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Аннотация 

Цели. Применение аналитического метода расчета ректификационной колонны для получе-
ния D2O в двухколонной установке Куна, работающей под вакуумом. Моделирование установ-
ки Куна в программной среде Hysys. Сравнение экспериментальных и расчетных данных.
Методы. Аналитический метод расчета ректификационной колонны «от ступени к ступени» 
от нижней теоретической ступени разделения (ТСР) к верхней, основанный на фазовом равно-
весии на ТСР при известных исходных данных входных потоков и концентраций компонентов в 
кубе колонны. Среда моделирования Hysys.
Результаты. Сравнение результатов расчета с экспериментальными данными Куна свиде-
тельствовало о высокой точности расчета равновесия фаз пар – жидкость для смеси H2O–D2O 
на ТСР. Сходимость материального баланса по D2O по установке в целом составила 0.005%. 
Параметром идентификации являлся номер тарелки питания колонны. Моделирование уста-
новки Куна в среде Hysys показало качественное согласование концентраций D2O в матери-
альных потоках. Для расчета коэффициентов активности использована модель UNIversal 
QUAsiChemical (UNIQUAC). Найденные значения числа теоретических ступеней разделения 
(ЧТСР) в обеих колоннах с учетом ребойлера и конденсатора составляют 88 и 153, что меньше 
экспериментальных 295 и 400 соответственно. Расхождение объясняется повышенным зна-
чением константы фазового равновесия H2O модели UNIQUAC, однако сходимость материаль-
ного баланса по D2O высокая и составляет 1.38·10−6 %. Абсолютная погрешность найденных 
значений концентраций в материальных потоках не превышает 0.12 мол. %.
Выводы. Полученные результаты свидетельствуют о возможном применении среды моде-
лирования Hysys для поиска и оптимизации режима работы структурной схемы каскада  
ректификационных колонн с прямыми и рецикловыми потоками для разделения смеси воды 
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на легкую и тяжелую воду. Полученные конечные результаты по режиму работы, входным 
и выходным материальным потокам (расход, состав, температура, перепад давлений по  
колонне) рекомендовано использовать в аналитической программе расчета ректификацион-
ной колонны для уточнения ЧТСР и профиля распределения концентраций компонентов H2O и 
D2O по высоте колонны.

Ключевые слова: легкая вода, тяжелая вода, Hysys, непрерывная ректификация, 
коэффициент разделения, коэффициенты активности H2O и D2O
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Abstract 

Objectives. To apply an analytical method for the calculation of a distillation column for the 
production of D2O at a two-column Kuhn installation operating under vacuum: to simulate the 
Kuhn installation in the Hysys software; and to compare experimental and calculated data.
Methods. Analytical method for the calculation of distillation columns “from stage to stage,” from 
the lower theoretical separation stage (TSS) to the upper stage. This method is based on phase 
equilibrium at the TSS with known data of input flows and component concentrations in the 
column bottoms. Hysys was used as modeling software.
Results. Comparison of the calculation results with Kuhn’s experimental data testified to the high 
calculation accuracy of the vapor–liquid phase equilibrium for the H2O–D2O mixture at the TSS.  
The convergence of the D2O material balance for the entire installation was 0.005%. The 
identification parameter was the number of the column feed plate. Simulation of the Kuhn 
installation in the Hysys software showed a qualitative agreement of D2O concentrations in 
material flows. The UNIQUAC (UNIversal QUAsiChemical) model was used to calculate activity 
coefficients. The found values of the number of theoretical separation stages (NTSS) in both 
columns, were 88 and 153 taking into account the reboiler and condenser. This is less than the 
experimental 295 and 400, respectively. The discrepancy can be explained by the increased 
phase equilibrium H2O constant in the UNIQUAC model. However, the convergence of the material 
balance in terms of D2O was high and amounted to 1.38·10−6 %. The absolute error of the found 
concentrations in material flows did not exceed 0.12 mol %.
Conclusions. The results obtained indicated the possible use of the Hysys modeling software 
when searching for and optimizing the operating mode of the block diagram of a cascade of 
distillation columns with direct and recycle flows to separate a mixture of water into light and 
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heavy water. The final results obtained with regard to the operating mode, inlet and outlet 
material flows (flow rate, composition, temperature, and pressure drop across the column) are 
recommended for use in the analytical program for the calculation of the distillation column to 
refine the NTSS and distribution profile of the concentrations of the H2O and D2O components 
along the height of the column.

Keywords: light water, heavy water, Hysys, continuous distillation, separation factor, activity 
coefficients of H2O and D2O

For citation: Korotkova T.G., Kasyanov G.I. Analysis of the rectifying separation of H2O–D2O mixture into light and heavy 
water by means of mathematical modeling. Tonk. Khim. Tekhnol. = Fine Chem. Technol. 2022;17(3):189–200 (Russ., Eng.).  
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ВВЕДЕНИЕ

Совершенствование и оптимизация техно-
логических схем разделения однородных смесей  
методом ректификации невозможны без примене-
ния современных сред моделирования сложных 
химико-технологических систем (СХТС), оснащен-
ных библиотекой свойств компонентов, модулями 
расчета аппаратов, математическими модулями 
обеспечения сходимости вычислений, уравнения-
ми для расчета свойств многокомпонентной смеси  
и т.д. Наличие средств программирования и уровень 
развития визуализации позволили создать такие 
среды, как Matlab (Matrix Laboratory), представля-
ющую собой пакет прикладных программ для тех-
нических вычислений инженерных и научных задач 
в любых отраслях промышленности; SPSS Statistics 
(Statistical Package for the Social Sciences) – ком-
пьютерную программу для прикладных исследова-
ний и статистической обработки данных; ChemCad 
(Chemical Computer-Aided Design), используемую в 
основном при моделировании процессов и техно-
логических схем химических и нефтехимических 
производств; Ansys Fluent – программно-расчетный 
комплекс для моделирования течений жидкостей и 
газов в аэрокосмической промышленности, автомо-
билестроении, турбомашиностроении, нефтегазо-
вой и химической промышленности; Hysys (Aspen 
Hysys) – среду программирования технологических 
схем произвольной структуры химико-технологи-
ческих производств и другие пакеты программ для 
компьютерного моделирования.

Моделирование СХТС дает возможность прово-
дить анализ получаемых результатов не на действу-
ющей установке, а в вычислительных комплексах 
при различной компоновке аппаратов и техноло-

гических режимах их работы, т.е. оптимизировать 
технологическую схему для достижения заданного 
качества продукта или минимизации энергетиче-
ских затрат с последующей реализацией в промыш-
ленном производстве.

Широкое применение Hysys при модели-
ровании СХТС обусловлено тем, что в Hysys 
реализована многосхемная архитектура, позволя-
ющая в пределах одного расчета создавать произ-
вольное количество схем, причем в каждой подсхе-
ме при необходимости можно использовать свой 
термодинамический пакет свойств. Большую схему 
можно разбить на отдельные участки и искать ре-
жим работы конкретного участка технологической 
схемы, т.е. проводить оптимизацию структуры тех-
нологической схемы, состоящей из набора аппа-
ратов и устройств, изменяя параметры режима их 
работы, такие как температура процесса, давление, 
компонентный состав.

В [1] рассмотрены конструкции тепловых насо-
сов закрытого и открытого типов «труба в трубе», 
и в среде моделирования Hysys проверена адекват-
ность компьютерной модели системы «блок ректи-
фикации – тепловой насос закрытого типа». В [2] 
в среде Hysys проведено моделирование установки 
перегонки сырой нефти, включающей четыре ос-
новных стадии: предварительную испарительную, 
атмосферную, стабилизирующую и вакуумную.

При разделении воды ректификацией на легкую 
(H2O) и тяжелую (D2O) воду число теоретических 
ступеней разделения (ЧТСР) является очень боль-
шим, поэтому применяют не одну ректификаци-
онную колонну, а каскад из нескольких колонн та-
рельчатого или насадочного типа [3]. В библиотеке 
данных Hysys содержатся физико-химические 
свойства компонентов H2O и D2O. В этом случае для 
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анализа и совершенствования такой СХТС исполь-
зование современных сред моделирования является 
обоснованным и необходимым. Однако какие-либо 
публикации по исследованию применения среды 
моделирования Hysys для разделения смеси H2O–D2O 
на легкую и тяжелую воду отсутствуют.

В данной работе предложено использовать 
среду моделирования Hysys для разработки техно-
логических схем, состоящих из каскада ректифика-
ционных колонн с прямыми и рецикловыми пото-
ками, для разделения смеси H2O–D2O на легкую и 
тяжелую воду с последующим уточнением ЧТСР и 
профиля распределения концентраций компонентов 
по высоте колонны на основе аналитического 
метода расчета колонны [4].

МЕТОДЫ

В основе моделирования ректификации лежит 
расчет фазового равновесия пар – жидкость на тео-
ретической ступени разделения (ТСР), надежность 
описания которого влияет на качество разделяемых 
продуктов. Основную сложность составляет выбор 
уравнения для расчета коэффициентов активности 
компонентов.

Широкое развитие получили модели группового  
состава UNIversal Functional Activity Coefficient 
(UNIFAC), UNIversal QUAsiChemical (UNIQUAC), 
Non Random Two Liquid (NRTL) и др., а также их 
модификации [5], хорошо зарекомендовавшие себя 
при расчете колонных ректификационных аппа-
ратов в химической [6], нефтеперерабатывающей, 
нефтехимической [7] и спиртовой промышлен- 
ности [8, 9] при разделении многокомпонентных 
смесей как с незначительным отклонением от  
закона Рауля, так и азеотропных при производстве 
биоэтанола [10, 11], характеризующихся сильной 
неидеальностью.

В предложенных аналитических методах рас-
чета колонных аппаратов при разделении смеси 
H2O–D2O на легкую и тяжелую воду коэффициенты 
активности  и  не рассматриваются [3], 
либо смесь относят к идеальной как в жидкой, так и 
в паровой фазах [12], что равнозначно приравниванию 
коэффициентов активности к единице.

Нами показано [4], что смесь H2O–D2O является 
неидеальной, т.е. не подчиняется закону Рауля. На 
основе уравнений материального баланса, уравнения 
равновесия и уравнения для расчета коэффициента 
разделения (Г.К. Юри) получены уравнения (1) и (2) 
для расчета коэффициентов активности компонентов 
H2O и D2O при допущении, что разделяемая смесь 
состоит из двух компонентов H2O и D2O, и предложен 
метод расчета колонны «от ступени к ступени», 
включающий расчет фазового равновесия на ТСР.

                             (1)

                        (2)

Коэффициенты активности компонентов H2O и 
D2O связаны между собой коэффициентом разделе-
ния αH−D.

   (3)

На основе сравнения экспериментальных и 
расчетных данных показана применимость данного 
метода для разделения изотопной смеси H2O–D2O на 
легкую и тяжелую воду.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Применим метод расчета ректификационной 
колонны для разделения смеси H2O–D2O, изложен-
ный в [4], к известной экспериментальной двухко-
лонной установке Куна для получения D2O, мате-
риальный баланс которой приведен на рис. 1 [13]. 
Высота разделяющей части 1-ой ступени состав-
ляет 530 см, высота эквивалентной теоретической 
ступени (ВЭТС) 1.8 см; высота разделяющей части 
2-ой ступени составляет 680 см, ВЭТС 1.7 см. Дав-
ление в верхней части 1-ой ступени 120 мм рт. ст., 
2-ой ступени – 60 мм рт. ст. Расчет проведем для 
каждой ступени отдельно. По отношению к трудно-
летучему компоненту D2O входной поток (питание) 
делит колонну на две части: верхнюю (исчерпыва-
ющую) и нижнюю (укрепляющую). Анализируя ис-
ходные данные установки Куна (рис. 1), определим 
значения величин, необходимые для моделирования 
каждой ступени (табл. 1 и 2). На рис. 1 и в табл. 1 и 2 
концентрация D2O приведена в мольных %.

В табл. 1 и 2 флегмовое число R определено  
как отношение количества жидкостного потока,  
стекающего по колонне, к количеству отбираемого  
дистиллята сверху колонны. Мольные расходы  
материальных потоков определены по известным 
выражениям с учетом среднего значения плотности 
и среднего значения молярной массы потока в зави-
симости от концентраций компонентов H2O и D2O в 
потоке. При пересчете принято: молярная масса H2O  
18.02 кг/кмоль, D2O 20.03 кг/кмоль; плотность 
с учетом проведения процесса разделения под 
вакуумом H2O 998 кг/м3, D2O 1108 кг/м3 [14, 15]. 
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ЧТСР в колоннах определены отношением высоты 
разделяющей части ступени к ВЭТС. В первом при-
ближении при моделировании принято: давление 
внизу 1-ой ступени 18 кПа, 2-ой ступени 9 кПа.

Номер тарелки питания принят в качестве па-
раметра идентификации. Расчет колонны прове-
ден методом «от ступени к ступени» снизу вверх.  
Нумерация тарелок принята снизу вверх. Результа-
ты расчета представлены на рис. 2. Сходимость ма-
териального баланса по D2O по установке в целом 
составила 0.005%. Профиль изменения концентра-
ции D2O по высоте колонн на 1 и 2 ступенях приве-
ден на рис. 3.

Точка a характеризует переход от укрепляющей 
части колонны к исчерпывающей. Наблюдаемый 
излом на кривых профиля концентраций отвечает 
общим представлениям об изменении концентра-
ций в жидкой фазе в зоне питания ректификацион-
ной колонны.

Анализ зависимости коэффициента  
активности компонентов H2O и D2O  

от состава смеси при P = const
По алгоритму расчета температуры кипения сме-

си H2O–D2O, изложенному в [4] и включающему блок 

Рис. 1. Схема материального баланса
двухступенчатой установки Куна для получения D2O.

Fig. 1. Scheme of material balance
of two-stage Kuhn plant to obtain D2O.

Таблица 1. Исходные данные установки Куна
Table 1. Initial data of the Kuhn installation

Номер ступени
Stage number

Материальные потоки
Material flows

л/сут.
L/day

кмол./сут.
kmol/day

F D W Rec F D W Rec

1 ступень
1 stage 40 39.64 0.735 0.375 2.20202 2.18216 0.0405 0.02064

2 ступень
2 stage 0.735 0.375 0.36 − 0.0405 0.02064 0.01986 −

Примечание: F – питание; D – дистиллят; W – кубовый остаток; Rec – рецикл.
Note: F is feed; D is distillate; W is bottom residue; Rec is recycling.

Таблица 2. Исходные данные установки Куна (продолжение)
Table 2. Initial data of the Kuhn installation (continued)

Номер ступени
Stage number

Концентрация D2O, мол. %
D2O concentration, mol % Р, кПа

P, kPa R f ЧТСР
NTSS

xF xD xW xrec

1 ступень
1 stage 1.0 0.1 50 2.0 16 25.227 1.0091 295

2 ступень
2 stage 50 2.0 99.8 − 8 74.667 1.9622 400

Примечание: xF , xD , xW , xrec – концентрация D2O в питании, дистилляте, кубовом остатке и рецикле соответственно; 
Р – давление верха колонны; R – флегмовое число; f = F/D.
Note: xF , xD , xW , xrec are D2O concentrations in feed, distillate, bottoms, and recycle, respectively; 

P is the pressure of the top of the column; R is the reflux ratio; f = F/D.
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расчета фазового равновесия на ТСР, разработа-
на программа на языке Borland Pascal. В качестве  
примера на рис. 4 представлены результаты расче-
тов коэффициентов активности компонентов H2O  
и D2O для атмосферного давления P = 101.325 кПа 
и для пониженного давления P = 60 кПа при  
изменении концентрации D2O в жидкой фазе от 0 до 
100 мол. %. Точность расчета температуры кипения 
смеси на тарелке составляет ɛ = 10−10 °С.

По внешнему виду зависимостей коэффи-
циентов активности  и  (рис. 4) можно 

сделать вывод, что они представляют собой прак-
тически прямые линии при P = const. Это связано 
с тем, что коэффициент разделения αH−D зависит от 
давления и температуры кипения смеси H2O–D2O, 
которая слабо изменяется при изменении состава 
смеси при P = const. Однако при перепаде давлений 
по высоте колонны, как показано в [4], изменение 
коэффициентов активности данных компонентов 
нелинейно. Значения коэффициентов активности 
обоих компонентов находятся в пределах единицы, 
причем величина коэффициента активности ок-
сида дейтерия  больше, чем оксида водорода 

 во всем диапазоне концентраций. Данный 
результат заложен в уравнении (3), в котором ко-
эффициент разделения αH−D > 1. Причем  > 1,  
а  < 1, а при концентрациях, равных 1, коэффи-
циенты активности также равны 1. Коэффициенты 
активности  и , вычисленные по методу  
группового состава UNIQUAC, математическая  
форма записи которого приведена в [5], изменя- 
ются от 0.997 до 1.000 при изменении D2O от  
0 до 100 мол. % в  смеси Н2О–D2O (расчет проведен  
при P = 101.325 кПа и P = 60 кПа), т.е. их значения 
практически равны 1, что характерно для идеальных  
смесей.

Спрогнозированные параметры бинарного 
энергетического взаимодействия ∆u12 и ∆u21 модели 
UNIQUAC между молекулами компонентов H2O и 
D2O взяты из базы данных среды моделирования 
Hysys (табл. 3).

Проведенная оптимизация параметров энерге- 
тического бинарного взаимодействия ∆u12 и ∆u21  

Рис. 2. Расчетные данные по двухколонной установке 
Кунана основе аналитического метода расчета.
Fig. 2. Calculated data for the two-column Kuhn  

installation based on the analytical calculation method.

Рис. 3. Профиль изменения концентрации D2O  
по высоте колонн на основе аналитического метода 

расчета: (1) первая ступень; (2) вторая ступень.
Fig. 3. Profile of change in the D2O concentration along 
the height of the columns based on the analytical method 

of calculation: (1) first stage; (2) second stage.

Рис. 4. Зависимость коэффициентов активности  
компонентов H2O и D2O, вычисленных по уравнениям 

(1) и (2) от концентрации D2O в жидкой фазе при:  
(1) P = 101.325 кПа и (2) P = 60 кПа.

Fig. 4. Dependence of the activity coefficients of the H2O 
and D2O components calculated by Eqs. (1) and (2)  

on the D2O concentration in the liquid phase at:  
(1) P = 101.325 kPa and (2) P = 60 kPa.
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модели UNIQUAC в диапазоне их изменения  
от −∞ до +∞ не привела к повышению точности  
расчета αH–D смеси H2O–D2O. Отметим, что при 
больших значениях параметров бинарного взаимо-
действия ∆u12 и ∆u21 независимо от их знака кривая 
равновесия на диаграмме x–y пересекает диагональ 
квадрата, что означает наличие точки азеотропа. 
Это не подтверждается опытными данными и про-
мышленным способом разделения смеси H2O и D2O,  
т.е. смесь H2O–D2O не азеотропна. Аналогичная  
картина получена при оптимизации параметров 
уравнения NRTL (∆g12, ∆g2, α21), поэтому в даль- 
нейших расчетах оставлены параметры, приведенные  
в табл. 3.

Расчетное значение коэффициента разделе-
ния αH–D при использовании модели UNIQUAC  
при атмосферном давлении составило 1.053  
(при  = 0.5 мол), а опытное значение со-
ставляет 1.026 [16]. Значения коэффициентов разде-
ления при аналитическом расчете коэффициентов 
активности  и  согласуются с опытными 
значениями.

На рис. 5 приведены кривые коэффициентов 
разделения, построенные по уравнению (4) и по 
методу UNIQUAC. Упругость паров чистого компо-
нента рассчитана по уравнению Антуана, математи-
ческая форма записи которого и константы уравне-
ния приведены в [4].

        (4)

Таким образом, при рассмотрении изотопной 
смеси H2O–D2O в качестве идеальной коэффици-
ент разделения αH−D (кривая 2, рис. 5) превышает  
известные экспериментальные данные, рассмотрен-
ные нами в [17], которые согласуются с построенной 
по уравнению (4) (кривая 1 рис. 5), и совпадающей 
с кривой на основе аналитического метода расчета.

Рассмотрим влияние выявленного отличия в 
коэффициенте разделения на фазовое равновесие в 
системе пар – жидкость бинарной смеси H2O–D2O. 
Константу фазового равновесия  определим 
как отношение равновесных мольных концентраций  
H2O в паровой  и жидкой  фазах. Расчет 
проведем по методу UNIQUAC и по уравнению (5).

    
                                 (5)

где  вычислим по уравнению (1), а коэффи- 
циент разделения в уравнении (1) определим по 
уравнению (4).

Результаты расчета представлены на рис. 6  
для двух давлений P = 101.325 кПа и P = 60 кПа.  
Анализ данных рис. 6 показывает, что с уменьшени-
ем давления константа фазового равновесия легко-
летучего компонента H2O возрастает, а при увеличе-
нии концентрации H2O в жидкой фазе снижается и 
при  = 1 константа равна единице, что является  

Таблица 3. Параметры модели UNIQUAC (по Hysys)
Table 3. Parameters of the UNIQUAC model (according to Hysys)

Компонент
Component r q

∆u12, кал/моль,
H2O (1)

∆u12, cal/mol,
H2O (1)

∆u21, кал/моль,
D2O (2)

∆u21, cal/mol,
D2O (2)

H2O (1) 0.92 1.3997 − −48.413

D2O (2) 0.92 1.3998 48.724 −

Примечание: r и q – параметры объема и площади компонентов. Энергетические параметры бинарного  
взаимодействия ∆u12 и ∆u21 приведены при универсальной газовой постоянной R = 1.98721 кал/(моль·К).

Note: r and q are volume and area parameters of the components. The energy parameters of the binary interaction ∆u12 and ∆u21 
are given at the universal gas constant R = 1.98721 cal/(mol∙K).

Рис. 5. Кривые зависимости коэффициента разделения 
от температуры: (1) расчет по уравнению (4);  

(2) расчет по UNIQUAC.
Fig. 5. Dependence of the separation factor  

on temperature: (1) calculation according to Eq. (4);  
(2) calculation according to UNIQUAC.



Анализ ректификационного разделения смеси H2O–D2O на легкую и тяжелую воду ... 

196

Tonkie Khimicheskie Tekhnologii = Fine Chemical Technologies. 2022;17(3):189–200

известным. Изменение давления не приводит к из-
менению качественной картины константы фазового 
равновесия. Форма кривых близка к линейной при  
P = const. Однако при расчете ректификационных ко-
лонн перепад давлений по колонне оказывает суще-
ственное влияние на нелинейность данной зависи-
мости [4]. Значение константы фазового равновесия 
при расчете по методу UNIQUAC больше, чем при 
аналитическом методе расчета, включающем вычис-
ление коэффициента разделения αH–D по уравнению 
Г.К. Юри (4). Несмотря на небольшое отличие в со-
тых единицах, данное расхождение, как будет пока-
зано ниже, приводит к значительному уменьшению 
ЧТСР, вычисленных в среде Hysys при расчете коэф-
фициентов активности по методу UNIQUAC.

Таким образом, основное влияние на константу 
фазового равновесия оказывает упругость паров чи-
стого компонента, которая определяется с высокой 
точностью. Принимать коэффициенты активности 
компонентов H2O и D2O, равными 1, в аналитическом 

методе расчета не рекомендуется, так как смесь  
H2O–D2O является неидеальной.

Проведем моделирование двухколонной уста-
новки Куна в среде Hysys. Внешний вид структурной 
схемы с результатами расчета в табличной форме  
в графической среде Hysys представлен на рис. 7. 
Давление в верхней части колонн принято по экс-
периментальным данным Куна и составляет для  
1 ступени 0.016 МПа (120 мм рт. ст.), для 2 ступени  
0.008 МПа (60 мм рт. ст.). Принято давление в 
нижней части колонны 1-ой ступени 0.018 МПа,  
2-ой ступени 0.009 МПа. В колонне 1-ой ступени  
в качестве активных спецификаций приняты флег-
мовое число и количество отбора дистиллята, в  
колонне 2-ой ступени – флегмовое число и количество  
отбора кубового остатка. Расчет коэффициентов  
активности компонентов H2O и D2O выполним по 
методу UNIQUAC. В качестве параметров иденти-
фикации примем ЧТСР и номер тарелки питания  
для каждой колонны. Результаты моделирования 
приведены в табл. 4 и в таблицах потоков на рис. 7.

ЧТСР составило без учета ребойлера и конден-
сатора для 1-ой ступени – 86, тарелка питания 67,  
для 2 ступени – 151, тарелка питания 136. Найденные  
значения ТСР в обеих колоннах 88 и 153 с учетом  
ребойлера и конденсатора меньше эксперимен-
тальных (295 и 400) в установке Куна. Профиль 
концентраций D2O более сглажен (рис. 8) по 
сравнению с профилем, приведенным на рис. 3, что 
объясняется погрешностью вычисления констант  
фазового равновесия по методу UNIQUAC. Однако 
сходимость материального баланса по D2O состав- 
ляет 1.38·10−6 %, абсолютная погрешность найден-
ных значений коцентраций в материальных потоках 
не превышает 0.12 мол. %.

Полученные результаты свидетельствуют о том, 
что среду моделирования Hysys можно рекомендо-
вать для поиска и оптимизации структурной схе-
мы каскада ректификационных колонн с прямыми  
и рецикловыми потоками, предназначенного для 

Таблица 4. Материальный баланс двухколонной установки Куна в среде Hysys
Table 4. Material balance of the two-column Kuhn plant in the Hysys environment

Номер 
ступени

Stage 
number

Материальные потоки, кмол/сут.
Material flows, kmol/day

Концентрация D2O, мол. %
D2O concentration, mol % R ЧТСР

NTSS NF

F D W Rec xF xD xW xrec

1 ступень
1 stage 2.2159 2.1959 0.04069 0.02077 1 0.10242 49.997 2.0851 25.23 86 67

2 ступень
2 stage 0.04069 0.02077 0.01991 − 49.997 2.0851 99.977 − 74.67 151 136

Примечание: NF – номер тарелки питания; ЧТСР не включает ребойлер и конденсатор-дефлегматор.
Note: NF is the feed plate number; number of theoretical separation stages (NTSS) does not include a reboiler and  

a dephlegmator condenser.

Рис. 6. Зависимость константы фазового равновесия 
H2O от его состава в жидкой фазе для смеси H2O–D2O: 

(1) P = 101.325 кПа; (2) P = 60 кПа.
Fig. 6. Dependence of the H2O phase equilibrium constant 

on its composition in the liquid phase for the H2O–D2O 
mixture: (1) P = 101.325 kPa; (2) P = 60 kPa.
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разделения смеси H2O–D2O, а полученные в Hysys 
расчетные данные по входным и выходным потокам 
каждой колонны (расход, состав, температура, давле-
ние) использовать в аналитической программе расче-
та ректификационной колонны для уточнения ЧТСР 
и профиля распределения концентраций компонен-
тов H2O и D2O по высоте колонны.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведено моделирование экспериментальной 
двухколонной установки Куна для получения D2O  
на основе аналитического метода расчета колонны  
и в среде моделирования Hysys. Расчет коэффи-
циентов активности компонентов H2O и D2O 
в аналитическом методе расчета выполнен по 
уравнениям (1) и (2), в среде Hysys – по уравнению 
UNIQUAC. Оба расчета показали достаточную  
сходимость расчетных и экспериментальных дан-
ных в материальных потоках. Найденные ЧТСР  
в среде моделирования Hysys в обеих колоннах  
с учетом ребойлера и конденсатора 88 и 153, что 
меньше экспериментальных 295 и 400 соответ-
ственно.

Анализ графических зависимостей коэффи-
циентов активности ,  компонентов H2O 
и D2O от концентрации D2O в жидкой фазе при  
P = 101.325 кПа и P = 60 кПа, вычисленных по 
уравнениям (1) и (2), показал, что  > 1, а  < 1, 
а при концентрациях, равных 1, коэффициенты 
активности равны 1. Основное влияние на константу 
фазового равновесия оказывает упругость паров  
чистого компонента, которая определяется с высокой 
точностью.

Рис. 7. Графический интерфейс установки Куна в среде Hysys: K-1, K-2 – ректификационные колонны; 
Т-1 – теплообменник; См-1 – смеситель; Х-1, Х-2 – конденсаторы-холодильники; RCY-1 – рецикл;  

Н-1 – насос; 1–11 – материальные потоки; Q-1–Q-8 – энергетические (тепловые) потоки.
Fig. 7. Graphical interface of the Kuhn installation in the Hysys software: K-1, K-2 are distillation columns;  

T-1 is the heat exchanger (Heater); См-1 is the mixer; X-1, X-2 are condensers-coolers; RCY-1 is the recycling; 
H-1 is the pump; 1–11 are material flows; Q-1–Q-8 are energy (heat) flows.

Рис. 8. Профиль изменения концентрации D2O  
по высоте колонн (по данным расчета в среде  

моделирования Hysys): (1) 1-ая ступень; (2) 2-ая ступень.
Fig. 8. Profile of change in D2O concentration along the 
height of the columns (according to the calculation data  

in the Hysys simulation software): (1) first stage; (2) second stage.
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Коэффициенты активности компонентов H2O 
и D2O, вычисленные по методу UNIQUAC при  
P = 101.325 кПа и P = 60 кПа изменяются в диапазоне  
от 0.997 до 1.000, но оба меньше 1, что сказалось 
на значении коэффициента разделения αH–D, которое 
при атмосферном давлении составило 1.053 (при  

 = 0.5 мол. дол), в то время как опытное 
значение было 1.026.

Завышенное значение коэффициента разделения 
αH–D привело к повышению константы фазового 
равновесия H2O, что сказалось на ЧТСР в колонне, 
однако сходимость материального баланса по D2O 
высокая и составляет 1.38·10−6 %, абсолютная по-
грешность найденных значений концентраций в ма-
териальных потоках не превышает 0.12 мол. %.

Проведенные исследования позволяют сде-
лать вывод о дальнейшем возможном использо-
вании среды моделирования Hysys для поиска, 
анализа и оптимизации режима работы технологи-
ческих схем, состоящих из каскада (от 2-х и более)  
ректификационных колонн, оснащенных прямыми  
и рецикловыми потоками, для разделения смеси  

H2O–D2O с целью получения в промышленных 
условиях тяжелой или легкой воды с заданным 
содержанием оксида дейтерия. После разработки 
схемы в среде Hysys и определения режима работы 
и параметров входных и выходных потоков (расход, 
состав, температура, перепад давлений по колонне  
и др.) необходимо уточнить ЧТСР в колоннах на 
основе аналитического расчета с использованием 
уравнений (1) и (2) для расчета коэффициентов 
активности  и   компонентов H2O и D2O 
и определить профиль изменения концентраций 
компонентов по высоте колонны.
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