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1. Ââåäåíèå

Òî÷íîñòü ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè çàâèñèò îò òî÷íîñòè êèíåòè-
÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, âõîäÿùèõ â îïèñàíèå ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè èññëåäóåìîãî ïðîöåññà.
Êàê ïðàâèëî, êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû (êîíñòàíòà ñêîðîñòè, ýíåðãèÿ àêòèâàöèè) îïðåäå-
ëÿþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî ëèáî ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé çàäà÷è. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äàííûå
ïàðàìåòðû ñîäåðæàò ïîãðåøíîñòü, âåëè÷èíà êîòîðîé ìîæåò äîñòèãàòü áîëåå 20%. Ïîýòîìó
ïðè ðåøåíèè ïðÿìîé çàäà÷è öåëåñîîáðàçíî çàäàâàòü êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû íå ÷èñëàìè,
à èíòåðâàëàìè. Îòñþäà âîçíèêàåò çàäà÷à ïîñòðîåíèÿ ãàðàíòèðîâàííûõ îöåíîê ïðèáëè-
æåííûõ ðåøåíèé, à òàêæå ðàçðàáîòêà àëãîðèòìîâ è êîìïëåêñà ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèõ
ïðîâîäèòü àíàëèç ÷óâñòâèòåëüíîñòè ðåøåíèÿ.

2. Ïîñòðîåíèå àëãîðèòìà àíàëèçà ÷óâñòâèòåëüíîñòè ðåøåíèÿ ïðÿ-
ìîé çàäà÷è ê ïîãðåøíîñòè êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ

Îñíîâíàÿ èäåÿ çàêëþ÷àåòñÿ â àíàëèçå ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ ðåøåíèÿ ïî ïàðàìåòðàì.
Ýòîò ïîäõîä âî ìíîãîì ïåðåñåêàåòñÿ ñî ñòàíäàðòíûì àíàëèçîì ÷óâñòâèòåëüíîñòè, è äëÿ
åãî ðåàëèçàöèè èñïîëüçóåòñÿ àïïàðàò èíòåðâàëüíîãî àíàëèçà.

Ðàññìîòðèì ñèñòåìó

x′i = fi(t, x, k), i = 1, ..., n, t ∈ (0, l), (2.1)

x(0) = x0,

ãäå x0 ∈ Rn - âåêòîð íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé, x0 ∈ x0 ; k ∈ Rn - âåêòîð ïàðàìåòðîâ, k ∈ k ;
x ∈ Rn - âåêòîð íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé, x ∈ x ; ïðè÷åì äàëåå áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî x åñòü
ôóíêöèÿ îò t , k , x0 : x = x(t, k, x0) .

1 Àñïèðàíò êàôåäðû ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, Ñòåðëèòàìàêñêàÿ ãîñóäàðñòâåííàÿ ïåäàãîãè÷å-
ñêàÿ àêàäåìèÿ, ã. Ñòåðëèòàìàê; vladimirvaytiev@yandex.ru.

2 Çàâåäóùèé êàôåäðîé ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, Ñòåðëèòàìàêñêàÿ ãîñóäàðñòâåííàÿ ïåäàãîãè-
÷åñêàÿ àêàäåìèÿ, ã. Ñòåðëèòàìàê.
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Áóäåì èñêàòü ðåøåíèå ñèñòåìû (2.1) â âèäå x = (x1, ..., xn)
T ∈ x , ãäå xi = [xi] =

{xi ∈ R|xi ≤ xi ≤ xi} , xi , xi - íèæíèå è âåðõíèå ãðàíèöû êîìïîíåíòîâ âåêòîðà íåèç-
âåñòíûõ ñîîòâåòñòâåííî. Àíàëîãè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå õàðàêòåðíî äëÿ âåêòîðà ïàðàìåòðîâ
k = (k1, ..., km)

T ∈ k .
Â ðàáîòå [1] ïðåäñòàâëåíû îïðåäåëåíèÿ è òåîðåìû, ïîçâîëÿþùèå ïîñòðîèòü àëãîðèòì

èíòåðâàëüíîãî ðåøåíèÿ. Ïðèâåäåì äàííûå ôîðìóëèðîâêè äëÿ çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòè-
êè.

Î ï ð å ä å ë å í è å 2.1. Ìèíèìàëüíîå ïî øèðèíå äâóñòîðîííåå ðåøåíèå x çà-
äà÷è (2.1) áóäåì íàçûâàòü îïòèìàëüíûì.

Îöåíèì x(i) - âåðõíþþ ãðàíèöó x(t) ïî i -é êîîðäèíàòå x(i) ≥ xi . Äëÿ îöåíêè x(i)

ðàññìîòðèì ñèñòåìó ÎÄÓ
x̃′ = f(t, x̃, k̃), k̃ ∈ k̃, (2.2)

x̃(0) = x̃0 ∈ x̃0.

Çäåñü

k̃j =


kj, åñëè xkij(t) ≤ 0,

kj, åñëè xkij(t) ≥ 0,

kj, åñëè xkij(t) ∋ 0,

(2.3)

è

x̃0 =


x0j, åñëè x0

ij(t) ≤ 0,

x0j, åñëè x0
ij(t) ≥ 0,

x0, åñëè x0
ij(t) ∋ 0,

(2.4)

ãäå xkij(t) - èíòåðâàëüíîå ðàñøèðåíèå ∂xi/∂kj è x0
ij(t) - èíòåðâàëüíîå ðàñøèðåíèå

∂xi/∂x0j .
Èíòåðâàëüíûå ôóíêöèè xkij(t) è x0ij(t) ìîæíî îïðåäåëèòü, îäíîâðåìåííî ðåøàÿ ñèñòå-

ìó (2.1) è ñèñòåìû ÎÄÓ

xkij
′
=

n∑
l=1

∂fi
∂xl

(t, x, k)xklj +
∂fi
∂xkj

(t, x, k), (2.5)

xkij(0) = 0, i = 1, ..., n, j = 1, ...,m,

x0ij
′
=

n∑
l=1

∂fi
∂xxl

(t, x, k)x0lj, (2.6)

x0ij(0) = δij, i, j = 1, ..., n,

ãäå δij - ñèìâîë Êðîíåêåðà.

Ò å î ð å ì à 2.1. Ïóñòü

0 /∈ ∂fi
∂xkj

(0, x0, k), (2.7)

0 /∈ ∂fi
∂xxk

(0, x0, k), (2.8)

ãäå i, k = 0, ..., n , j = 1, ...,m . Òîãäà ñóùåñòâóåò t0 > 0 òàêîå, ÷òî

0 /∈ x
k
ij(t), 0 /∈ x

0
ij(t).
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Òàêèì îáðàçîì, äî ìîìåíòà t0 > 0 ìîæíî ïîñòðîèòü îïòèìàëüíûå ãðàíèöû ìíîæåñòâà
ðåøåíèé ñèñòåìû ÎÄÓ.

Â ñëó÷àå, åñëè èíòåðâàëû xkij(t) è x0
ij(t) ñîäåðæàò â ñåáå 0, òî ñèñòåìà (2.2) ñîäåðæèò

èíòåðâàëüíûå ïàðàìåòðû è ðåøàåòñÿ, ê ïðèìåðó, ñëåäóþùèì äâóñòîðîííèì ìåòîäîì.
Ïóñòü ñóùåñòâóþò âåùåñòâåííûå ôóíêöèè [2] Gl(t, y1, ..., yn, z1, ..., zn) , l = 1, 2 , òàêèå

÷òî ïðè y ≤ y è z ≤ z âûïîëíåíû ñëåäóþùèå íåðàâåíñòâà

Gl
i(t, y, z) ≤ Gl

i(t, y
[y

i
], z), l = 1, 2, i = 1, ..., n,

ãäå y[zi] = (y1, ..., yi−1, z, yi+1, ..., yn) . Êðîìå òîãî, âûïîëíåíû íåðàâåíñòâà

G1
i (x, x) < fi(x, k) < G2

i (x, x).

Ò å î ð å ì à 2.2. Ïóñòü âåêòîð-ôóíêöèè x, x ∈ Rn óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíè-
ÿì

x′ ≤ G1(t, x, x), (2.9)

x′ ≥ G2(t, x, x),

x(0) ≤ x0,

x(0) ≥ x0.

Òîãäà ëþáîå ðåøåíèå x ñèñòåìû (2.1) ñ íà÷àëüíûì óñëîâèåì x0 ≤ x(0) ≤ x0 óäîâëåòâî-
ðÿåò îöåíêàì

xt ≤ x(t) ≤ xt.

Çàìåòèì, ÷òî ïðè ýòîì G1(t, x, x ≤ inf f(t, x, k), G2(t, x, x ≥ sup f(t, x, k) , è â êà÷åñòâå
G ìîæíî âçÿòü ãðàíèöû ìîíîòîííîãî ïî âêëþ÷åíèþ èíòåðâàëüíîãî ðàñøèðåíèÿ ôóíêöèè
f .

Î ï ð å ä å ë å í è å 2.2. Ôóíêöèÿ f íàçûâàåòñÿ èçîòîííîé, åñëè âûïîëíÿåòñÿ
óñëîâèå x ≤ y ⇒ f(x) ≤ f(y) , è àíòèòîííîé, åñëè x ≤ y ⇒ f(x) ≥ f(y) . Ôóíêöèÿ
íàçûâàåòñÿ ìîíîòîííîé, åñëè îíà èçîòîííàÿ èëè ìîíîòîííàÿ.

Ïóñòü ôóíêöèÿ f(x, y) èçîòîííàÿ ïî x è àíòèòîííàÿ ïî y , òîãäà èíòåðâàëüíîå ðàñ-
øèðåíèå f(x, y) èìååò âèä

f(x,y) = f(x, y), f(x,y) = f(x, y).

Ñèñòåìó (2.9) ìîæíî ïåðåçàïèñàòü òàêèì îáðàçîì:

x′i ≤ f
i
(t,x[xi],k), (2.10)

x′i ≥ f i(t,x
[xi],k),

x(0) ≤ x0,

x(0) ≥ x0.

Ðåøåíèå ïîñòðîåííîé ñèñòåìû äàåò â îáùåì ñëó÷àå áîëåå øèðîêîå, ÷åì îïòèìàëüíîå,
äâóñòîðîííåå ðåøåíèå.

Â ñëó÷àå âîçìîæíîñòè ïðåäñòàâëåíèÿ ñèñòåìû (2.10) â âèäå

x′ = f(t, x, k1), (2.11)

x′ = f(t, x, k2),
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x(0) = x0,

x(0) = x0,

ãäå ki ∈ k ; x è x ÿâëÿþòñÿ íåêîòîðûìè ÷àñòíûìè ðåøåíèÿìè èñõîäíîé ñèñòåìû è,
ñëåäîâàòåëüíî, îíè îïòèìàëüíû.

Ë å ì ì à 2.1. Ïóñòü âûïîëíåíû ñëåäóþùèå óñëîâèÿ:

∂fi
∂xj

̸= 0, i ̸= j, i, j = 1, ..., n, (2.12)

sign
∂fi
∂kj

= const, j : wid(kj) ̸= 0, ∀k ⊆ k, ∀x ⊆ x. (2.13)

Òîãäà ñèñòåìà (2.10) èìååò âèä (2.11) .

3. Ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è íà ïðèìåðå ðåàêöèè îëèãîìåðèçàöèè
α -ìåòèëñòèðîëà

Ðàññìîòðèì ýòàïû ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè íà ïðèìåðå ðå-
àêöèè îëèãîìåðèçàöèè α -ìåòèëñòèðîëà. Ââåäåì ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: A1 - α -
ìåòèëñòèðîë, A2 - 4-ìåòèë-2,4-äèôåíèëïåíòåí-1, A3 - 4-ìåòèë-2,4-äèôåíèëïåíòåí-2, A4

- 1,1,3-òðèìåòèë-3-ôåíèëèíäàí, A5 - òðèììåðû.
Ðåàêöèÿ îëèãîìåðèçàöèè α -ìåòèëñòèðîëà ïðèâëåêàåò âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé òåì,

÷òî ïðîäóêòû ðåàêöèè ÿâëÿþòñÿ öåííûì íåôòåõèìè÷åñêèì ñûðüåì. Íàñûùåííûé öèê-
ëè÷åñêèé äèìåð - 1,1,3-òðèìåòèë-3-ôåíèëèíäàí ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ â êà÷åñòâå ñìà-
çî÷íîãî èëè èçîëÿöèîííîãî ìàòåðèàëà, ñòîéêîãî ê ðàäèîëèçó òåïëîíîñèòåëÿ, ðåàêòèâíî-
ãî òîïëèâà. Ôåíèëèíäàí ïðèìåíÿþò â êà÷åñòâå ïëàñòèôèêàòîðà îðãñòåêëà è ñöèíòèë-
ëÿöèîííûõ ñ÷åò÷èêîâ ÿäåðíûõ èçëó÷åíèé. Ëèíåéíûå íåíàñûùåííûå äèìåðû - 4-ìåòèë-
2,4-äèôåíèëïåíòåí-1 è 4-ìåòèë-2,4-äèôåíèëïåíòåí-2 èñïîëüçóþòñÿ êàê ðàñòâîðèòåëè äëÿ
ëàêîâ, äèýëåêòðè÷åñêèå æèäêîñòè, îñíîâà ñìàçî÷íûõ ìàñåë, ìàòåðèàëû äëÿ ïîëó÷åíèÿ
ôðèêöèîííûõ æèäêîñòåé, ïëàñòèôèêàòîðû êàó÷óêîâ.

Ñîâîêóïíîñòü õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé, îïèñûâàþùèõ ðåàêöèþ îëèãîìåðèçàöèè α -
ìåòèëñòèðîëà, ñ ó÷åòîì ââåäåííûõ âûøå îáîçíà÷åíèé ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñëåäóþùåé ñõåìîé
ñòàäèé [3] :

2A1 ↔ A2, A2 → A4, A1 + A3 → A5, (3.1)

2A1 ↔ A3, A3 → A4, A1 + A4 → A5,

2A1 → A4, A1 + A2 → A5, A2 ↔ A3.

Ñîãëàñíî çàêîíó äåéñòâóþùèõ ìàññ êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ñõåìå
õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé (2.13) , ìîæíî âûðàçèòü óðàâíåíèÿìè:

ω1 = k1x
2
1 − k10x2, ω4 = k4x2, ω7 = k7x1x3, (3.2)

ω2 = k2x
2
1 − k11x3, ω5 = k5x3, ω8 = k8x1x4,

ω3 = k3x
2
1, ω6 = k6x2x1, ω9 = k9x2 − k12x3,

ãäå ωi(t, x, k) - ñêîðîñòü i -é ñòàäèè (ìîëü/ë/÷), i = 1, ..., 9 ; t ∈ (0, 5) - âðåìÿ ðå-
àêöèè (÷); x = (x1, ..., x5)

T - âåêòîð êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ (ìîëüíûå äîëè); k =
(k1, ..., k12)

T - âåêòîð ïàðàìåòðîâ - êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé j -é ðåàêöèè, ïðè÷åì
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kj = k0j exp(−Ej/(RT )) , j = 1, ..., 12 , ýíåðãèè àêòèâàöèè Ej (Äæ/ìîëü) è óíèâåðñàëüíàÿ
ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ R (Äæ/ìîëüÊ) - êîíñòàíòû, T = T (t) - òåìïåðàòóðà (Ê).

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîëó÷åíû â òåðìîñòàòèðóåìîì ëàáîðàòîðíîì ðåàêòîðå ñ
ìåøàëêîé ïåðèîäè÷åñêîãî äåéñòâèÿ. Òàêîé ðåàêòîð äîñòàòî÷íî êîððåêòíî ìîæåò áûòü
îïèñàí â ïðèáëèæåíèè èäåàëüíîãî ñìåøåíèÿ. Ïðè ðàçðàáîòêå ìàòåìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ
äàííîãî ðåàêòîðà ó÷èòûâàåòñÿ èçìåíåíèå ÷èñëà ìîëåé (èëè ðåàêöèîííîãî îáúåìà) â õîäå
ïðîòåêàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé. Ýòî îòðàæàåòñÿ ìàòðèöåé ñòåõèîìåòðè÷åñêèõ êîýôôè-
öèåíòîâ.

Òîãäà óðàâíåíèÿ ìàòåðèàëüíîãî áàëàíñà ïðîöåññà îëèãîìåðèçàöèè α -ìåòèëñòèðîëà
èìåþò âèä [4] :

d(Nxi)

dt
= Fi, (3.3)

Fi =
9∑
j=1

νijωj

c íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè t = 0 : xi = x0i . Çäåñü N - îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ÷èñëà ìîëåé
ðåàêöèîííîé ñðåäû, νij - ñòåõèîìåòðè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû âåùåñòâ, ó÷àñòâóþùèõ â ðå-
àêöèè. Ñèñòåìó óðàâíåíèé (3.2) çàìûêàåò óñëîâèå íîðìèðîâêè ïî êîìïîíåíòàì æèäêîé
ôàçû

5∑
i=1

xi = 1.

Ïðîäèôôåðåíöèðîâàâ óðàâíåíèå (3.2) , ïîëó÷èì

d(Nxi)

dt
= N

dxi
dt

+ xi
dN

dt
. (3.4)

Îòñþäà, ó÷èòûâàÿ óñëîâèå íîðìèðîâêè è âûðàæàÿ dxi/dt èç (3.3) , ïîëó÷èì êèíåòè÷å-
ñêóþ ìîäåëüþ ñëîæíîé (ìíîãîñòàäèéíîé) ðåàêöèè, ó÷èòûâàþùåé èçìåíåíèå ÷èñëà ìîëåé
â õîäå åå ïðîâåäåíèÿ

dxi
dt

=
Fi − xiFn

N
= fi(t, x, k), (3.5)

dN

dt
= Fn = fN(t, x, k),

xi(0) = x0i , i = 1, ..., 5,

xN(0) = x0N = 1.

Ïðàâûå ÷àñòè óðàâíåíèÿ (3.2) ñ ó÷åòîì ìàòðèöû ñòåõèîìåòðè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ
ñëåäóþùèå:

F1 = −2ω1 − 2ω2 − 2ω3 − ω6 − ω7 − ω8, (3.6)

F2 = ω1 − ω4 − ω6 − ω9,

F3 = ω2 − ω5 − ω7 + ω9,

F4 = ω3 + ω4 + ω5 − ω8,

F5 = ω6 + ω7 + ω8,

FN = −ω1 − ω2 − ω3 − ω6 − ω7 − ω8.
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Ïðè ðåøåíèè ïðÿìîé çàäà÷è èíòåðâàëüíûì ìåòîäîì áûëè èñïîëüçîâàíû ÷èñëåííûå
çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò, îïðåäåëåííûå ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çà-
äà÷è íà áàçå ìàòåìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññà îëèãîìåðèçàöèè α -ìåòèëñòèðîëà è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ â òåðìîñòàòèðóåìîì ëàáîðàòîðíîì ðåàêòîðå ñ ìå-
øàëêîé ïåðèîäè÷åñêîãî äåéñòâèÿ ïðè òåìïåðàòóðå 80 ◦Ñ è 10% -íîé êîíöåíòðàöèè êàòà-
ëèçàòîðà.

k1 k2 k3 k4 k5 k6 k7 k8 k9 k10 k11 k12
1,222 0,095 0,212 0,066 0,010 0,368 0,024 0,861 0,105 1E-5 0,000 0,114

Òàáëèöà 1: ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò

Äëÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé, îïèñûâàþùåé êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü ðåàêöèè îëèãîìåðèçàöèè
α -ìåòèëñòèðîëà, êàê è äëÿ áîëüøèíñòâà óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, âûïîëíÿþòñÿ
óñëîâèÿ (2.12) . Óñëîâèÿ (2.13) , êàê ïðàâèëî, íàîáîðîò íå âûïîëíÿþòñÿ, ÷òî ïîäòâåðæäà-
åòñÿ â òîì ÷èñëå è â íàøåì ñëó÷àå. Ñëåäîâàòåëüíî, ðåøàÿ ñèñòåìó (3.5) , ïðèâåäåííóþ
ê âèäó ñèñòåìû (2.10) , íåðàâåíñòâà â êîòîðîé çàìåíÿþòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ðàâåíñòâ,
îáûêíîâåííûì äâóñòîðîííèì ìåòîäîì, íå óäàåòñÿ ïîëó÷èòü îïòèìàëüíîå ðåøåíèå. Äâó-
ñòîðîííåå ðåøåíèå ïîëó÷àåòñÿ øèðå èñòèííîãî. Çíà÷èòåëüíîãî óìåíüøåíèÿ øèðèíû ðå-
øåíèÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè îáûêíîâåííîãî äâóñòîðîííåãî ìåòîäà ìîæíî äîáèòüñÿ çà ñ÷åò
ââåäåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ, ó÷èòûâàþùåãî äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ
î ïðîòåêàíèè õèìè÷åñêîé ðåàêöèè. Îäíàêî âûïîëíÿþòñÿ óñëîâèÿ òåîðåìû 2.1. , ñîãëàñ-
íî êîòîðîé ñóùåñòâóåò òàêîé ìîìåíò âðåìåíè t0 > 0 , äî êîòîðîãî âîçìîæíî ïîñòðîèòü
îïòèìàëüíûå ãðàíèöû ìíîæåñòâà ðåøåíèé ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ
óðàâíåíèé.

Íà ðèñ. (3.1) - (3.3) ïðåäñòàâëåíî ãðàôè÷åñêîå ðåøåíèå ïðÿìîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è
äëÿ ðåàêöèè îëèãîìåðèçàöèè α -ìåòèëñòèðîëà. Â êà÷åñòâå êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ïîäî-
áðàíû èíòåðâàëû, ñîäåðæàùèå 10 %-ïðîöåíòíóþ ïîãðåøíîñòü îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà-
÷åíèé.

Ïðåäëîæåííûé ìåòîä èíòåðâàëüíîãî àíàëèçà ÷óâñòâèòåëüíîñòè ïðè 10 %-ïðîöåíòíîé
ïîãðåøíîñòè îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü îïòèìàëüíûå ãðàíèöû
èíòåðâàëüíîãî ðåøåíèÿ äî ìîìåíòà âðåìåíè t0 = 0, 4 (÷).

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè èçìåíåíèè âåëè÷èíû ïîãðåøíîñòè êèíåòè÷åñêèõ
ïàðàìåòðîâ â äèàïàçîíå îò 5 % äî 10 %, ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ïîãðåøíîñòü ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íå èçìåíÿåò äèíàìèêó êðèâûõ, ïðè ýòîì âûõîä îñíîâíûõ ïðîäóê-
òîâ ÷óâñòâèòåëåí ê ïîãðåøíîñòè íå áîëåå, ÷åì íà 15% - 30%. Êðîìå òîãî, ïðè óâåëè÷åíèè
ïîãðåøíîñòè â êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðàõ óìåíüøàåòñÿ âðåìåííîé èíòåðâàë, íà êîòîðîì
âîçìîæíî ïîñòðîåíèå îïòèìàëüíûõ ãðàíèö ìíîæåñòâà ðåøåíèé ïðÿìîé çàäà÷è ïðåäëî-
æåííûì ìåòîäîì.
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Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ïðîäóêòà α -ìåòèëñòèðîëà (â ìîëüíûõ äîëÿõ): 1 - òî÷íîå ðåøåíèå, 2 -

äâóñòîðîííåå ðåøåíèå, 3 - ðåøåíèå, ïîëó÷åííîå ìåòîäîì èíòåðâàëüíîãî àíàëèçà

÷óâñòâèòåëüíîñòè

Ð è ñ ó í î ê 3.2

Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ïðîäóêòà 4-ìåòèë-2,4-äèôåíèëïåíòåí-1 (â ìîëüíûõ äîëÿõ): 1 - òî÷íîå

ðåøåíèå, 2 - äâóñòîðîííåå ðåøåíèå, 3 - ðåøåíèå, ïîëó÷åííîå ìåòîäîì èíòåðâàëüíîãî àíàëèçà
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Ð è ñ ó í î ê 3.3
Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ïðîäóêòà 4-ìåòèë-2,4-äèôåíèëïåíòåí-2 (â ìîëüíûõ äîëÿõ): 1 - òî÷íîå

ðåøåíèå, 2 - äâóñòîðîííåå ðåøåíèå, 3 - ðåøåíèå, ïîëó÷åííîå ìåòîäîì èíòåðâàëüíîãî àíàëèçà
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Creation of bilateral estimates of the solution of a direct
problem of chemical kinetics
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Abstract. On the basis of methods of interval analysis the limits of the solution of a direct problem
of the chemical kinetics, caused by interval representation of kinetic parameters, are received.
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