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Ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè íà

ïðèìåðå ðåàêöèè ñèíòåçà áåíçèëèäåíáåíçèëàìèíà

c⃝ À. À. Ìàçèòîâ1, À. Ã. Îñèïîâà2, È. Â. Àõìåòîâ3, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí4

Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå ïîñòðîåíà íîâàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè ñèíòåçà áåíçèëèäåí-
áåíçèëàìèíà. Íà îñíîâå ìîäåëè ðåøåíû ïðÿìàÿ è îáðàòíàÿ çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè.
Â êà÷åñòâå ÷èñëåííîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è îïèñàí ìåòîä Ðîçåíáðîêà 4 ïîðÿäêà
òî÷íîñòè, äëÿ îáðàòíîé çàäà÷è � ìåòîä ïîêîîðäèíàòíîãî ñïóñêà. Â ñòàòüå ïðèâåäåíû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè äëÿ èñõîäíîé ðåàêöèè,
à òàêæå çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ ñòàäèé ðåàêöèè, ïîëó÷åííûõ
õèìèêàìè-ýêñïåðèìåíòàòîðàìè. Ðåçóëüòàòû ðåøåíèÿ çàäà÷ ïðåäñòàâëåíû â âèäå òàáëèö. Òàê-
æå îïèñàíû ñòðóêòóðà è çàäà÷è èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé àíàëèòè÷åñêîé ñèñòåìû, ñ
ïîìîùüþ êîòîðîé ïðîâîäèëèñü ðàñ÷åòû.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: áåíçèëèäåíáåíçèëàìèí, æåñòêàÿ ñèñòåìà, êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ïðÿìàÿ
è îáðàòíàÿ çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, ìåòîä Ðîçåíáðîêà, ìåòîä ïîêîîðäèíàòíîãî ñïóñêà,
èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ñèñòåìà

1. Ââåäåíèå

Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ êàòàëèòè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ ñèíòåçà áåí-
çèëèäåíáåíçèëàìèíà ðåàêöèåé áåíçèëàìèíà ñ ÷åòûðåõõëîðèñòûì óãëåðîäîì ïîä äåéñòâè-
åì FeCl3 • 6H2O [1]. Ïðîäóêò ýòîé ðåàêöèè � áåíçèëèäåíáåíçèëàìèí èìååò øèðîêèé ñïåêòð
ïðèìåíåíèÿ â ìåäèöèíå è îðãàíè÷åñêîì ñèíòåçå.

N-áåíçèëèäåíáåíçèëàìèí èçâåñòåí êàê èíäèêàòîð äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïðåäå-
ëåíèÿ ëèòèéîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé òèòðèìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì. Êðîìå òîãî, N-
áåíçèëèäåíáåíçèëàìèí ñëóæèò èñõîäíûì ñîåäèíåíèåì äëÿ ñèíòåçà ðÿäà ãåòåðîöèêëîâ,
îáëàäàþùèõ øèðîêèì ñïåêòðîì ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè.

Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè ñèíòåçà áåíçèëèäåíáåíçèëàìèíà
ñ òî÷êè çðåíèÿ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò èçó÷àòü çàêîíîìåðíîñòè ïðîòå-
êàíèÿ ðåàêöèè âî âðåìåíè. Ïðèìåíåíèå ñðåäñòâ è ìåòîäîâ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ïîçâîëÿåò
ïîñòðîèòü êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü ïðîöåññà, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü ýëå-
ìåíòàðíûõ ñòàäèé ðåàêöèè è óðàâíåíèé, õàðàêòåðèçóþùóþ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè õèìè÷å-
ñêîãî ïðåâðàùåíèÿ îò ïàðàìåòðîâ ðåàêöèè, òàêèõ êàê êîíöåíòðàöèÿ, äàâëåíèå, òåìïåðà-
òóðà è äðóãèõ. Äàííûå çàâèñèìîñòè îïðåäåëÿþòñÿ íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

1 Ñòóäåíò 4-ãî êóðñà áàêàëàâðèàòà, Óôèìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé íåôòÿíîé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò, ã.
Óôà; mazitov.ainur13@gmail.com

2 Ñòóäåíò 2-ãî êóðñà ìàãèñòðàòóðû, Óôèìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé íåôòÿíîé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò,
ã. Óôà; anna.osipova@gmail.com

3 Èñïîëíÿþùèé îáÿçàííîñòè çàâåäóþùåãî êàôåäðîé èíôîðìàòèêè, Óôèìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé íåô-
òÿíîé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò, ã. Óôà; ilnurakhmetov@gmail.com

4 Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè Èíñòèòóòà íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ïðîôåññîð êàôåäðû òåõíîëîãèè íåôòè è ãàçà Óôèìñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî íåôòÿíîãî òåõíè÷åñêîãî
óíèâåðñèòåòà, ã. Óôà; irekmars@mail.ru
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2. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà ðåàêöèè ñèíòåçà áåíçèëèäåí-
áåíçèëàìèíà

Èñõîäíàÿ ðåàêöèÿ ïðîòåêàåò ïî ñõåìå, âêëþ÷àþùåé â ñåáÿ 4 ñòàäèè:

A1 + A2 7→ A3 + A4,

A3 7→ A5 + A6,

A5 + A1 7→ A7 + A8,

A8 + A6 7→ A9.

Â êà÷åñòâå ðåàãåíòîâ (Ai ) âûñòóïàþò ñëåäóþùèå âåùåñòâà:
A1=C7H9N � áåíçèëàìèí,
A2=CCl4 � ÷åòûðåõõëîðèñòûé óãëåðîä,
A3=C7H8NCl � õëîðáåíçèëàìèí,
A4=CHCl3 � õëîðîôîðì,
A5=C7H7N � 1-ôåíèëìåòàíèìèí,
A6=HCl � ñîëÿíàÿ êèñëîòà,
A7=C14H13N � áåíçèëèäåíáåíçèëàìèí,
A8=NH3 � àììèàê,
A9=NH4Cl � õëîðèñòûé àììîíèé.
Óðàâíåíèÿ ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ ñòàäèé èìåþò âèä:

w1 = k1x1x2,

w2 = k2x3,

w3 = k3x5x1,

w4 = k4x8x6,

ãäå wj � ñêîðîñòü j-îé ñòàäèè, ìîëü/(ë*÷);
kj � êèíåòè÷åñêàÿ êîíñòàíòà ñêîðîñòü j-îé ñòàäèè, ë/(ìîëü*÷) (j=1,3,4), 1/÷ (j=2);
xi � êîíöåíòðàöèÿ i-ãî âåùåñòâà (ñîîòâåòñòâóåò Ai ), ìîëü/ë.
Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîáîé ñèñòåìó îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ

äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, êîòîðàÿ îïèñûâàåò èñõîäíóþ ðåàêöèþ, è ïîñòðîåííàÿ ñ
ïîìîùüþ [2, ñ.17-21], èìååò âèä: 

dx1

dt
= −w1 − w3,

dx2

dt
= −w1,

dx3

dt
= w1 − w2,

dx4

dt
= w1,

dx5

dt
= w2 − w3,

dx6

dt
= −w2 − w4,

dx7

dt
= w3,

dx8

dt
= w3 − w4,

dx9

dt
= w4.

(2.1)

Íà÷àëüíûìè äàííûìè äëÿ ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿ íåíóëåâûå êîíöåíòðàöèè äâóõ âåùåñòâ è
êîíöåíòðàöèè îñòàëüíûõ âåùåñòâ, â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ðàâíûå íóëþ è ïðåäñòàâ-
ëåííûå â ìîëüíûõ äîëÿõ (â ñóììå äàþò åäèíèöó):
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x1 = 0.3738, x2 = 0.6262, ki = 0, i = 3, 9. (2.2)

Ïðîâåäåííûé â ëàáîðàòîðèè ðÿä õèìè÷åñêèõ îïûòîâ ïî ñèíòåçó áåíçèëèäåíáåíçèëàìè-
íà ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è íà÷àëüíûìè äàííûìè (2.2) äàëè ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâ-
ëåííûå â òàáëèöàõ 3 è 4.

Òàáëèöà 3: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé
Òåìïåðàòóðà îïûòà,◦Ñ Êèíåòè÷åñêèå êîíñòàíòû ñêîðîñòåé

k1, ë/(ìîëü*÷) k2, 1/÷ k3, ë/(ìîëü*÷) k4, ë/(ìîëü*÷)
23 0.01525 4.772 14.49 1.073
85 0.3206 804.6 337.4 0.06742

Òàáëèöà 4: Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ

Òåìïåðàòóðà îïûòà,◦C Âðåìÿ, ÷
Êîíöåíòðàöèè èçìåðÿåìûõ âåùåñòâ â äîëÿõ
A1 A7

23

0.5 1.0 0.0
1.5 0.9938 0.0062
2.0 0.9844 0.0156
4.0 0.9658 0.0342
6.0 0.9437 0.0563

85

0.5 0.85 0.15
1.5 0.74 0.26
2.0 0.62 0.38
4.0 0.54 0.46
6.0 0.22 0.78
8.0 0.04 0.96

Êàê âèäíî èç òàáëèöû 3, ïîðÿäîê êîíñòàíò äëÿ îáåèõ òåìïåðàòóð ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ,
ïîýòîìó äàëåå ñèñòåìà (2.1) ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê æåñòêàÿ [3].

Êîíå÷íîé çàäà÷åé ïîñòðîåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå êèíåòè÷å-
ñêèõ ïàðàìåòðîâ ñêîðîñòåé ðåàêöèé äëÿ ïîñòðîåííîé ìîäåëè íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ î ñêîðîñòÿõ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé [4, ñ.4-5].

3. ×èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷ õèìè÷å-
ñêîé êèíåòèêè äëÿ ïðîöåññà ñèíòåçà áåíçèëèäåíáåíçèëàìèíà

3.1. Ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è ìåòîäîì Ðîçåíáðîêà

Ïðÿìàÿ çàäà÷à õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàñ÷åò ñîñòàâà ìíîãîêîìïî-
íåíòíîé ðåàãèðóþùåé ñìåñè è ñêîðîñòè ðåàêöèè íà îñíîâå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ñ èçâåñò-
íûìè ïàðàìåòðàìè.

Ìàòåìàòè÷åñêè ïðÿìàÿ çàäà÷à ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé çàäà÷ó Êîøè äëÿ ñèñòåìû èç n
óðàâíåíèé:

x′ = f(x), x(t0) = x0, t ∈ [t0; tk],
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ãäå x, x0 � âåùåñòâåííûå n-ìåðíûå ôóíêöèè, t � íåçàâèñèìàÿ ïåðåìåííàÿ, êîòîðàÿ èçìå-
íÿåòñÿ íà çàäàííîì èíòåðâàëå [t0; tk] .

Íà÷àëüíûìè äàííûìè â ïðÿìîé çàäà÷å ÿâëÿþòñÿ: íà÷àëüíîå t0 è êîíå÷íîå tk çíà÷åíèÿ
âðåìåíè, à òàêæå èñõîäíûå êîíöåíòðàöèè ðåàãåíòîâ x0 .

Òàê êàê ñèñòåìà æåñòêàÿ, òî äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä Ðîçåíáðî-
êà 4 ïîðÿäêà òî÷íîñòè [5]. Â äàííîì ìåòîäå ïðèáëèæåííîå çíà÷åíèå ôóíêöèè â ñëåäóþùèé
ìîìåíò âðåìåíè âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå:

xn+1 = xn +
13

6
p1 +

1

6
p2 − 2p3 +

2

3
p4,

çäåñü pi � ÷èñëîâûå êîýôôèöèåíòû, îïðåäåëÿþùèå ñâîéñòâà òî÷íîñòè è óñòîé÷èâîñòè.
Äëÿ 4 ïîðÿäêà òî÷íîñòè äàííûå êîýôôèöèåíòû âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîðìóëàì:

p1 = h[E − hA(xn)]
−1f(xn),

p2 = h[E − hA(xn)]
−1f(xn − p1),

p3 = h[E − hA(xn)]
−1f(xn +

1

8
p1 +

3

8
p2),

p4 = h[E − hA(xn)]
−1f(xn +

3

8
p1 +

19

24
p2 −

1

6
p3),

ãäå h - øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, E - åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà, A(xn) � ÿêîáèàí ñèñòåìû (2.1) â
ìîìåíò âðåìåíè t = tn , f(xn) � âåêòîð-ôóíêöèÿ ïðàâûõ ÷àñòåé ñèñòåìû (2.1) â ìîìåíò
âðåìåíè t = tn .

Òàêèì îáðàçîì ðåøåíèåì ïðÿìîé çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ ïàðà ÷èñåë (ti; xi) , ãäå ti � ìîìåíò
âðåìåíè, xi � âåêòîð-ôóíêöèÿ êîíöåíòðàöèé âñåõ ðåàãåíòîâ ñèñòåìû â äàííûé ìîìåíò
âðåìåíè.

Ðåøàÿ ñèñòåìó (2.1) ìåòîäîì Ðîçåíáðîêà 4 ïîðÿäêà, èñïîëüçóÿ â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ
äàííûõ çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé (2.2) è çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé èç òàá-
ëèöû 3 äëÿ ðàçíûõ òåìïåðàòóð, ïðèíÿâ h=0.0001, ïîëó÷èì ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â
òàáëèöå 5.

Òàáëèöà 5: Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ïðè ðåøåíèè ïðÿìîé
çàäà÷è

Òåìïåðàòóðà îïûòà,◦Ñ Âðåìÿ, ÷
Ýêñïåðèìåíò Ìåòîä Ðîçåíáðîêà
A1 A7 A1 A7

23

0.5 1.0 0.0 0.9983 0.0017
1.5 0.9938 0.0062 0.9895 0.0105
2.0 0.9844 0.0156 0.9847 0.0153
4.0 0.9658 0.0342 0.9658 0.0342
6.0 0.9437 0.0563 0.9472 0.0528

85

0.5 0.85 0.15 0.9038 0.0962
1.5 0.74 0.26 0.7286 0.2714
2.0 0.62 0.38 0.6507 0.3493
4.0 0.54 0.46 0.4023 0.5977
6.0 0.22 0.78 0.2387 0.7613
8.0 0.04 0.96 0.1390 0.8610
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3.2. Ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è ìåòîäîì ïîêîîðäèíàòíîãî ñïóñêà

Ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è ïîçâîëÿåò âîññòàíîâèòü âèä êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ðåàêöèè
è åå ïàðàìåòðû, òî åñòü îáðàòíàÿ çàäà÷à õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ñîñòîèò â ïîñòðîåíèè òà-
êîé ìîäåëè, êîòîðàÿ óäîâëåòâîðÿåò ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì è ïîçâîëÿåò èçâëå÷ü âñþ
âîçìîæíóþ èíôîðìàöèþ î êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðàõ ðàññìàòðèâàåìîé ðåàêöèè.

Ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ñâîäèòñÿ ê ïîèñêó ìèíèìóìà öåëåâîé
ôóíêöèè. Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå êðèòåðèÿ ìèíèìèçàöèè âûáðàíà öåëåâàÿ ôóíêöèÿ
âèäà [4, ñ.31]:

EE =
P∑
i=1

Q∑
j=1

(xexpij − xcalcij )2,

ãäå xexpij , xcalcij � ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ (èç-
ìåðÿþòñÿ â ìîëüíûõ äîëÿõ); P � êîëè÷åñòâî ìîìåíòîâ âðåìåíè, äëÿ êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿ
ýêñïåðèìåíò; Q � êîëè÷åñòâî èçìåðÿåìûõ âåùåñòâ (äëÿ êîòîðûõ ïðîâîäèòñÿ îïòèìèçàöèÿ,
â äàííîé ðàáîòå ýòî âåùåñòâà A1 è A7 ).

Çíà÷åíèå EE ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîãðåøíîñòü îòêëîíåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ðåçóëüòàòà
îò ýêñïåðèìåíòàëüíîãî. Ïðèìåì EE = 0.00001.

Ïîñêîëüêó îñíîâíûì ìåòîäîì ðåøåíèÿ îáðàòíûõ êèíåòè÷åñêèõ çàäà÷ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä
ìíîãîêðàòíîãî ðåøåíèÿ ïðÿìîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è, òî îñíîâîé àëãîðèòìà ðåøåíèÿ îá-
ðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ áëîê ðåøåíèÿ ïðÿìîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è. Â êà-
÷åñòâå ìåòîäà îïòèìèçàöèè ðàññìîòðèì ìåòîä ïîêîîðäèíàòíîãî ñïóñêà [6], êîòîðûé ÿâëÿ-
åòñÿ ìåòîäîì ïðÿìîãî ïîèñêà èëè ìåòîäîì íóëåâîãî ïîðÿäêà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ìèíèìóìà
ôóíêöèé m (m � êîëè÷åñòâî ñòàäèé èñõîäíîé ðåàêöèè, ò.å. m=4) ïåðåìåííûõ.

Ðåøàÿ îáðàòíóþ çàäà÷ó ìåòîäîì ïîêîîðäèíàòíîãî ñïóñêà îòíîñèòåëüíî âåùåñòâ A1 è
A7 , ïîëó÷èì ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â òàáëèöå 6.

Òàáëèöà 6: Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ ñòàäèé ïðè
ðåøåíèè îáðàòíîé çàäà÷è

Òåìïåðàòóðà îïûòà,◦Ñ
Êèíåòè÷åñêèå êîíñòàíòû ñêîðîñòåé

k1, ë/(ìîëü*÷) k2, 1/÷ k3, ë/(ìîëü*÷) k4, ë/(ìîëü*÷)
23 0.04 1.21 0.96 1.0
85 0.36 35.66 6.06 1.0

Ñðàâíèì ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è ñ èñïîëüçîâàíèåì êîíñòàíò, ïîëó÷åííûõ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì è ðàñ÷åòíûì ïóòÿìè, ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèì â òàáëèöå 7.

4. Ñòðóêòóðà è çàäà÷è ÈÂÀÑ

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ äàííîé ðåàêöèè ðåàëèçîâàíà èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ àíà-
ëèòè÷åñêàÿ ñèñòåìà (ÈÂÀÑ), êîòîðàÿ âêëþ÷àåò â ñåáÿ áàçó äàííûõ è êîìïëåêñ ïðîãðàìì
äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè [7]. Äàííàÿ ÈÂÀÑ ïîçâîëÿ-
åò ïîñòðîèòü êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü õèìè÷åñêîãî ïðîöåññà, íàõîäèòü âçàèìîñâÿçü ìåæäó
ðàçëè÷íûìè îáúåêòàìè è îïðåäåëÿòü âîçìîæíûå çàêîíîìåðíîñòè, õàðàêòåðíûå äëÿ èññëå-
äóåìîé õèìè÷åñêîé ðåàêöèè. Çà ñ÷åò ïðèìåíåíèÿ â ÈÂÀÑ îñíîâíûõ ïðèíöèïîâ è ìåòîäîâ
ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âîçìîæíî íàèáîëåå ïîëíî èññëåäîâàòü ëþáûå õèìèêî-
òåõíîëîãè÷åñêèå ïðîöåññû, à çà ñ÷åò ýòîãî âîçìîæíî ïîâûøåíèå óïðàâëÿåìîñòè ïðîöåññà
è ïðîâåäåíèå åãî îïòèìèçàöèè.
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Òàáëèöà 7: Ñðàâíåíèå ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è ñ êîíñòàíòàìè, ïîëó÷åííûìè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì è ðàñ÷åòíûì ïóòÿìè

Òåìïåðàòóðà îïûòà,◦Ñ Âðåìÿ, ÷
Ýêñïåðèìåíò Ðàñ÷åò
A1 A7 A1 A7

23

0.5 1.0 0.0 0.9998 0.0002
1.5 0.9938 0.0062 0.9969 0.0031
2.0 0.9844 0.0156 0.9937 0.0063
4.0 0.9658 0.0342 0.9713 0.0287
6.0 0.9437 0.0563 0.9392 0.0608

85

0.5 0.85 0.15 0.96 0.04
1.5 0.74 0.26 0.7853 0.2147
2.0 0.62 0.38 0.6963 0.3037
4.0 0.54 0.46 0.4078 0.5922
6.0 0.22 0.78 0.2256 0.7744
8.0 0.04 0.96 0.1058 0.8942

Ñòðóêòóðà ÈÂÀÑ âêëþ÷àåò â ñåáÿ 4 îñíîâíûõ êîìïîíåíòà: âõîäíûå èíôîðìàöèîííûå
ïîòîêè, âûõîäíûå èíôîðìàöèîííûå ïîòîêè, ìåòîäû îáðàáîòêè èíôîðìàöèè, òåõíè÷åñêèå
ñðåäñòâà îáðàáîòêè èíôîðìàöèè. Ñòðóêòóðà ÈÂÀÑ [2, ñ.8-10] ïðåäñòàâëåíà íà ðèñóíêå
4.1.

Ð è ñ ó í î ê 4.1

Ñòðóêòóðà ÈÂÀÑ

Äëÿ ÈÂÀÑ âõîäíûìè èíôîðìàöèîííûìè ïîòîêàìè ìîãóò ÿâëÿòüñÿ: óñëîâèÿ ïðîâåäå-
íèÿ ýêñïåðèìåíòîâ, êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ ïî âðåìåíè (ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå), ñõåìà
ðåàêöèè (â ìàòðè÷íîé ôîðìå). Âûõîäíûìè æå ïîòîêàìè ÿâëÿþòñÿ: ãðàôèêè ñðàâíåíèÿ,
êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ ïî âðåìåíè (ðàñ÷åòíûå äàííûå), êèíåòè÷åñêèå êîíñòàíòû, ýíåðãèè
àêòèâàöèè. Ïîä ìåòîäàìè îáðàáîòêè èíôîðìàöèè ïîäðàçóìåâàþòñÿ ðàçëè÷íûå ÷èñëåí-
íûå ìåòîäû, àëãîðèòìû, ïðîãðàììû. Ê òåõíè÷åñêèì ñðåäñòâàì îáðàáîòêè èíôîðìàöèè
îòíîñÿòñÿ: êîìïüþòåðû, ýêñïåðèìåíòàëüíûå óñòàíîâêè.

Äëÿ ÈÂÀÑ ñòàâÿòñÿ ñëåäóþùèå çàäà÷è:
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1) ñîñòàâèòü ñèñòåìó äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ çàäàííîé ñõåìû ðåàêöèè;
2) ïðîâåðèòü ïðîèçâåäåíèå àòîìàðíî-ìîëåêóëÿðíîé è ñòåõèîìåòðè÷åñêîé ìàòðèö;
3) ðåøèòü ïðÿìûå çàäà÷è ñ ãîòîâûìè êîíñòàíòàìè è ñðàâíèòü ðåçóëüòàòû â òå ìîìåíòû

âðåìåíè, ãäå èçâåñòíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå;
4) ðåøèòü îáðàòíóþ çàäà÷ó äëÿ âñåõ çàäàííûõ òåìïåðàòóð è íàéòè êèíåòè÷åñêèå êîí-

ñòàíòû, ïðè êîòîðûõ äîñòèãàåòñÿ íàèìåíüøàÿ ðàçíîñòü ìåæäó ðàñ÷åòîì è ýêñïåðèìåíòîì;
5) ïîèñê ýíåðãèé àêòèâàöèè äëÿ êàæäîé ñòàäèè.
Ïðîãðàììíàÿ ÷àñòü ÈÂÀÑ íàïèñàíà íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ Fortran, ïîñêîëü-

êó äàííûé ÿçûê îòëè÷íî ïîäõîäèò äëÿ ðåøåíèÿ ïîäîáíûõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ áîëüøèì
êîëè÷åñòâîì âû÷èñëåíèé, à òàêæå îí ïîääåðæèâàåò òåõíîëîãèþ ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàì-
ìèðîâàíèÿ, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî óñêîðèòü ïðîöåññ ðåøåíèÿ çàäà÷è, à çíà÷èò è
ïîâûñèòü ïðîèçâîäèòåëüíîñòü âñåé ñèñòåìû. Êðîìå òîãî, Fortran ÿâëÿåòñÿ ñòàíäàðòèçè-
ðîâàííûì ÿçûêîì, ÷òî ïîçâîëÿåò ïåðåíîñèòü ïðîãðàììû, íàïèñàííûå íà íåì, íà ëþáûå
ïëàòôîðìû.

5. Çàêëþ÷åíèå

Â ñòàòüå ïîñòðîåíà íîâàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè ñèíòåçà áåíçèëèäåíáåíçèë-
àìèíà ðåàêöèåé áåíçèëàìèíà ñ ÷åòûðåõõëîðèñòûì óãëåðîäîì ïîä äåéñòâèåì FeCl3 • 6H2O .
Íà îñíîâå ìîäåëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ïî ðåøåíèþ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷ õèìè÷åñêîé
êèíåòèêè. Ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â âèäå òàáëèö ñðàâíåíèÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ äàííûõ.

Ïî ðåçóëüòàòàì ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî çíà÷åíèÿ êîí-
öåíòðàöèé ðåàãåíòîâ ñèñòåìû, ïîëó÷åííûå ðàñ÷åòíûì ïóòåì ñ íàéäåííûìè êèíåòè÷åñêè-
ìè êîíñòàíòàìè ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ ñòàäèé ðåàêöèè, íåçíà÷èòåëüíî (íå áîëåå ÷åì íà
12 %) îòëè÷àþòñÿ îò ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ õèìèêàìè-ýêñïåðèìåíòàòîðàìè. Îòëè÷èå
îáóñëàâëèâàþòñÿ ëîêàëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ. Ïîýòîìó íàéäåííûå êè-
íåòè÷åñêèå êîíñòàíòû ìîæíî èñïîëüçîâàòü â äàëüíåéøåì äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ.

Äàòà ïîñòóïëåíèÿ 15.08.2016
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Solution of inverse problem of chemical kinetics of

synthesis reaction benzylidenebenzylamine

c⃝ A.A. Ìàçèòîâ5, A.G. Osipova6, I. V. Akhmetov7, I.M. Gubaydullin8

Abstract. In the paper a new mathematical model of reaction of benzilidenbenzilamine synthesis is
constructed. Basing on the model direct and inverse problems of chemical kinetics are solved. Fourth
order Rosenbrock method is used for directional solution of direct problem and coordinate-wise
descent method is used to solve the inverse problem. The paper presents experimental data such
as reagent concentrations versus time for the initial reaction. Kinetic rate constants for individual
reaction steps, obtained by chemists experimenters, are presented, too. The results of problems'
solution are listed in tabular form. Structure and objectives of the information and computer
analysis system which was used to maintain the calculations are also described.

Key Words: benzylidenebenzylamine, sti� system, kinetic model, Rosenbrock method, direct
and inverse problems of chemical kinetics, coordinate-wise descent method, information and
computational analysis system
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