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Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå ðåøåíà îáðàòíàÿ çàäà÷à ïî íàõîæäåíèþ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè
ïî ãåíåòè÷åñêîìó àëãîðèòìó. Ïðîâåäåí âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò ñ íàòóðíûìè äàííûìè
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1. Ââåäåíèå

Äëÿ ïîëèìåðíûõ ïëåíîê, ïðèìåíÿåìûõ ïðè ëå÷åíèè êîæíûõ ïîâðåæäåíèé, íåîáõîäèìî
â òå÷åíèè äëèòåëüíîãî âðåìåíè ïîääåðæèâàòü òðåáóåìûé óðîâåíü ëåêàðñòâåííîãî âåùå-
ñòâà (ËÂ) â êðîâè èëè òêàíÿõ ïàöèåíòà [1]-[7]. Â óñëîâèÿõ, êîãäà ïðîöåññàìè ðàñòâîðå-
íèÿ èëè äåñòðóêöèè ïîëèìåðà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, îñíîâíûì ìåõàíèçìîì âûñâîáîæäåíèÿ
ËÂ èç ïëåíêè ÿâëÿåòñÿ äèôôóçèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå, îñíîâíîé ïðîáëåìîé ñòàíîâèòñÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûé ïîäáîð óñëîâèé, îáåñïå÷èâàþùèé êîíòðîëèðóåìûé è ïðîëîíãèðîâàííûé
âûõîä ËÂ èç ïîëèìåðíîé ìàòðèöû-íîñèòåëÿ � ïðîöåññ äîëãèé, çàòðàòíûé è íå âñåãäà
ýôôåêòèâíûé. Èñïîëüçîâàíèå ñîâðåìåííûõ èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé ñ ðàçðàáîòêîé
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé ïðîöåññîâ äèôôóçèè, ðàñòâîðåíèÿ è ïîëèìåðèçàöèè ïîçâîëÿåò
÷àñòè÷íî èëè ïîëíîñòüþ ðåøèòü âûøåóêàçàííûå ïðîáëåìû.

Â äàííîé ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ïðåäâàðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïðåäñòàâëåííûõ â ðàáîòàõ [8]-[10]. Â êà÷åñòâå ïîëèìåðíîé
ìàòðèöû-íîñèòåëÿ â ýòèõ ðàáîòàõ áûë èñïîëüçîâàí ïîëèìåð ïðèðîäíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ
� õèòîçàí, íà îñíîâå êîòîðîãî ìîæíî ïîëó÷àòü ëåêàðñòâåííî íàïîëíåííûå, ýëàñòè÷íûå
è ïðî÷íûå ïëåíêè, ïðèãîäíûå äëÿ ëå÷åíèÿ îæîãîâûõ èëè õèðóðãè÷åñêèõ ðàí. Â êà÷åñòâå
ËÂ áûëè èñïîëüçîâàíû íåêîòîðûå ïðåäñòàâèòåëè àíòèáèîòèêîâ àìèíîãëèêîçèäíîãî (àìè-
êàöèí) è öåôàëîñïîðèíîâîãî (öåôàçîëèí) ðÿäà, àêòèâíî èñïîëüçóåìûå â ëå÷åíèè îæîãîâîé
òðàâìû. Ïëåíêè íà îñíîâå õèòîçàíà ñïîñîáñòâóþò óñêîðåííîìó çàæèâëåíèþ ïîâðåæäåíèé
êîæè, ïîäàâëÿþò ðîñò ìèêðîîðãàíèçìîâ, õîðîøî ñîðáèðóþò âëàãó (à çíà÷èò, è ðàíåâûé
ýêññóäàò) à êðîìå ýòîãî, ÿâëÿåòñÿ áèîðàçëàãàåìûìè, ÷òî ïîçâîëÿåò èñêëþ÷èòü êðàéíå
áîëåçíåííóþ ïðîöåäóðó ñìåíû ïîâÿçêè [11].

1 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã. Óôà;
prickraz89@mail.ru.

2 Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã. Óôà; irekmars@mail.ru.

3 Èñïîëíÿþùèé îáÿçàííîñòè íàó÷íîãî ñîòðóäíèêà ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåô-
òåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ, ã. Óôà; koledinakamila@mail.ru.

4 Ïðîôåññîð êàôåäðû âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé è îáùåé õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè, Áàøêèðñêèé
ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, ã. Óôà; onlyalena@mail.ru.

5 Ìàãèñòð êàôåäðû õèìè÷åñêîé êèáåðíåòèêè, Óôèìñêèé Ãîñóäàðñòâåííûé Íåôòÿíîé òåõíè÷åñêèé óíè-
âåðñèòåò, ã. Óôà

Æóðíàë ÑÂÌÎ. 2015. Ò. 17, � 4



88 Ã. Ð. Êàðàìóòäèíîâà, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí, Ê. Ô. Êîëåäèíà, Å. È. Êóëèø, À. . . .

2. Ðàçðàáîòêà ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé

Êàê èçâåñòíî, äëÿ îïòèìàëüíîãî óïðàâëåíèÿ ïðîöåññîì íåîáõîäèìî çíàòü çàêîíîìåðíî-
ñòè ïîâåäåíèÿ îáúåêòà îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû, êîòîðûå ôîðìóëèðóþòñÿ â âèäå ñèñòåì ìà-
òåìàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé � ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëüþ ïðîöåññà. Ïàðàìåòðû ìîäåëè îïðå-
äåëÿþòñÿ ðåøåíèåì îáðàòíîé çàäà÷è, ò.å. ïåðåáîðîì çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ïî íåêîòîðûì
àëãîðèòìàì, ÷òîáû ôóíêöèîíàë ðàçíîñòè ðåøåíèé ïðÿìîé çàäà÷è (îïðåäåëåíèå ïåðåìåí-
íûõ ñîñòîÿíèÿ îáúåêòà ïðè èçâåñòíûõ ïàðàìåòðàõ) è íàáëþäàåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ áûë äîñòàòî÷íî ìàëûì [12]. Â äàííîé ðàáîòå ïðÿìîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëå-
íèå êîíöåíòðàöèè îñòàòî÷íîãî ñîäåðæàíèÿ ëåêàðñòâåííîãî âåùåñòâà â ïë¼íêå âî âðåìåíè
ðåøåíèåì äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ.

Èçâåñòíî, ÷òî äèôôóçèåé íàçûâàåòñÿ ïðîöåññ ïåðåìåùåíèÿ ìàññû âåùåñòâà â ïðî-
ñòðàíñòâå âñëåäñòâèå òåïëîâîé ìèãðàöèè êèíåòè÷åñêèõ ÷àñòèö [13]. Ëþáûå ìîäåëè, êîòî-
ðûå îïèñûâàþò ïðîöåññ äèôôóçèè, îñíîâûâàþòñÿ íà êëàññè÷åñêîì óðàâíåíèè òåïëîïðî-
âîäíîñòè. Äëÿ îäíîìåðíîé çàäà÷è ýòîò çàêîí ôîðìóëèðóåò ïðîïîðöèîíàëüíîñòü ãðàäèåíòà
êîíöåíòðàöèè ïîòîêó äèôôóíäèðóþùèõ ÷àñòèö (I çàêîí Ôèêà) [14]:

j⃗ = −D▽⃗c, (2.1)

ãäå D � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè, õàðàêòåðèçóþùèé äàííóþ äèôôóçèîííóþ ñèñòåìó Ôè-
êà, ì 2/ ñ, ▽⃗c � ãðàäèåíò êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòà, ìîëü/ì.

II çàêîí Ôèêà, êîòîðûé îïèñûâàåò çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè îò âðåìåíè, âûòåêàåò èç
I çàêîíà ïðè ó÷åòå çàêîíà ñîõðàíåíèÿ âåùåñòâà:

∂c

∂t
= ▽⃗(D▽⃗c), (2.2)

Â îäíîìåðíîì ñëó÷àå:

∂c

∂t
=

∂

∂x
(D

∂c

∂x
), (2.3)

Åñëè êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íå çàâèñèò îò êîîðäèíàòû è êîíöåíòðàöèè, òî óðàâíåíèå
(2.3) ìîæíî óïðîñòèòü è îíî ïðèìåò âèä:

∂c

∂t
= D

∂2c

∂x2
, (2.4)

Ïðîöåññû íåñòàöèîíàðíîé äèôôóçèè íîñÿò ñëîæíûé õàðàêòåð. Ìàòåìàòè÷åñêîå îïè-
ñàíèå ïîäîáíûõ ïðîöåññîâ òðåáóåò ó÷åòà íåëèíåéíûõ íåñòàöèîíàðíûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé,
çàâèñèìîñòåé êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò êîíöåíòðàöèè, êîîðäèíàòû è âðåìåíè, íàëè÷èÿ
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ëåêàðñòâåííîãî âåùåñòâà ñ êîìïîíåíòàìè ìàòåðèàëà, âçàèìîäåéñòâèÿ
ËÂ ñ ðàçëè÷íîãî âèäà äåôåêòàìè ñòðóêòóðû, ñëîæíûõ èçîòåðì ñîðáöèè. Ôèçè÷åñêèå è
õèìè÷åñêèå ïðîöåññû, ñîïðîâîæäàþùèå äèôôóçèþ ËÂ â ïëåíêå, ïðèâîäÿò ê íåëèíåéíûì
äèôôåðåíöèàëüíûì óðàâíåíèÿì, àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå êîòîðûõ ïðèíöèïèàëüíî íåâîç-
ìîæíî. Ïîýòîìó àêòóàëüíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ïðîñòûõ è ýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ
÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äèôôóçèîííûõ óðàâíåíèé, îáåñïå÷èâàþùèõ íå òîëüêî âîçìîæíîñòü
ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, íî è ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è � íàõîæäåíèå èç ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ËÂ.

Èòàê, óðàâíåíèå äèôôóçèè ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå (2.5) ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè è
íà÷àëüíûì ðàñïðåäåëåíèåì.
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∂c
∂c
= D ∂2c

∂x2 , 0 ≤ x ≤ l,

c(x, 0) = c0,

c(0, t) = c(l, t) = 0,

c(x, t)−?

(2.5)

Èñïîëüçîâàíèå òàêîãî ñî÷åòàíèÿ ãðàíè÷íûõ è íà÷àëüíûõ óñëîâèé ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî
ïîëèìåðíàÿ ïëåíêà, ïðåäâàðèòåëüíî íàñûùåííàÿ ËÂ äî ðàâíîâåñíîé êîíöåíòðàöèè, ïî-
ìåùàåòñÿ â êàêóþ-òî ñðåäó, ãäå åå ãðàíèöà â ìîìåíò íà÷àëà ïðîöåññà äåñîðáöèè ( t=0)
ìãíîâåííî òåðÿåò ËÂ ïîëíîñòüþ � ãðàíè÷íàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïîëèìåðà ñòàíîâèòñÿ ðàâíîé
íóëþ è îñòàåòñÿ òàêîâîé íà âñåì ïðîòÿæåíèè ïðîöåññà äåñîðáöèè.

Òàêèì îáðàçîì, ïîñòàâëåíà ïðÿìàÿ çàäà÷à � ïðè èçâåñòíîì êîýôôèöèåíòå äèôôóçèè
D=const íàéòè êîíöåíòðàöèè âî âñåõ òî÷êàõ x â ìîìåíò âðåìåíè t .

Ó÷èòûâàÿ, ÷òî â äàëüíåéøåì ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåññà äèôôóçèè íå âñåãäà
áóäåò èìåòü àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå, â ðàáîòå ïîñòàâëåíà ñåòî÷íàÿ çàäà÷à (2.6), êîòîðàÿ
ðåøàåòñÿ ìåòîäîì ïðîãîíêè.

cji−cj−1
i

τ
= D

cji−1−2cji+cji+1

h2 , i = 1..N − 1, j = 1..K

c0i = c0, i = 1..N − 1

cj0 = cjN = 0, j = 0..K

cji−?, i = 1..N − 1, j = 1..K

(2.6)

Óíèâåðñàëüíîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è íå ñóùåñòâóåò. Åå ðåøåíèå ÷àùå âñå-
ãî íàõîäÿò, ïåðåáèðàÿ ïî îïðåäåëåííîìó àëãîðèòìó ñåðèþ ïðÿìûõ çàäà÷ è ìèíèìèçèðóÿ
âûáðàííûé êðèòåðèé îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [15]�[18].

F (η) = min, (2.7)

ãäå η � ðàçíîñòü (íåâÿçêà) ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè êîíöåíòðàöèÿ-
ìè ËÂ â ïëåíêå.

Áîëüøîå çíà÷åíèå ïðè ðåøåíèè îáðàòíîé çàäà÷è èìååò ïðàâèëüíûé âûáîð âèäà ôóíê-
öèè F (η) . Ìåòîäû ìàòåìàòè÷åñêîé ñòàòèñòèêè äàþò îáîñíîâàííûé âèä ýòîé ôóíêöèè
òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà èçâåñòåí çàêîí ðàñïðåäåëåíèÿ ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèé. Ïðè
íîðìàëüíîì çàêîíå ðàñïðåäåëåíèÿ

F (η) =
L∑
i=1

M∑
j=1

(cPij − cEij)
2 → min, (2.8)

ãäå cEij è cPij � ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé ËÂ â ïëåíêå,
L � êîëè÷åñòâî òî÷åê ýêñïåðèìåíòà, M � êîëè÷åñòâî òî÷åê ðàçáèåíèÿ ïëåíêè.

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è íåîáõîäèìî íàéòè ðåøåíèå
öåëåâîé ôóíêöèè (2.8). Äëÿ ýòîãî èñïîëüçîâàëñÿ ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì.

Ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñîçäà¼òñÿ ìíîæåñòâî ãåíîòèïîâ íà÷àëüíîé ïîïóëÿöèè. Îíè îöåíè-
âàþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ¾ôóíêöèè ïðèñïîñîáëåííîñòè¿, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ñ êàæäûì ãåíî-
òèïîì àññîöèèðóåòñÿ îïðåäåë¼ííîå çíà÷åíèå (¾ïðèñïîñîáëåííîñòü¿), êîòîðîå îïðåäåëÿåò
íàñêîëüêî õîðîøî ôåíîòèï, èì îïèñûâàåìûé, ðåøàåò ïîñòàâëåííóþ çàäà÷ó. Èç ïîëó÷åí-
íîãî ìíîæåñòâà ðåøåíèé ñ ó÷¼òîì çíà÷åíèÿ ¾ïðèñïîñîáëåííîñòè¿ âûáèðàþòñÿ ðåøåíèÿ, ê
êîòîðûì ïðèìåíÿþòñÿ ¾ãåíåòè÷åñêèå îïåðàòîðû¿ (â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ¾ñêðåùèâàíèå¿
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è ¾ìóòàöèÿ¿), ðåçóëüòàòîì ÷åãî ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå íîâûõ ðåøåíèé. Äëÿ íèõ òàêæå âû-
÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå ïðèñïîñîáëåííîñòè, è çàòåì ïðîèçâîäèòñÿ îòáîð (¾ñåëåêöèÿ¿) ëó÷øèõ
ðåøåíèé â ñëåäóþùåå ïîêîëåíèå.

Ýòîò íàáîð äåéñòâèé ïîâòîðÿåòñÿ èòåðàòèâíî, òàê ìîäåëèðóåòñÿ ¾ýâîëþöèîííûé ïðî-
öåññ¿, ïðîäîëæàþùèéñÿ íåñêîëüêî æèçíåííûõ öèêëîâ, ïîêà íå áóäåò âûïîëíåí êðèòåðèé
îñòàíîâêè àëãîðèòìà, íàïðèìåð, � íàõîæäåíèå îïòèìàëüíîãî ðåøåíèÿ, èñ÷åðïàíèå âðå-
ìåíè èëè êîëè÷åñòâà ïîêîëåíèé, îòïóùåííûõ íà ýâîëþöèþ.

3. Ðåçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà

Ðåçóëüòàò ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 3.1. Âèäíî, ÷òî íà íà÷àëü-
íîì ýòàïå èç ïðèãðàíè÷íûõ îáëàñòåé ïëåíêè ïðîèñõîäèò óõîä ËÂ è ôîðìèðóþòñÿ êîíöåí-
òðàöèîííûå ïðîôèëè.

Ð è ñ ó í î ê 3.1

Ðàñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèîííûõ ïðîôèëåé â ïëåíêå ÀÌÑ-ÕÒÇ ïðè äåñîðáöèè, ñîñòàâ 0.01:1,

âðåìÿ òåðìîîáðàáîòêè ïëåíêè 30 ìèíóò

Ðåçóëüòàòû îáðàòíîé çàäà÷è ïðåäñòàâëåíû â ãðàôèêàõ èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ËÂ
â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè äëÿ ïëåíêè àìèêàöèí-õèòîçàí è öåôàçîëèí-õèòîçàí
(Ðèñ.3.2 - 3.6).
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Ð è ñ ó í î ê 3.2

Ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ÀÌÑ â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè, ñîñòàâ ÀÌÑ â

ïëåíêå 0,01 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ, âðåìÿ èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïëåíêè: à) 30 ìèíóò; á) 60

ìèíóò; â) 120 ìèíóò.

Ð è ñ ó í î ê 3.3

Ãðàôèê èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ÀÌÑ â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè, ñîñòàâ ÀÌÑ â

ïëåíêå 0,05 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ, âðåìÿ èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïëåíêè 30 ìèíóò.
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Ð è ñ ó í î ê 3.4

Ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ÀÌÑ â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè, ñîñòàâ ÀÌÑ â

ïëåíêå 0,1 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ, âðåìÿ èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïëåíêè: à) 0 ìèíóò; á) 30 ìèíóò.

Ð è ñ ó í î ê 3.5

Ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ÖÔÇ â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè, ñîñòàâ ÖÔÇ â

ïëåíêå 0,01 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ, âðåìÿ èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïëåíêè: à) 30 ìèíóò; á) 60

ìèíóò; â) 120 ìèíóò
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Ð è ñ ó í î ê 3.6

Ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ÖÔÇ â ïëåíêå â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè, âðåìÿ

èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà ïëåíêè 30 ìèíóò, ñîñòàâ ÖÔÇ â ïëåíêå: à) 0,05 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ; á)

0,1 ìîëü íà 1 ìîëü ÕÒÇ.

Ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 1.

Òàáëèöà 1: Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè ëåêàðñòâåííîãî âåùåñòâà èç õèòîçàíîâûõ
ïëåíîê
Ñîñòàâ ïëåíêè Êîíöåíòðàöèÿ

ËÂ â ïëåíêå,
ìîëü/ìîëü ÕÒÇ

Âðåìÿ èçîòåðìè-
÷åñêîãî îòæèãà
ïëåíêè, ìèí

D, ì2/ñåê

ÕÒÇ-ÖÔÇ 1:0.01 30 5, 49309 ∗ 10−10

ÕÒÇ-ÖÔÇ 1:0.01 60 3, 1816 ∗ 10−10

ÕÒÇ-ÖÔÇ 1:0.01 120 3, 21904 ∗ 10−10

ÕÒÇ-ÖÔÇ 1:0.05 30 3, 89225 ∗ 10−10

ÕÒÇ-ÖÔÇ 1:0.1 30 2, 25011 ∗ 10−10

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.01 30 2, 99704 ∗ 10−11

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.01 60 1, 70557 ∗ 10−11

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.01 120 1, 73611 ∗ 10−11

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.05 30 2, 14956 ∗ 10−11

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.1 0 2, 81797 ∗ 10−11

ÕÒÇ-ÀÌÑ 1:0.1 30 3, 71335 ∗ 10−12

Èç äàííûõ òàáëèöû ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû.
Âî-ïåðâûõ, âèäíî, ÷òî ÷åì áîëüøåå âðåìÿ îòæèãàþòñÿ ïëåíêè, òåì ìåíüøåå çíà÷åíèå

èìååò êîýôôèöèåíò äèôôóçèè, ïðè ýòîì, íàèáîëåå ñèëüíîå óìåíüøåíèå êîýôôèöèåíòà
äèôôóçèè ïðîèñõîäèò â ïåðâûå 30 ìèíóò îòæèãà. Ïðè âðåìåíè èçîòåðìè÷åñêîãî îòæèãà
áîëüøå 60 ìèíóò êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ÀÌÑ ôàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ è ïðèîáðåòàåò
îïðåäåëåííîå çíà÷åíèå, ïðèìåðíî ðàâíîå 1, 7 ∗ 10−11 m2/ ñ. Äëÿ ÖÔÇ ýòî çíà÷åíèå ðàâíî
3, 2 ∗ 10−10 m2/ ñ. Òàêèì îáðàçîì, ñìûñëà îòæèãàòü ïëåíêó áîëüøå 60 ìèíóò íåò.

Âî-âòîðûõ, ÷åì áîëüøå ìîëüíîå ñîîòíîøåíèå ËÂ â ïëåíêå, òåì ìåíüøå çíà÷åíèå êî-
ýôôèöèåíòà äèôôóçèè, òåì ìåäëåííåå ïðîèñõîäèò âûõîä ËÂ èç ïëåíêè. Òàêèì îáðàçîì,
óâåëè÷åíèå ñîäåðæàíèÿ ËÂ â ïëåíêå ñïîñîáñòâóåò ïðîëîíãèðîâàíèþ åãî âûõîäà.

È, â-òðåòüèõ, âî âñåõ ñëó÷àÿõ, íàáëþäàåòñÿ õîðîøàÿ êîððåëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
îïðåäåëåííûõ [8]-[9] è ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè.
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Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòàííàÿ â äàííîé ðàáîòå ìîäåëü ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü çíà÷åíèÿ
êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè, õîðîøî êîððåëèðóþùèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ÷òî
ñâèäåòåëüñòâóåò î êîððåêòíîñòè èñïîëüçóåìûõ ïîäõîäîâ äëÿ îïèñàíèÿ êèíåòèêè âûõîäà
ËÂ èç ïîëèìåðíîé ïëåíêè. Íåêîòîðîå ðàçëè÷èå â çíà÷åíèÿõ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè,
ðàññ÷èòàííûõ â äàííîé ðàáîòå è â ðàáîòàõ [8]-[10] î÷åâèäíî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïîäõî-
äû ê ðàñ÷åòàì íåñêîëüêî ðàçëè÷íû. Â íàøåé ðàáîòå ïîðÿäîê êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè
ñîñòàâëÿåò 10−10..10−12 m2/ ñåê, à â ðàáîòàõ [8]-[9] � 10−10..10−11 cm2/ ñåê.

Óòî÷íåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïëàíèðóåòñÿ â ïîñëåäóþùèõ ðàáîòàõ. Íî âàæíî
îòìåòèòü ñëåäóþùèé ìîìåíò: ðàññ÷èòàííûå â ðàáîòå êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ïîëó÷åíû
ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ çàêîíîâ.
È ïðè ýòîì ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ îïèñûâàþò ïðîöåññ íà ïðîòÿæåíèè âñåãî âðåìåíè ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîãî íàáëþäåíèÿ.

Äàëüíåéøåå ñî÷åòàíèå íàòóðíîãî è âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà äëÿ íîâûõ íàáîðîâ
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîçâîëèò ñîçäàòü èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíóþ àíàëèòè-
÷åñêóþ ñèñòåìó ðàçðàáîòêè ýôôåêòèâíûõ ëå÷åáíûõ ïîëèìåðíûõ ïë¼íîê.
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The mathematical description of the di�usion process a

chitosan �lm.
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Abstract. In the work problem is solved by the determination of the di�usion coe�cient on the
genetic algorithm. Computational experiments with �eld data for various calcination temperature
of the �lm with di�erent chitosan drug composition and physicochemical made conclusions

Key Words: di�usion process, inverse problem, genetic algorithm

6 PhD student Laboratory of Mathematical Chemistry, Institute of Petrochemistry and Catalysis, RAS, Ufa;
prickraz89@math.mrsu.ru.

7 Senior researcher of laboratory of mathematical chemistry, Institute of Petrochemistry and Catalysis, RAS,
Ufa; irekmars@mail.ru.

8 Acting gregorian laboratory of mathematical chemistry, Institute of Petrochemistry and Catalysis, RAS,
Ufa; koledinakamila@mail.ru.

9 Professor of the department of macromolecular compounds and general chemical technology, Bashkir State
University, Ufa; onlyalena@mail.ru.

10 Master of chemical cybernetics, Ufa State Oil Technical University, Ufa

Zhurnal SVMO. 2015. V. 17, No. 4


