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ИЗУЧЕНИЕ СТАДИИ СИНТЕЗА ПЕНТАЭРИТРИТА 

Продукты на основе пентаэритрита широко используются 
в промышленности для получения пластмасс, красок и лаков ал-
кидных смол, синтетических смазочных масел, нитропродуктов 
пентаэритрита. Спрос на пентаэритрит с каждым годом воз-
растает, а также возрастают требования к его чистоте и каче-
ству, в связи с чем изучение и усовершенствование стадии синтеза 
имеет важное значение для производства. 

Одним из способов улучшения производства является со-
ставление математической модели процесса, учитывающей как 
можно больше параметров, оптимизация которых позволит в ка-
кой-то степени приблизиться к поставленной цели. Однако этого 
можно добиться только на адекватной модели, точно описываю-
щей все главные особенности процесса синтеза и его результаты. 
Учитывая наличие большого количества побочных процессов, про-
блему адекватности можно решить, в первую очередь, правиль-
ным выбором ограниченного количества химических реакций, опи-
сывающих синтез. С точки зрения технологии предпочтение при 
этом необходимо отдавать реакциям, приводящим к получению 
основных продуктов процесса. 

Ключевые слова: пентаэритрит, дипентаэритрит, кинети-
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STUDY THE STEPS IN THE SYNTHESIS OF PENTAERYTHRITOL 

Products based on the pentaerythritol is widely used in industry 
to produce plastics, paints and varnishes alkyd resins, synthetic lubri-
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cants, obtaining Microproducts of pentaerythritol. The demand for pen-
taerythritol is increasing every year and increasing demands on its pu-
rity and quality, in connection with the study and improvement of the 
stage of synthesis is important to production. 

One way to improve production is a compilation of mathematical 
model of the process, taking into account as many parameters as possi-
ble, the optimization of which will allow to some extent to get closer to 
the goal. However, this can only be achieved on an adequate model that 
accurately describes all the main features of the synthesis process and 
its results. Given the large number of side processes, the problem of 
adequacy in the first place, is solved by the right choice of a limited 
number of chemical reactions describing the synthesis. From the tech-
nology point of view, preference must be given to the reactions that 
leads to the production of the main products of the process. 

Keywords: pentaerythritol, dipentaerythritol, the kinetics of the 
reaction for producing pentaerythritol, mathematical model. 

Введение 

Пентаэритрит образуется при взаимодействии непредельных ор-
ганических соединений, одним из главных химических свойств кото-
рых является способность к полимеризации за счет раскрытия двойных 
связей [10]. Эта особенность приводит к возможности продолжения 
реакции в сторону образования более сложных линейных и цикличе-
ских соединений, являющихся побочными продуктами синтеза, кото-
рые достаточно трудно выделить в чистом виде. Кроме того, эти со-
единения при высокой себестоимости их выделения не имеют широко-
го применения, в связи с чем они просто уничтожаются во избежание 
нанесения экологического ущерба окружающей природной среде.  
Однако в связи с тем, что доля образующихся побочных продуктов 
достаточно высока, любое усовершенствование процесса, приводящее 
к снижению выхода побочных соединений, может вызвать интерес 
производственников [1–6]. 

Механизм процесса исследован неоднократно. Одна из схем про-
текающих реакций приведена на рис. 1 [7]. 

Очевидно, что воспользоваться предложенной схемой химиче-
ских реакций практически невозможно из-за отсутствия значений 
констант скоростей реакций, протекающих по данной схеме. Упро-
щение механизма, безусловно, приводит к уменьшению степени адек-
ватности модели, поэтому при ее разработке необходимо выдержать 
определенный баланс между желаемой точностью описания процесса 
и погрешностью вычисления концентраций основных продуктов синтеза.  
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Рис. 1. Механизм взаимодействия формальдегида 
с ацетальдегидом на щелочном катализаторе 

По нашему мнению, достаточной точности модели синтеза можно 
добиться, применяя метод групповых компонентов [8, 9]. 

Математическая модель 

Настройка математической модели может проводиться только на 
основании экспериментальных данных. Для этой цели на предприятии на 
ПАО «Метафракс» совместно с кафедрой химических технологий 
ПНИПУ проведены промышленные испытания процесса, в которых оп-
ределены изменения концентрации компонентов как в течение одного 
цикла циркуляции реагентов через реактор синтеза, так и в течение всего 
производственного цикла синтеза до исчерпания ввода ацетальдегида, 
включающего 5–6 полных циркуляций раствора через реактор (рис. 2). 

Как видно из графиков, концентрация формиата натрия возраста-
ет, а пентаэритрита падает, что согласуется с данными работы [7], 
в которой экспериментально установлено, что в начальный момент 
времени до 10 мин от времени ввода ацетальдегида концентрация пен-
таэритрита уменьшается. Данный результат связан с тем, что в процессе  
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Рис. 2. Изменение концентрации пентаэритрита и формиата 
натрия в одном циркуляционном цикле работы реактора  

синтеза пентаэритрита 

реакции конденсации кроме пентаэритрита образуется дипентаэритрит 
и циклические моноформали. Так как предшественниками формалей 
могут быть только полуацетали пентаэритрита, в начальный момент 
процесса с ненасыщенными альдегидами взаимодействует и пента-
эритрит, и полуацетали, а экстремальные участки являются результи-
рующими этих реакций – при определении концентрации пентаэритри-
та полуацетали распадаются и определить их концентрацию не удает-
ся. Основным выводом, следующим из этих результатов, является 
решение о нецелесообразности разработки сложной модели, описы-
вающей тонкий механизм синтеза производных пентаэритрита. Поэто-
му нами предложен более простой механизм, основанный на представ-
лении об образовании сложного молекулярного комплекса, являюще-
гося носителем основных реакций синтеза: 
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Далее, процессы внутренних перестроек этого комплекса приво-
дят к образованию пентаэритрита, а также при взаимодействии его 
с различными продуктами реакции последовательно получаются ос-
тальные органические соединения: 
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Обрыв цепочки протекающих реакций установлен нами искусст-
венно на реакции (4), конечным продуктом которой является биспен-
таэритритформаль (БПФ). Поскольку концентрации еще более высо-
комолекулярных побочных продуктов достаточно мала, такой обрыв 
цепи реакций не должен внести большой погрешности в результаты 
моделирования. 

Кинетическая модель процесса, записанная в виде матрицы диф-
ференциальных уравнений для стандартной процедуры Рунге–Кутты в 
системе Mathcad, выглядит следующим образом: 
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Начальными условиями для интегрирования системы являются 
исходные концентрации реагентов: формальдегида, ацетальдегида 
и гидроокиси натрия, являющейся катализатором процесса. 

Константы скоростей k1–k8 находили подбором по принципу ми-
нимального уклонения расчетных данных от экспериментальных кон-
центраций компонентов, определенных при вышеуказанных промыш-
ленных испытаниях (рис. 3). 

Эти значения позволили определить характер изменения концен-
трации остальных компонентов и продуктов реакции синтеза в течение 
целого производственного цикла (рис. 4). 
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Рис. 3. Сопоставление экспериментальных (крестики)  
и расчетных (линия) концентраций пентаэритрита,  

вычисленных на основании предложенной модели процесса 

 

Рис. 4. Изменение концентрации компонентов реакции синтеза 
пентаэритрита в течение производственного цикла  

(Z 5 – комплекс, Z 6 – пентаэритрит, Z 7 – формиат натрия,  
Z 8 – дипентаэритрит, Z 9 – биспентаэритритформаль) 
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Заключение 

Вычисленные концентрации всех компонентов реакции демонст-
рируют удовлетворительное совпадение с экспериментальными значе-
ниями, в связи с чем можно считать предложенную математическую 
модель процесса достаточно адекватной для проведения вычислитель-
ного эксперимента по оптимизации процесса. 
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