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С позиций системного анализа и теории оптимального проектирования предло-

жен подход к разработке аппаратурного оформления промышленного производства углерод-

ных нанотрубок и полупродуктов на основе их функционализированных форм. Функционали-

зация осуществляется посредством окисления нанотрубок концентрированной азотной 

кислотой и их последующего модифицирования стеаратом титана. Функционализирован-

ные данным способом углеродные нанотрубки обладают повышенными гидрофобными свой-

ствами и являются полупродуктами для применения в составе композитов на основе непо-

лярных матриц. Проанализированы материальные потоки производства нанотрубок и по-

лупродуктов на их основе, установлены взаимосвязи между ними. В качестве глобального 

экономического критерия оптимальности использована себестоимость продукта. Выпол-

нена трехуровневая декомпозиция технологической схемы производства нанотрубок и их 

функционализированных форм по принципу «производство – стадия производства – аппара-

турное оформление стадии». На втором уровне декомпозиции выделены следующие стадии: 

получение катализатора; подготовка углеродсодержащего сырья; синтез нанотрубок; ути-

лизация газообразных продуктов пиролиза; обработка материала после синтеза; окисление 

нанотрубок; модифицирование окисленных нанотрубок стеаратом титана. Для них опре-

делены экономические критерии оптимальности с учетом возврата побочных продуктов со 

стадий очистки углеродных нанотрубок и обезвреживания газообразных продуктов пиролиза 

на стадии получения катализатора и подготовки исходного углеродсодержащего сырья со-

ответственно. Установлена взаимосвязь информационных и координирующих сигналов пер-

вого и второго уровня задачи проектирования нового производства.  Показана корреляция ис-

ходных данных проектирования (качественный состав углеродсодержащего сырья, мощ-
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ность производства, комплексный показатель качества углеродных нанотрубок и их морфо-

логические характеристики) и основных конструктивных и режимных параметров аппара-

турного оформления промышленного производства углеродных нанотрубок и полупродуктов 

на их основе. Поставлена задача проектирования нового производства с учетом совмещен-

ного выпуска очищенных от катализатора и функционализированных углеродных нанотру-

бок с использованием одного и того же аппаратурного оформления. 

Ключевые слова: углеродные нанотрубки, газофазное химическое осаждение, функционализа-

ция, оптимальное проектирование, нанотехнологии 
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From the positions of system analysis and the theory of optimal design the approach to the 

development of hardware design of industrial production of carbon nanotubes and by-ptoducts on 

the basis of their functionalized forms is proposed. Functionalization is carried out by oxidation of 

nanotubes with concentrated nitric acid and their subsequent modification by titanium stearate. 

Functionalized by this method, carbon nanotubes have increased hydrophobic properties and are 

semi-products for use in composites based on non-polar matrices. Material flows of production of 

nanotubes and semi-products on their basis are analyzed. Interrelations between them are estab-

lished. The cost of the product is used as a global economic criterion of optimality. A three-level 

decomposition of the technological scheme of nanotubes and their functionalized forms production 

on the principle of "production – stage of production – hardware design stage" is made.  At the 

second level of decomposition, the following stages are identified: catalyst preparation; preparation 

of carbonaceous raw materials; synthesis of nanotubes; utilization of gaseous pyrolysis products; 

treatment of material after synthesis; oxidation of nanotubes; modification of oxidized nanotubes 

with titanium stearate. Economic optimality criteria are determined for them, taking into account 
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the return of by-products from the stages of purification of carbon nanotubes and neutralization 

of gaseous pyrolysis products at the stage of catalyst production and preparation of the initial car-

bon-containing raw materials, respectively. The interrelation of information and coordinating sig-

nals of the first and second level of the task of designing a new production is established. The 

correlation of initial design data (qualitative composition of carbon-containing raw materials, pro-

duction capacity, complex quality index of carbon nanotubes and their morphological characteris-

tics) and the main design and operating parameters of the hardware design of industrial production 

of carbon nanotubes and semi-products based on them is shown. The task of designing a new pro-

duction taking into account the combined production of catalyst-free and functionalized carbon 

nanotubes with the use of the same hardware design is formulated. 

Key words: carbon nanotubes, chemical vapor deposition, functionalization, optimal design, nanotech-

nologies 
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ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время углеродные нанотрубки 

(УНТ) находят все более широкое применение в 

различных областях техники и технологий. Это обу-

словлено такими специфическими свойствами УНТ, 

как способность к холодной эмиссии электронов, 

высокие тепло- и электропроводность, сорбцион-

ная активность, химическая и термическая ста-

бильность, механическая прочность. УНТ исполь-

зуют в составе смазочных композиций, антистати-

ческих, фотоустойчивых и радиопоглощающих по-

крытий, в качестве добавок к полимерам, бетонам 

специального назначения, присадок к моторным 

топливам, материалов электронной аппаратуры и 

сенсоров [1].  

Причем наибольшим спросом пользуются 

функционализированные нанотрубки, адаптиро-

ванные к различным типам модифицируемых мат-

риц и показывающие максимальную эффектив-

ность при низких концентрациях за счет хорошей 

диспергируемости [2]. В этом смысле функциона-

лизированные УНТ можно рассматривать как по-

лупродукты для получения композиционных мате-

риалов.  

В связи с растущим спросом на композиты 

с превосходящими аналоги механическими и элек-

трофизическими свойствами, решение задач про-

ектирования промышленного производства УНТ и 

полупродуктов на их основе является весьма акту-

альным. Метод газофазного химического осажде-

ния позволяет получать УНТ хорошего качества и 

является экономически выгодным [3-8], поэтому 

его целесообразно масштабировать до уровня про-

мышленного производства. Для получения полно-

ценных полупродуктов, обладающих химическим 

сродством к неполярным матрицам и применяемых 

в качестве присадок к смазочным материалам или 

наполнителей полимерных композитов [9], со-

гласно [10-11], необходимо подвергать УНТ функ-

ционализации стеаратом титана. 

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ 

Комплексный выбор оптимальных конструк-

тивных и режимных параметров технологической 

схемы производства УНТ и полупродуктов на их 

основе означает, с одной стороны, рассмотрение 

всех физико-химических, тепло-, массообменных 

[12] и экономических факторов, а с другой – учет 

многообразия связей для конкретных условий, свя-

занных со спецификой основных и вспомогатель-

ных процессов [13]. 

Аппаратурное оформление технологиче-

ских схем производства УНТ и полупродуктов на 

их основе весьма разнообразно в связи с большим 

количеством изменяемых параметров для каждого 

аппарата и числом возможных структурных соеди-

нений аппаратов [14]. На сравнении технической 

реализуемости и экономической целесообразности 
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возможных вариантов обычно основан выбор са-

мого оптимального из них.  

Это непростая задача даже в случае исчер-

пывающих сведений о составе, внутренних связях 

и особенностях физико-химических взаимодей-

ствий на стадиях технологической схемы [15]. При 

поиске путей ее решения целесообразно использо-

вать методологию системного подхода к исследо-

ванию сложных и не полностью формализованных 

систем. Система состоит из множества взаимосвя-

занных и взаимодействующих аппаратов и пред-

ставляет собой не просто их совокупность, а особое 

их соединение, придающее технологической схеме 

в целом новые качества, которые не могут быть 

обеспечены изолированным функционированием 

отдельных аппаратов. На основе системного ана-

лиза могут быть успешно осуществлены этапы ана-

лиза проблемы, оптимизации конструктивных и 

режимных параметров технологической схемы 

производства УНТ и полупродуктов. 

Проектирование технологической схемы в 

этом случае можно разделить на ряд задач [3]: 

1) определение внутренней структуры си-

стемы производства УНТ, состава ее элементов и 

видов взаимосвязей между ними для выявления 

иерархии технологической схемы и формирования 

базовой схемы; 

2) формулирование состава задач оптимиза-

ции с целью их распределения по уровням иерархии; 

3) установление иерархии технико-эконо-

мической информации для определения состава не-

обходимых для оптимизации системы показателей; 

4) использование комплекса математиче-

ских моделей физико-химических взаимодействий 

в качестве инструмента для решения задач оптими-

зации основного и вспомогательного аппаратур-

ного оформления стадий производства УНТ и по-

лупродуктов. 

В результате такого подхода исключается 

основная трудность оптимизации, связанная с вы-

сокой размерностью задачи. При постановке задач 

оптимизации необходимо выбрать критерий каче-

ства, параметры оптимизации, ограничения на эти 

параметры, методику расчета критериев качества и 

функций ограничений [16]. 

В соответствии с постановкой задачи про-

ектирования технологической схемы производства 

полупродукта на основе УНТ выполнена декомпо-

зиция второго уровня на примере получения угле-

родных нанотрубок, функционализированных сте-

аратом титана. Выделены блоки, соответствующие 

стадиям: 1) получение катализатора; 2) подготовка 

углеродсодержащего сырья; 3) синтез УНТ; 4) ути-

лизация газообразных продуктов пиролиза; 5) об-

работка наноматериалов (очистка, измельчение, 

классификация, аттестация, и фасовка); 6) окисле-

ние УНТ (азотной кислотой для формирования кар-

боксильных групп), 7) модифицирование поверхности 

УНТ стеаратом титана. 

Стрелками на рис. 1 показаны материаль-
ные потоки: 

- катализатора со стадии получения катали-
затора на стадию синтеза УНТ; 

- углеродсодержащих веществ со стадии 
подготовки сырья на стадию синтеза УНТ; 

- со стадии синтеза УНТ на стадию утили-
зации газообразных продуктов пиролиза; 

- со стадии синтеза на стадию постсинтез-
ной обработки УНТ (измельчение, гранулирова-
ние, удаление катализатора и др.); 

- со стадии постсинтезной обработки УНТ 
на стадию окисления; 

- со стадии окисления УНТ на стадию мо-
дифицирования их поверхности стеаратом титана. 

 
 

 
Рис. 1. Второй уровень декомпозиции задачи проектирования 

производства УНТ 
Fig. 1. The second level of decomposition of the task of design for 

the production of CNT 
 

Кратность материальных потоков напря-
мую связана с параметрами процессов. Норма рас-
хода катализатора определяется удельных выхо-
дом углерода по катализатору: 
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где Gk – расход катализатора; W – мощность проек-
тируемого производства по УНТ, функционализи-

рованным стеаратом титана; в
уK  – удельный выход 

УНТ, кг/кг(к-ра); Сп – доля потери массы УНТ в ре-
зультате их окисления; ХСООН – доля карбоксиль-
ных групп; ХSTi – доля «привитого» к поверхности 
УНТ стеарата титана. 
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Норма расхода углеродсодержащего сырья 
и материальный поток от стадии синтеза УНТ на 
стадию утилизации газообразных продуктов пиро-
лиза определяются степенью конверсии: 
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где сУНТ – степень конверсии на стадии синтеза 
УНТ; Gp – расход газообразных продуктов пиро-
лиза, поступающих на стадию утилизации. 

Согласно [17-19], в теории принятия реше-
ния не существует общей методики выбора крите-
рия оптимальности. В то же время от обоснованно-
сти выбора данного критерия зависит успех поиска 
оптимального решения. 

В качестве глобального критерия оптимально-
сти подходит экономический критерий (себестои-
мость продукции), поскольку в современном обще-
стве при разработке промышленного производства 
он учитывается в первую очередь. Глобальный 
критерий оптимальности является совокупностью 
локальных с учетом норм расхода и соотношения 
материальных потоков. Глобальный и локальные 
критерии оптимальности имеют следующий вид: 
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где 
kC , 

yxHCC , 
CNTC , 

yC , 
очC , 

СООНC , 
STiC  – соответ-

ственно себестоимости получения единицы массы 
катализатора, подготовки единицы массы углерод-
содержащего сырья; синтеза единицы массы УНТ, 
утилизации единицы массы газообразных продук-
тов пиролиза, постсинтезной обработкой массы 
УНТ, окисления УНТ и модифицирования поверх-
ности УНТ стеаратом титана, руб/кг; 

в)(
с р,

Ц
i
 – соот-

ветственно цена реагентов, прошедших рециркуля-
цию для стадий получения катализатора и подго-
товки углеродсодержащего сырья; Цр,с,о,у, СООН, STi – 
соответственно цена реагентов для стадий получе-
ния катализатора и подготовки углеродсодержа-
щего сырья, постсинтезной обработки УНТ, утили-
зации газообразных продуктов пиролиза, окисле-
ния УНТ и модифицирования поверхности УНТ 
стеаратом титана,; k1, 2 – доля использования реа-
гентов, прошедших рециркуляцию при получении 
катализатора и подготовке углеродсодержащего 
сырья соответственно; N – нормы расхода веществ; 
Кз – капитальные затраты на аппаратурное оформ-
ление стадий; τэ – срок эксплуатации технологиче-
ской схемы производства УНТ; ЦЭi – цена на энер-

гоносители, текущий ремонт, запасные части; З – 
норма заработной платы; сТУ – степень превраще-
ния газообразных продуктов пиролиза в техниче-
ский углерод; Цту,H2 – цена на технический углерод 

и водород соответственно. 
Следовательно, общая себестоимость полу-

чения полупродукта на основе УНТ будет склады-
ваться из себестоимости синтеза, очистки и моди-
фицирования УНТ и утилизации газообразных 
продуктов пиролиза (себестоимости получения ка-
тализатора и подготовки углеродсодержащих ве-
ществ уже включены в себестоимость синтеза 
УНТ): 

STiСООНочyCNT CCCCCCб  .     (11) 

Рассмотрим более подробно материальные 
потоки этапа модифицирования поверхности нано-
трубок стеаратом титана (рис. 2). 
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Рис. 2. Структура материальных потоков этапа модифицирования поверхности УНТ стеаратом титана 

Fig. 2. The structure of material flows of stage of the surface modification of carbon nanotubes with titanium stearate 
 

Их анализ показывает, что аппаратурно ста-

дии в большинстве позиций совпадают с процес-

сами удаления катализатора из УНТ [3] и жидко-

фазного окисления нанотрубок [20]. Данный факт 

позволяет в рамках постановки задачи проектиро-

вания химико-технологической схемы рассмотреть 

вариант совмещенного производства очищенных, 

карбоксилированных и модифицированных стеа-

ратом титана углеродных нанотрубок с использо-

ванием одного набора аппаратурного оформления. 

МЕТОДИКА ПРОЕКТИРОВАНИЯ 

Задача разработки технологической схемы 

производства УНТ и ее аппаратурного оформления 

в рамках предлагаемой методики декомпозируется 

на три уровня (рис. 3). 
 

 
Рис. 3. Декомпозиции задачи разработки основного и вспомогательного оборудования производства УНТ и полупродуктов на 

их основе 

Fig. 3. Decomposition of the problem of development of the main and auxiliary equipment of production of CNT and semi-products on 

their basis 
 

Первый уровень принимает входной и вы-
рабатывает выходной вектор, а также определяет 
работу нижнего уровня посредством координиру-
ющих и информационных сигналов. Второй – уро-
вень технологических стадий. Третий – уровень 
технологического оборудования, в котором реали-
зуется соответствующий процесс, например, син-
теза УНТ [21]. 

Каждый нижестоящий уровень формирует 
свой локальный набор собственных конструктив-
ных (Сij) и режимных (Rij) параметров и вместе с 

соответствующим им значением локального крите-
рия оптимизации передает на верхний уровень, ко-
торый обрабатывает полученные данные и при 
необходимости изменяет условия для нижних 
уровней посредством координирующих сигналов. 
Самый верхний уровень вырабатывает выходной 

вектор Y  и координационные сигналы на основе 

входного X , управляющего U  векторов, вектора 

возмущения F  и информационных векторов Ii 
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нижних уровней. Процесс повторяется до тех пор, 
пока глобальный критерий оптимизации не достиг-
нет своего экстремума. Результатом решения явля- 

ется набор конструктивных и режимных парамет-
ров всех элементов технологической схемы. 

Векторы, представленные на рис. 3, имеют 

следующий вид: 

 

 ijij RСбY ,,С ;  МKWX ,, УНТ ;  
yxHCCU  ;  sF К,Ц ;   (12) 

 Ц,,К,К,, 31УНТ1 RCMK sHC yx
 ;  jj RССбI 1111 ,, ;     (13) 

 Ц,,К,К, 31УНТ2 RMK s ;  к2222 ,,,С SRСбI jj ;     (14) 

 Ц,,,,К,,, 21УНТк3 jjHC RRMSCWK
yx

 ;  jj RССбI 3333 ,, ;   (15) 

 Ц,314 RK  ;  jj RСбI 4444 ,,С ;       (16) 

 Ц,К, УНТ315 RK  ;  jj RСбI 5555 ,,С ,      (17) 

 Ц,К,, УНТ5316 jRRK  ;  jj RСбI 6666 ,,С ,     (18) 

 Ц,К,, УНТ6317 jRRK  ;  jj RСбI 7777 ,,С      (19) 

 

где Сб – себестоимость; W – мощность производ-

ства; КУНТ – набор качественных характеристик 

УНТ; 
yx HCC – состав исходных углеводородов; Ц  – 

цены на материалы, сырье, энергоресурсы и 

услуги; Кs – набор показателей качества сырья; M – 

показатель морфологии УНТ. 

Таким образом, задача разработки аппара-

турного оформления производства модифициро-

ванных стеаратом титана УНТ сводится к опреде-

лению основных конструктивных (Сij) и режимных 

(Rij) параметров оборудования технологической 

схемы, при которых глобальный критерий опти-

мальности достигает своего минимума: 

Сб → min,   (20) 

При выполнении условий: 

;  (21) 

; RijR  .   (22) 

.3,2,1;765  qCCC qqq ; (23) 

Учет условия (23) позволяет, в рамках ре-

шения задачи проектирования химико-технологи-

ческой схемы, подобрать аппаратурное оформле-

ние, удовлетворяющее условиям совмещенной 

наработки очищенных от катализатора, карбокси-

лированных и модифицированных стеаратом ти-

тана углеродных нанотрубок. 

ВЫВОДЫ 

В рамках данной работы предложен общий 

подход к проектированию сложного технологиче-

ского оборудования для получения углеродных 

нанотрубок и полупродуктов на их основе на при-

мере УНТ, модифицированных стеаратом титана. 

Использованный подход основан на положениях 

системного анализа и теории оптимального проек-

тирования. Выполнена трехуровневая декомпози-

ция технологической схемы производства нанотру-

бок и полупродуктов на их основе. Выделены семь 

основных стадий производства. Проанализиро-

ваны материальные потоки производства УНТ и 

стадии модифицирования поверхности УНТ стеа-

ратом титана. Сформулированы глобальный и ло-

кальные экономические критерии оптимальности. 

Введены условия расчета оборудования постсин-

тезной обработки, окисления и модифицирования 

углеродных нанотрубок стеаратом титана из сооб-

ражения совмещенной реализации данных стадий 

в одном и том же аппаратурном оформлении. 
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