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Ïîñòðîåíèå êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé

íà îñíîâå ìíîãîÿäåðíûõ ñèñòåì

c⃝ È. Â. Àõìåòîâ1, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí2

Àííîòàöèÿ. Ïîñòðîåíà êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè ïîëó÷åíèÿ ìåòèëîâîãî ýôèðà 5-
àöåòèë-2-ïèððîëêàðáîíîâîé êèñëîòû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé íà ìíîãî-
ÿäåðíûõ ñèñòåìàõ. Ðåøåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è: ðàçðàáîòêà è àíàëèç ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè;
îïðåäåëåíèå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, îïèñûâàþùèõ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå; ðàñïàðàëëåëèâàíèå îáðàòíîé çàäà÷è. Â ðåçóëüòàòå âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåí-
òà íàéäåíû êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Íà îñíîâå ñòàíäàðòà OpenMP ðàçðàáîòàí ïàêåò ïðè-
êëàäíûõ ïðîãðàìì äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè. Ðàáîòà âûïîëíåíà
ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò � 12-07-00324).

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, îáûêíîâåííûå íåëèíåéíûå äèôôåðåíöèàëüíûå
óðàâíåíèÿ, âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò, ìíîãîÿäåðíûå ñèñòåìû, OpenMP

1. Ââåäåíèå

Îáðàòíûå çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè îòíîñÿòñÿ ê òàêèì ôèçèêî-õèìè÷åñêèì çàäà-
÷àì, êîòîðûå ïðåäïîëàãàþò çíà÷èòåëüíûé îáúåì âû÷èñëåíèé [1]. Ñåãîäíÿ óæå ïðåäëîæå-
íû ðåøåíèÿ äàííîé ïðîáëåìû ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ:
êëàñòåðíûå ñèñòåìû è âèäåîêàðòû [2]-[3]. Â òî æå âðåìÿ äîñòóï ê ñóïåðêîìïüþòåðàì â íà-
øå âðåìÿ îãðàíè÷åí. Ñ äðóãîé ñòîðîíû âîçðàñòàåò ðàñïðîñòðàíåííîñòü âû÷èñëèòåëüíûõ
ìàøèí ñ ìíîãîÿäåðíûìè ïðîöåññîðàìè, ÷òî óâåëè÷èâàåò èõ ïðèìåíåíèå â íàó÷íûõ èññëå-
äîâàíèÿõ. Èñïîëüçîâàíèå ìíîãîÿäåðíûõ ñèñòåì â ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ ÿâëÿåòñÿ
íà ñåãîäíÿ âåñüìà àêòóàëüíîé çàäà÷åé.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäîëîãèè ïîñòðîåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ
ìîäåëåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé íà ìíîãîÿäåðíûõ ñèñòåìàõ. Â êà-
÷åñòâå îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ âûáðàíà ðåàêöèÿ ïîëó÷åíèÿ ìåòèëîâîãî ýôèðà 5-àöåòèë-2-
ïèððîëêàðáîíîâîé êèñëîòû. Ïðè ðåøåíèè ïîñòàâëåííîé ïðîáëåìû âîçíèêàþò ñëåäóþùèå
çàäà÷è: ïîñòðîåíèå è àíàëèç ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè; îïðåäåëåíèå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé
êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, îïèñûâàþùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå; ðàñïàðàëëåëèâàíèå
îáðàòíîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè.

2. Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå

Íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðåäëîæåí ñëåäóþùèé ìåõàíèçì ïðî-
òåêàíèÿ ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ ìåòèëîâîãî ýôèðà 5-àöåòèë-2-ïèððîëêàðáîíîâîé êèñëîòû

1 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè Èíñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã.Óôà; ilnur-
av@mail.ru

2 Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè Èíñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã.Óôà; irekmars@mail.ru
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[4]:
1. C1 + C2 → C3 + C4 W1 = K1X1X2

2. C3 + C5 → C6 + C4 W2 = K2X3X5

3. C6 + C5 → C7 + C4 W3 = K3X5X6

4. C7 + C5 → C8 + C4 W4 = K4X5X7

5. C8 → C9 + C10 W5 = K5X8

(2.1)

ãäå Ci � êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ, ìîëü/ë: C1 � C6H7NO , C2 � CCl4 , C3 �
C7H6NOCl3 , C4 � HCl , C5 � CH4O , C6 � C8H9Cl2NO2 , C7 � C9H12ClNO3 , C8 �
C10H15NO4 , C9 � C8H9NO3 , C10 � C2H6O ; Kj � êèíåòè÷åñêàÿ êîíñòàíòà j -îé ðåàêöèè
( j = 1-5).

Êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñõåìû ïðåâðàùåíèé (2.1) ïðîàíàëèçèðîâàíû â ðàìêàõ çàêîíà
äåéñòâóþùèõ ìàññ. Êîððåêòíûì îïèñàíèåì ëàáîðàòîðíîãî ðåàêòîðà ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü èäå-
àëüíîãî ñìåøåíèÿ, óðàâíåíèÿ ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà êîòîðîé ïðåäñòàâëÿþòñÿ ñèñòåìîé
(2.2)-(2.3):

dN

dt
= FN , FN =

1

Vo

5∑
j=1

δjωj, δj =
10∑
i=1

νij, (2.2)

dXi

dt
=
Fi −XiFN

N
, Fi =

1

Vo

5∑
j=1

νijωj. (2.3)

ñ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè ïðè t = 0 : Xi = X0
i , N = 1; ãäå N = C/C0 � îòíîñèòåëüíîå

èçìåíåíèå ÷èñëà ìîëåé ðåàêöèîííîé ñìåñè; C è C0 � ìîëüíàÿ ïëîòíîñòü è åå íà÷àëüíîå
çíà÷åíèå, ìîëü/ë; Xi = Ci/C � êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ, ìîëüíûå äîëè ( i = 1-10);
ωj =Wj/C0 � ïðèâåäåííûå ñêîðîñòè ðåàêöèé, 1/÷; Wj � ñêîðîñòü j -îé ñòàäèè, ìîëü/(ë · ÷)
( j = 1-5).

Ïðàâûå ÷àñòè ñèñòåìû (2.2)-(2.3) èìåþò âèä:
F1 = −ω1, F2 = −ω1, F3 = ω1 − ω2, F4 = ω1 + ω2 + ω3 + ω4, F5 = ω2 − ω3 − ω4, F6 =

ω2 − ω3, F7 = ω3 − ω4, F8 = ω4 − ω5, F9 = ω5, F10 = ω5, F11 = FN = ω5 .

3. Àëãîðèòì ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ

Ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ðåàêöèè ïîëó÷åíèÿ ìåòèëîâîãî ýôèðà 5-àöåòèë-2-
ïèððîëêàðáîíîâîé êèñëîòû � äëèòåëüíûé ïðîöåññ. Äëÿ óñêîðåíèÿ ðåøåíèÿ îáðàòíîé çà-
äà÷è áûëà ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììà íà ÿçûêå Ôîðòðàí ñ ìíîãîïîòî÷íûì êîäîì OpenMP.

OpenMP (OpenMulti-Processing) � îòêðûòûé ñòàíäàðò äëÿ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ïðî-
ãðàìì. Îïèñûâàåò ñîâîêóïíîñòü äèðåêòèâ êîìïèëÿòîðà, áèáëèîòå÷íûõ ïðîöåäóð è ïåðå-
ìåííûõ îêðóæåíèÿ, êîòîðûå ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ïðîãðàììèðîâàíèÿ ìíîãîïîòî÷íûõ ïðè-
ëîæåíèé íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ ñèñòåìàõ ñ îáùåé ïàìÿòüþ.

Ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è ãåíåðèðóåòñÿ íàáîð èç n èñõîäíûõ êîí-
ñòàíò ñêîðîñòåé ñòàäèé. Ñóùåñòâóåò 2n âàðèàíòîâ èçìåíåíèÿ íàáîðà äàííûõ â ñòîðîíó
óâåëè÷åíèÿ èëè óìåíüøåíèÿ íà çàäàííûé øàã. Â òàáëèöå 1 ïðèâåäåíû âñå âîçìîæíûå
âàðèàíòû èçìåíåíèÿ íàáîðà êîíñòàíò ïðè n = 5 .
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Òàáëèöà 1. Âàðèàíòû èçìåíåíèÿ íàáîðà êîíñòàíò ïðè n = 5

�/Kj K1 K2 K3 K4 K5

1 + + + + +
2 + + + + -
3 + + + - +
4 + + + - -
5 + + - + +
6 + + - + -
7 + + - - +
8 + + - - -
9 + - + + +
10 + - + + -
11 + - + - +
12 + - + - -
13 + - - + +
14 + - - + -
15 + - - - +
16 + - - - -
17 - + + + +
18 - + + + -
19 - + + - +
20 - + + - -
21 - + - + +
22 - + - + -
23 - + - - +
24 - + - - -
25 - - + + +
26 - - + + -
27 - - + - +
28 - - + - -
29 - - - + +
30 - - - + -
31 - - - - +
32 - - - - -

Äëÿ âñåõ êîìáèíàöèé íàáîðà ðåøàåòñÿ ïðÿìàÿ êèíåòè÷åñêàÿ çàäà÷à. Ðåøåíèå ïðÿìûõ
çàäà÷ ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ íà âñå äîñòóïíûå ÿäðà [5].

Íàáîð ñ íàèáîëåå óäîâëåòâîðÿþùèìè ðåøåíèÿìè âûáèðàåòñÿ êàê èñõîäíûé íàáîð êîí-
ñòàíò ñêîðîñòåé ñòàäèé. Äëÿ íîâîãî íàáîðà êîíñòàíò âûïîëíÿþò òàêèå æå îïåðàöèè, ÷òî
è äëÿ ïðåäûäóùåãî. Ïðîöåññ ïîèñêà îïòèìàëüíûõ êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ îñòàíàâëè-
âàþò ïðè äîñòèæåíèè çàäàííîé òî÷íîñòè. Â êà÷åñòâå êðèòåðèÿ îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòíûõ è
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âûáðàí ñëåäóþùèé ôóíêöèîíàë: EE = |Xrasch −Xeksp| .

4. Ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà

Ïðè ðàñïàðàëëåëèâàíèè ðåøåíèÿ îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è íà 2 ÿäðà ðàñ÷åòû
âûïîëíÿþòñÿ áûñòðåå íà 35− 40% , íà 4 ÿäðà � íà 50− 55% .
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Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîêàçàíî â òàáëèöå 2. Ðàçðàáîòàí-
íàÿ ìîäåëü àäåêâàòíî îïèñûâàåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå íàáëþäåíèÿ: ðàñõîæäåíèå ðàñ÷åòíûõ
è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåíåíèé êîíöåíòðàöèé âî âðåìåíè íå ïðåâûøàåò 7% .

Òàáëèöà 2. Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

à) Òåìïåðàòóðà îïûòà 105 ◦C

Âðåìÿ, ÷ Îïûò(X1) Ðàñ÷åò(X1) Îïûò(X9) Ðàñ÷åò(X9)
4 100 78,98 0 21,02
4,5 70 70 30 30
5 59,6 60,54 40,4 39,45
6 43 43 57 57

á) Òåìïåðàòóðà îïûòà 110 ◦C

Âðåìÿ, ÷ Îïûò(X1) Ðàñ÷åò(X1) Îïûò(X9) Ðàñ÷åò(X9)
3 92,9 82,71 7,7 17,29
4 38 62,18 62 37,82
6 29 29 71 71

â) Òåìïåðàòóðà îïûòà 115 ◦C

Âðåìÿ, ÷ Îïûò(X1) Ðàñ÷åò(X1) Îïûò(X9) Ðàñ÷åò(X9)
3 62,6 62,6 37,4 37,4
4 26,2 26,2 73,8 73,8
6 0 3,09 100 96,91

Ñèñòåìà îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé (2.2)-(2.3) ðåøà-
ëàñü ñ ïîìîùüþ ìîäèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà Êóòòû-Ìåðñîíà ïÿòîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè.
×èñëåííûå çíà÷åíèÿ íàéäåííûõ êîíñòàíò è ýíåðãèé àêòèâàöèè ïðèâåäåíû â òàáëèöå 3.
Êîíñòàíòû Ki( ÷

−1) ÿâëÿþòñÿ íåêîòîðûìè ïðèâåäåííûìè âåëè÷èíàìè, êîòîðûå èìåþò
ðàçìåðíîñòü îáðàòíîãî âðåìåíè è ñâÿçàíû ñ èñòèííûìè êîíñòàíòàìè ki( ë · ìîëü −1· ÷ −1)
ñîîòíîøåíèÿìè: Ki = ki · Co(i = 1− 4), K5 = k5 .

Òàáëèöà 3. Íàéäåííûå êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû

Êèíåòè÷åñêèå êîíñòàíòû 105 ◦C 110 ◦C 115 ◦C Ei, êêàë/ìîëü
k1 0,049 0,058 0,111 23,8
k2 0,0043 0,0045 0,005 3,57
k3 0,041 0,044 0,048 4.41
k4 0,0007 0,0009 0,001 9,68
k5 6,37 6,86 7,076 3,07

Âûâîäû:
1. Ðàçðàáîòàí ìåòîä ïîñòðîåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàëëåëü-

íûõ âû÷èñëåíèé íà ìíîãîÿäåðíûõ ñèñòåìàõ.
2. Ïîñòðîåíà êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè ïîëó÷åíèÿ ìåòèëîâîãî ýôèðà 5-àöåòèë-2-

ïèððîëêàðáîíîâîé êèñëîòû.
3. Îñóùåñòâëåíî ðàñïàðàëëåëèâàíèå îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è, ïðè èñïîëüçîâà-

íèè 4 ÿäåð áûëî äîñòèãíóòî 2-êðàòíîå óñêîðåíèå.
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Development of kinetic models using parallel computing on

multicore systems

c⃝ I. V. Akhmetov3, I. M. Gubaydullin4

Abstract. It was developed of kinetic model of reaction of 5-acetyl-2-pyrrole carbonic methyl ether
production using parallel computing on multicore systems.
Following tasks:
- Development and analysis of mathematical models;
- Determination of the numerical values of the kinetic parameters describing the experimental data;
- Paralleling the inverse problem.
As a result of computer simulation found kinetic parameters. Based on the OpenMP standard
software package designed for the solution of inverse problems of chemical kinetics. This work are
supported by RFBR grant (project � 12-07-00324).

Key Words: kinetic model, ordinary nonlinear di�erential equations, computational experiment,
multicore systems, OpenMP
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