × 𝜗𝑖

𝑛

𝑖

+ 𝐵                   (1.4) 

Таблица 1 – Интенсивность межмолекулярных 

взаимодействий углеводородов 

Table 1 – Intensity of intermolecular interactions 

between hydrocarbons 

№ 
Наименование 

компонента 

ИММВ, 

𝐵𝑖 

Дипольный 

момент 

1 Изобутан 0,17 0,04 

2 Н-бутан 0,19 0,03 

3 Изопентан 0,14 0,13 

4 Н-пентан 0,16 0,06 

5 2,2-диметилбутан 0,16 0,14 

6 2,3-диметилбутан 0,16 0,14 

7 Циклопентан 0,15 0,04 

8 2-метилпентан 0,2 0,07±0,005 

9 3-метилпентан 0,2 0,07±0,005 

10 н-гексан 0,13 0,08 

11 Метилциклопентан 0,15 0,05 

12 Циклогексан 0,22 0,03 

Проведение расчетов  

Шаг 1. Поскольку результаты лабораторного 

анализа компонентного состава изомеризата 

лабораторией выполняются в масс. %, необходимо 

осуществить перевод массовых % в об. доли.  

Перевод осуществляется по выражению: 

 

𝜗𝑖 =
𝑋𝑖 × 𝜌𝑠𝑚

𝜌𝑖
                                    (1.5) 

где Xi – массовые доли i-го компонента; ρsm – 

плотность смеси, кг/м3; ρi – плотность i-го 

компонента, кг/м3. 

Перевод масс. % в масс. доли осуществляется по 

формуле: 

𝑋𝑖 =
𝑥𝑖

100
                                               (1.6) 

где xi– концентрация i-го компонента, масс.%. 

Плотность смеси определяется как: 

 

𝜌𝑠𝑚 =
1

∑
𝑋𝑖
𝜌𝑖

𝑛
𝑖

                                         (1.7) 

где Xi – массовые доли i-го компонента; ρi – 

плотность i-го компонента, кг/м3. 

Плотности компонентов, входящих в состав 

изомеризата представлены в таблице 2 [3]. 

Шаг 2. Определение аддитивной составляющей 
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ИОЧ потока производится по выражению (1.1). 

Для определения аддитивной составляющей ИОЧ 

потока требуется знать ИОЧ каждого компонента, 

входящего в состав изомеризата. ИОЧ компонентов 

изомеризата являются справочными, их значения 

представлены в таблице 3 [2]. 

Результаты расчетов аддитивной составляющей 

ИОЧ в зависимости от состава потока представлены 

на рисунке 1. 

 

Таблица 2 – Плотности компонентов, входящих в 

состав объединенного изомеризата 

Table 2 – Densities of components included in the 

combined isomerizate 

№ 
Компоненты 

изомеризата 
Плотность, кг/м3 

1 Изобутан 564,09 

2 Н-бутан 584,23 

3 Изопентан 626,13 

4 Н-пентан 631,02 

5 2,2-диметилбутан 652,26 

6 2,3-диметилбутан 664,59 

7 Циклопентан 759,89 

8 2-метилпентан 656,11 

9 3-метилпентан 667,16 

10 н-гексан 665,08 

11 Метилциклопентан 753,58 

12 Циклогексан 781,88 

 

Таблица 3 – ИОЧ компонентов объединенного 

изомеризата 

Table 3 – RON of components of combined 

isomerizate 

№ Компоненты  ИОЧ 

1 Изобутан 101,1 

2 Н-бутан 93,8 

3 Изопентан 92,3 

4 Н-пентан 61,7 

5 2,2-диметилбутан 91,8 

6 2,3-диметилбутан 105,8 

7 Циклопентан 100 

8 2-метилпентан 73,4 

9 3-метилпентан 74,5 

10 н-гексан 24,8 

11 Метилциклопентан 91,3 

12 Циклогексан 82 

Шаг 3. Определение неаддитивной 

составляющей ИОЧ потока производится по 

выражению (1.2). 

Для определения параметра 𝐵 необходимо знать 

произведение интенсивности межмолекулярных 

взаимодействий углеводородов 𝐵𝑖 (таблица 1) между 

собой. В результате расчётов получена матрица 

коэффициентов взаимодействия углеводородов, 

входящих в состав изомеризата, таблица 4. 

Расчёты параметра B по каждому компонентному 

составу изомеризата за каждый день, показал, что 

значение неаддитивной составляющей ИОЧ очень 

низкое, что не находит своего подтверждения в 

сравнении данных лабораторного анализа и 

аддитивной составляющей ИОЧ (рисунок 1).  

Таблица 4 – Матрица коэффициентов взаимодействия углеводородов, входящих в состав изомеризата 

Table 4 – Matrix of interaction coefficients for hydrocarbons included in the isomerizate 

Bij nC4 iC5 nC5 22MP 23MP CycP 2MP 3MP nC6 MCP CycH 

iC4 0.0323 0.0238 0.0272 0.0272 0.0272 0.025 0.034 0.034 0.0221 0.0255 0.037 

nC4 - 0.0266 0.0304 0.0304 0.0304 0.028 0.038 0.038 0.0247 0.0285 0.041 

iC5 - - 0.0224 0.0224 0.0224 0.021 0.028 0.028 0.0182 0.021 0.030 

nC5 - - - 0.0256 0.0256 0.024 0.032 0.032 0.0208 0.024 0.035 

22MP - - - - 0.0256 0.024 0.032 0.032 0.0208 0.024 0.035 

23MP - - - - - 0.024 0.032 0.032 0.0208 0.024 0.035 

CycP - - - - - - 0.03 0.03 0.0195 0.0225 0.033 

2MP - - - - - - - 0.04 0.026 0.03 0.044 

3MP - - - - - - - - 0.026 0.03 0.044 

nC6 - - - - - - - - - 0.0195 0.028 

MCP - - - - - - - - - - 0.033 

CycH - - - - - - - - - - - 

Корректировка метода с учетом специфики 
смеси 

В процессе работы выдвинуто предположение, 

что данный способ учёта неаддитивной 

составляющей ИОЧ по выражению (1.2) является не 

применимой в рамках настоящей работы, так как 

выражение (1.2) получено для определения 

неаддитивной составляющей ИОЧ для риформатов, в 

состав которых входят ароматические углеводороды, 

обладающие наибольшими дипольными моментами. 

Например, рассчитанный параметр 𝐵𝑖 [2] для 

молекулы бензола равен 1,08, толуола 0,78, о-ксилола 

-1,06, что значительно превышает параметры 𝐵𝑖 для 

компонентов, входящих в состав изомеризата. Тогда 

можно заключить, что наибольший вклад в 

неаддитивность октанового числа углеводородных 
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смесей вносят углеводороды ароматического ряда, 

получаемые на установках риформинга.  
Тогда, для определения неаддитивной 

составляющей ИОЧ изомеризата выражение (1.2) 

мы представляем в следующем виде: 

B = ∑ ∑ 𝐵𝑖𝑗 × 𝜗𝑖 × 𝜗𝑗

𝑛

𝑗

𝑛−1

𝑖

× (ИОЧ𝑖 + ИОЧ𝑗)        (1.8) 

где 𝐵𝑖𝑗 – коэффициенты взаимодействия 

углеводородов, входящих в состав изомеризата, 

таблица 4; 

ИОЧi, ИОЧj – октановое число i-го и j-го 

компонента смеси, ед.; 

𝜗𝑖 , 𝜗𝑗 – концентрация i-го и j-го компонента 

смеси, об.доли. 

Тогда финальное выражение для расчета ИОЧ 

выглядит следующим образом: аддитивная величина 

(результат по формуле 1.1) + неаддитивная величина 

(результат по формуле 1.8), или 

ИОЧрасч = ∑ ИОЧ𝑖 × 𝜗𝑖𝑛
𝑖=1  + ∑ ∑ 𝐵𝑖𝑗 × 𝜗𝑖 × 𝜗𝑗𝑛

𝑗
𝑛−1
𝑖 ×

(ИОЧ𝑖 + ИОЧ𝑗)                                                                 (1.9) 
На рисунке 3 представлены ИОЧ: 

- полученные заводской лабораторией; 

-расчетный ИОЧ (формула 1.9). 

Средняя ошибка (RMSE) между данными 

лабораторного контроля и расчётным ИОЧ 

составляет 0,46 ед., что ниже ошибки лабораторного 

метода 1,0 ед. (см. ГОСТ 8226). 

Рис. 3 – ИОЧ изомеризата, полученный лабораторным методом и расчётные значения ИОЧ (сумма 

аддитивной и неаддитивной составляющих) 

Fig. 3 – RON of isomerizate obtained by laboratory method and calculated RON values (sum of additive and non-

additive components) 
 

Заключение 

Разработанный метод имеет следующие 

статистические показатели: 

 Среднее отклонение от лабораторных данных – 

0,46 ед; 

 Сравнение средней ошибки между аддитивной 

моделью (рис.1) и предложенным нами методом 

(рис.3): 1,41 и 0,46 соответственно. Уменьшение 

ошибки составило минус 0,95 ед. или минус 67%; 

 Повторяемость и воспроизводимость метода 

согласно ГОСТ 8226 составляет 0,5 и 1,0 ед. 

соответственно. Полученная ошибка 0,46 ед. 

находится в допустимом пределе и удовлетворяет 

производственным требованиям точности расчета 

ИОЧ; 

 Коэффициент корреляции – 0,8. 

Таким образом, можно заключить, что 

представленный метод расчета ИОЧ изомеризата 

может быть использован в производственной 

деятельности на АО «ТАНЕКО». 
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