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 Свободно-радикальные реакции, химия свободных 

радикалов 

 

  Новые функциональные материалы 

 Процессы горения. Синтез соединений и материалов в 

режиме горения 

 

 Катализ, нанокатализ 

 Комплексная переработка рудных металл-содержащих 

концентратов 

 

 Численное моделирование и анализ механизмов 

сложных (многостадийных) химических реакций 

Основные научные направления  ИХФ НАН РА 
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  Представить новый  численный 

(компьютерный)  ценностный 

кинетический метод исследования сложных 

(многостадийных) химических реакций 

основанный на  

 

 

      гамильтоновой системизации 

реакционных  

механизмов 

ЦЕЛЬ   ЛЕКЦИИ 
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Кинетическое 

модели-

рование 

сложных 

(многоста-

дийных) 

реакций 

Численное моделирование в 

химии 

Модели-

рование 

молекул-

ярных 

систем. 

Квантовая 

химия 

Модели-

рование 

“элемен-

тарных” 

реакций 

Моделирование 

систем с большим 

количеством 

атомов. Метод 

молекулярной 

динамики и т.д. 

Модели-

рование 

химических 

реакторов 



Кинетическое моделирование сложных 

химических реакций 

0 0( ), 1,2, , , ( )i
i

dc
f i m c t c

dt
  c,k

1. Постановка задачи–каково назначение кинетической модели 

реакции? 

2. Построение гипотезы относительно кинетической модели. 

3. Конструирование кинетической схемы,  k, c0, P, T и т.д. 

4. Составление математической модели реакции. 

5. Интегрирование системы уравнений. 

6. Проверка адекватности модели экспериментальным результатам. 

7. Корректировка модели при необходимости. 

8. Анализ кинетической модели. 

9. Сокращение (оптимизация) кинетической модели. 

10. Прогноз и управление. 
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Гамильтоновая вычислительная  

кинетика 

 

(Ценностный  метод ) 
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Кинетическое исследование сложных 

(многостадийных) рекций 
 

 

Цель 

 

 

 

       

 

 
       выявление «химической сущности» реакции 

       прогноз 

       управление 

Кинети- 

ческая 

модель 

Анализ 



11 

Прозрачность идеи кинетической модели при 

численном моделировании достигается 

Гамильтонианом (H) (ценностные величины) 

Аналити

ческий 

метод 

H 
Численные 

методы 
Сложность кинетической      

модели реакции  



Какова основная идея численного 

ценностного метода? 
 

 

Основные положения: 
 

 

  Различные виды движения материи, включая         

    химическое превращение, с наиболее общих позиций     

    характеризуются подобными понятиями.  
    Применяемые математические средства основываются на  

    этом  положении: гамильтоновая системизация механизмов   

    реакций. 

 
 

 

  “Химизация” численной кинетики сложных реакций   

     осуществляется понятием кинетических    

    ценностей отдельных стадий  и химических компонентов. 
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Классические уравнения движения 

∫(T-U)dt      min 
0 

t 

Принцип наименьшего 

действия 

Кинетические 

уравнения 

Сопряженные уравнения 

импульсов. Второй закон 

Ньютона 

 

T, U -  кинетическая и потенциальная энергии системы 

fi , Pi , xi  -  скорость, импульс и координата 

    xi , Pi       ,       Pi ( t )       xi ( t ) 

 

 

 

 

 

 

 
 

 Pi d t 

d xi  H 
= = fi 

 xi d t 

d Pi  H 
= - 

 xi 

 U 

H= -(T-U) + Pi  fi 

= - 

У.Р. Гамильтон 

1805 - 1865 

Исаак Ньютон 

1643-1727 

Цель 

Гамильтониан 
Цель ! 
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H , pi , xi –  

системные понятия 

классической  динамики 

pi = (T-E)/fi  - 

ценностная величина 
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Цель! 
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ВЕЛИКОЕ  ДОСТИЖЕНИЕ  КЛАССИЧЕСКОЙ 

ДИНАМИКИ  СОСТОИТ  В  ТОМ,  ЧТО  ЕЕ  ЗАКОНЫ 

УДАЛОСЬ  ВЫРАЗИТЬ  ЧЕРЕЗ  ОДНУ  ВЕЛИЧИНУ - 

ГАМИЛЬТОНИАН 

 

 

 

 

 

 
 

 I.Prigogine. From Being to Becoming:  Time and Complexity in the Physical Sciences, 

Freeman & Company, San Francisco, 1980.  

H  
И. Пригожин 

  1917-2003 



Ценностный анализ кинетических моделей 

Ценностных вкладов 

отдельных стадий 

Концентраций 

компонентов 

Ценностей 

компонентов 

 

Кинетика:      ci(t)                 Ψi (t)                 hj(t) 

Гамильтониан     H=- F + ∑(Ψi (t) × f i(t))     

                          (F – целевой параметр) 

i =1 

n 

Кинетические 

уравнения 

 

Сопряженные 

уравнения ценностей 

компонентов 

 dci (t) 

 d t 
= fi (k1, k2 ,…, kn; c1 , c2 ,…, cm ) = 

 H 

 Ψi 

 dΨi 

 dt 

 H 

 ci 

  
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Кинетическая значимость химических компонентов 

и отдельных стадий ( Ценностные величины) 

Ценность компонента реакции 

F -  целевой параметр 

Ценность отдельной стадии 

Ценностный вклад отдельной стадии 

Ψi (t) = 
Отклик реакции 

Вариация скорости образования компонента i 
 = 

F[ f1(t),..., fn(t)] 

fi fi =fi (t0)   

Gj (t) = 
Вариация скорости 

отдельной стадии 

 = 
F[ r1(t),..., rm(t)] 

rj rj =rj (t0)   

hj (t) = (ценность стадии) x (скорость стадии) = Gj (t) x rj (t)   

Отклик реакции 
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химическое  уравнение реакции 

… и ее  ценность 

nA A + nB B       nC C + nD D 

Gj (t) =(nCYC + nDYD ) – (nAYA+ nBYB) 
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Ценностные величины 

Ценности отдельных стадий и компонентов 

химических реакций-  

новые системные понятия (кинетические 

величины) химической  кинетики 

 

 

 

 

 

 

 

( )
i

ψ t ( )
j
h t
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V A L K I N 

Вычислительная программа для кинетического 

анализа ценностным методом механизмов 

сложных реакций 

Кинетические выходные данные 

 

 

 

 

 
 

 

L.A. Tavadyan, G.A. Martoyan. Analysis of Kinetic Models  of Chemical Reaction Systems. 

Value Approach. 2005, Gitutyun, NAS Armenia, Yerevan;  2014,  Nova Sci. Publ., New York . 

ci(t) 

Концентрации 

компонентов 

Ψ i (t) 

Ценности 

компонентов 

rj(t) 

Скорости 

стадий 

hj(t) 

Ценностные 

вклады 

стадий 

H 

Гамильтониан 
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Решаемые задачи ценностным методом 
 

1. Выявление ценностей (кинетических значимостей) 

химических компонентов и отдельных стадий реакции 

 

2. Сокращение избыточных моделей сложных реакций 

 

3. Выявление эффективных паметров управления и 

оптимальное управление сложными реакциями 

 

4. Прогноз, численные эксперименты 

  

5. Определение молекулярного дизайна эффективного 

стимулятора и ингибитора реакции 

 

6. Выявление критических (неустойчивых) условий 

реакций 



Как преодолеть проблему иерархии 

надежности значений констант скорости 

реакций кинетической модели? 

Надежные Имеется узкий интервал значений 

Имеется широкий  интервал значений 

Ценностной анализ позволяет  hi 

А)  Оценить  приемлемость            

применения значений констант 

скорости заданной точности. 

Б) Определить стадии на 

которых необходимо 

сконцентрировать внимание 

исследователей. 
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Ценностное выявление и ранжировка 

кинетической  значимости  

отдельных стадий  и компонентов 

сложной  реакции 
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Антиоксиданты 
(химический механизм действия) 



Важен баланс! 
(Свободно-радикальная биология и медицина) 

 

Реакционно-способные компоненты кислорода (РКК) 

•OH, LOO•,LO•, HO2
•, 1O2, NO, ONOO-, H2O2, LOOH 

 
НЕБЛАГОПРИЯТНОЕ 

ВНЕШНЕЕ 

ВОЗДЕЙ- 

СТВИЕ 

РКК 

АНТИОКСИ- 

ДАНТЫ 

РКК физиологи-

ческого уровня 

Окислительный 

стресс 25 



Академик 

Н.М. Эмануэль 

http://www.google.ru/imgres?q=%D0%BD.%D0%BC.+%D0%B5%D0%BC%D0%B0%D0%BD%D1%83%D0%B5%D0%BB%D1%8C&um=1&hl=ru&newwindow=1&sa=N&biw=837&bih=443&tbm=isch&tbnid=doKwzipcC-Pm8M:&imgrefurl=http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BC%D0%B0%D0%BD%D1%83%D1%8D%D0%BB%D1%8C,_%D0%9D%D0%B8%D0%BA%D0%BE%D0%BB%D0%B0%D0%B9_%D0%9C%D0%B0%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%B2%D0%B8%D1%87&docid=4G6Ask4zkPG_HM&imgurl=http://upload.wikimedia.org/wikipedia/ru/8/8b/Emanuel_NM.jpg&w=175&h=241&ei=30x0UIS5Lo3Xsgb85YH4Bg&zoom=1&iact=hc&vpx=105&vpy=2&dur=78&hovh=192&hovw=140&tx=102&ty=93&sig=108230592782330541090&page=1&tbnh=97&tbnw=70&start=0&ndsp=12&ved=1t:429,r:0,s:0,i:73


ФЕНОЛЬНЫЕ  АНТИОКСИДАНТЫ 

OHX Стерически - незатрудненные фенолы  

OHX

 Токоферолы 
 

 
 Стерически - затрудненные фенолы  

, полифенолы (флавоноиды) и др. 
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Токоферолы 
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Me 

HO 

O Me 

Me 

Me 

Me Me 

Me Me 

Me 

HO 

O 

Me 

Me 

Me Me 

O 

Me 

HO Me 

Me 
Me 

Me Me 

Me 

Me 

HO 

Me 

Me O 

Me 

Me 
Me 

Me Me 

 - Токоферол 

 - Токоферол 

 - Токоферол 

 - Токоферол 



Сравнение расчетных и экспериментальных 

результатов при  50oC /-Токоферол/ 

 

L. Tavadyan, A. Khachoyan, G. Martoyan, A. Kamal-Eldin: Chem. & Phys Lipids. (2007)147:30-45. 

K. Mukai, S. Naborio, S. Nagaoka: Intern. J. Chem. Kinetics (2005) 37:605-610. 

Расчеты (53 стадии) Эксперимент 

Time 
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Ценностные вклады стадий (53) 
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29 

26 

25 

24 

23 

22 

N 

27 

Ценностные вклады 
Реакционные стадии 

LOHTLOTH  

LOOHTLOO TH  

22OHTHOOTH  

  LTHLHT

  LOOTHLOOHT

  HOOTHOHT 22

TMQTHTT  

  -4

0
TH 3 10    -2

0
TH 2 10 

NRPTMQLOO 

33 OHTLOTHLOOH 2 

38 OOLToLOOT  

39 OOLTpLOOT  

40   TEoLOOOLTo

М 
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Маршруты 

окислительного 

превращения 

- токоферола 

 

 

 

 

 
Tavadyan L.A. et. al.  Chem. Phys. 

Lipids. 2007, v.147, pp30-45   
 

 

 

 

O 

HO 

CH3 

CH3 

H3C 



“Нейтрализация “– восстановление токофероксильных 

радикалов в условиях  in vivo 

 

 

 

       Toc + AscH2                TocH + AscH 

  

. . 
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Сокращение  кинетической  модели 
пероксидного  окисления  метиллинолеата, 

ингибированного  -токоферолом 

 

Критерий 

избыточно-

сти стадий 
 

 

 

 

Количество 

избыточных 

стадий 

Количество стадий 

в минимальном 

механизме 

Ценностный 

критерий 

избыточности 

стадии 
 

 

 

 

 

 = 0 
 

 < 6 % 
 

 < 20 % 
 

 < 40 % 
 

 

0 
 

17 
 

23 
 

28 
 

 

53  (32) 
 

36  (22) 
 

30  (19) 
 

25  (17) 
 

 

- 
 

hj < 10-6 
 
 

 

hj < 7×10-6  10-5  
 

 

 

hj < 2×10-5  5×10-5 

 

 



Механизм действия ? 

Эффективность ? 

α-Токоферол 

Р
а
сх

о
д

 к
и

сл
о

р
о
д

а
 

Время 

Низкая 

конц. 

Ток. 

Без 

Toк. 

O

CH
3

OH

CH
3

CH
3

CH
3

CH
3

CH
3

CH
3

CH
3

Высокая 

конц. Ток. 



Пара-замещенные 

фенолы 

R-       - OH 
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11.  RO2
• + InH → RO2H + In• 

12.  RO•  + InH → ROH + In• 

13.  RO2H + InH → In• + RO• + H2O 

14.  In• + RO2
• → In(-H)O + ROH 

15.  In• +  In • → InH +  molec. product 

16.  In• +  RH → InH  +  R•  

17.  In• +  RO2H → InH  + RO2
•  

Кинетическая модель окисления 

этилбензола ингибированного пара-

замещеными фенолами 

InH = R OH, R O• In 
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Сопоставление  расчетных  данных  с 

экспериментом 

CH3PhOH 

ROOH 

ROOH 

600C 1200C 
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Динамика  ценностных  вкладов отдельных стадий в 

реакции жидкофазного окисления этилбензола 

ингибированного пара-метилфенолом 

-1

0

1

-2 -1 0 1 2 3 4 5 6 7 8

log (t , cek)

h i

11

15

14

10

11

17

6
1

16

1

3

13

RO2 + HO                  R`         RO2H + O                  R` 
• • 

k11 

 

k17 

  ROO + InH  ROOH + In 

ROOH RO +HO 2RH + O2  2R + H2O2 

  In + In   

   In + ROO   

   In + ROOH   
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Орто-третбутил- замещенные фенольные 

антиоксиданты  

OH 

ВНТ 

OH OH 

о-бисфенолы 

X1 
 

C 
 

X2 

( CH2 )n OCO 
 

OH 

 m 

X 
фенозаны 
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Критические явления 
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Критичность – повышенная чувствительность к исходным 

условиям  количественных и качественных  характеристик 

реакции 

          (а) 

W=kc        ( К. Гулберг , П. Вааге ) 

(б)                      (Н.Н. Семенов) 



    Пределы воспламенения 

    0                             5                              10                            15 % 

L.E.L U.E.L 
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Численный критерий критических состояний 

сложных  реакций– экстремальное поведение 

(неустойчевость) 

I(t ) = C(t ) =      ci(t )  
n 

i=1 

 t 

I(t ) = C(t ) =             dt      extremum 
 

sup H = 0, Fисходные параметры 

 

  
  t0 

 dC 
 dt 

F 

Л.С. Понтрягин 

     1908-1988 
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• Численное определение критических условий 

согласно выбранному критерию 

экстремального поведения реакции. 
  

 

• В критических условиях реакций расчет 

ценностных вкладов отдельных стадий и 

химических компонентов (‹‹химическая 

структура›› критического состояния реакции) 
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Эффективность численных расчетов и 

Гамильтониан 
 

 

Задача:  Преодоление  проблемы  “жесткости”  при        

      численном  решении  системы  дифференциальных  

уравнений химической  кинетики   

H(t) = const 

t << tреакции 
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Классические уравнения 

Н.Н.Семенова критических условий 

разветвленных цепных реакций 

 

  
Н.Н. Семенов 

1896-1986 

Одноцентровый подход 

 

 

 

 

 

 

I ( t ) = nt = ∫ 
0 

t 

nt dt extremum 
. 

sup H = 0 

“Положительное”  взаимодействие 

кинетических цепей 

Вырожденно-разветвленные цепные реакции 

1.   φ= f – g = 0 

2. φ= 2 (bS)1/2 

3. φ = fa / g - c = 0 

Критерий критических условий 

n(t)=r0/φxexp(φt-1) 
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Тепловое воспламенение 

(Уравнения Н.Н. Семенова) 

Критерий 

критических 

состояний 

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ðåàêöèè 

 

 

 

 dT 

dQ+ 

dT 

dQ - 

1.   Q+ = Q -  2. = 

Критические условия 

 

 

 

 

 

 

 

dt 

dci 
= fi ( k, c ) ,         c(t0) = c0    

dt 
cv ρ dT = Q+ - Q - ,    T(t0) = T0   

Heat 

release 

Heat 

removal 

 

 

 

 

I (t) = ∫ 
0 

t 
d( NT ) 

dt 
d t extremum 

Математическая модель реакции 
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Примеры численного ценностного 

выявления и исследования критических 

состояний реакций 

 
  

1. Разветвленные цепные реакции ( 2H2+O2           ) 

 

 

2. Вырожденно-разветвленные цепные реакции 

 

 

3.  Осцилирующие рекции ( реакция Белоусова –  

     Жаботинского) 
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( реакция:  2H2+O2          ) 

Разветвленные цепные реакции 
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( chain branching ) 

Реакционная  система  ( H2 , 

O2 ) 
 

      H  + O2         HO   +  O 

                (  1         3  ) 

 

       H                   H2 

      H  + O2              HOO     

                          (  1         0 ) 

( обрыв цепи) 

wall 

. 

1 
2 

. . 
. 

. 

. . 

( разветвление цепи) 
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1. Wu H., Cao G., Morbidelli M.   J. Phys. Chem.  1993, v.97, p. 8422 

2.  Martoyan G.A., Tavadyan L.A.  Lecture notes in computer science, Springer-Verlag, 2004, v.3044, 

p.309 . 

Реакционная схема 2H2+O2   ( 53 отдельные стадии) 
 

Критерий критических состояний 

Анализ чувствительностей                                            Ценностный подход 

                            ∂ [ H ]max      f                                              [ Ci ]          extrem. 

                             ∂ f           [ H ]max                                                sup H = 0 
S( [H]max , f ) = extrem. 

. 
. 

. 

f 



КИНЕТИЧЕСКАЯ  МОДЕЛЬ  РЕАКЦИОННОЙ 

СИСТЕМЫ:  ВОДОРОД – КИСЛОРОД ( 2Н2 + O2 ) 

 

 

42 – отдельные стадии 

            9 – химических компонентов 

    Maas U., Warnatz J.  Combustion and Flame (1988)v.74, p. 53-59.   

 

Полная описательная способность кинетической модели 

сложной реакции не столь реальна , но это цель.  
53 



Имеется 6 теоретически возможных пределов 

(критических состояний) реакционной системы 

Уравнения 

пределов 

воспламенения 

Общее (H) уравнение шестого порядка (отдельные 

стадии 1-3 кинетического порядка) может иметь MAX 

шесть действительных физико-химически осмысленных 

 корней уравнения 

( )0

1

0F


   c,k,Φ
m

i i

i

H ψ ψ f

54 



Гамильтониан – “индикатор” критического 

состояния - “неустойчевости” реакционной системы ! 

60 



Имеется  более  3-х  пределов 

самовоспламенения  в  реакционной  системе  

водород-кислород ? 

Истина существует, цель науки вести ее поиски. 

61 



57 

Упрощенная химия пределов самовоспламенения реакционной 

смеси водород-кислород 

II предел 

N.N. Semenov; 

C.N. Hinshelwood  

I предел 

H•  + O2   HO• + O: 
 

H•        term. 

H•  + O2   HO• + O: 

H•  + O2 + M  HOO• + M 
wall 

        Ψ(H• ) >> Ψ(HOO• )  

III предел 

H•  + O2   HO• + O: 

H•  + O2 + M  HOO• + M 

HOO• + H2   H2O2 + H• 

H2O2  2 HO• 

Ψ(HOO• ) ≈ Ψ(H• ) 

H•  + O2 + M  HOO• + M 

HOO• + H2   H2O2 + H• 

HOO• + HOO•  H2O2 + O2 

H2O2   2 HO• 

IV “предел” 

[H•] << [HO•], [HOO•] 

V.V. Azatyan;  

X. Wang, C.K. Law; 

Ценностный  подход 

Ценностный  подход 

P 

        Ψ(H• ) >> Ψ(HOO• )  
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Осцилирующие реакции 
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Самоорганизация тесно связана с 

когерентностью ( т.е. с синхронностью 

реакции во времени) 

 

 

 

 
 

 

       Реакция Белоусова – Жаботинского популярный пример               

       когерентности 



60 MA – malonic asid 

Упрощенная схема осцилирующей Б-Ж 

реакции 
 

     2BrO3
-  + 3CH2(COOH)2 + 2H+          2CHBr(COOH)2 + 3CO2 +4H2O

 



Метод выявления критических состояний  

осцилирующих реакций 

Выявление критических состояний 

автоколебательных реакций 

lg[HBrO2] 

Стационарная 

область 

Область 

химических 

осциляци 

Хаотически 

режим 
[HBrO2] M [HBrO2]  M 

410

10-4 

Բելաուսով-Ժաբոտինսկու 
ռեակցիան                        

Ce+3 + HBrO2 + Ù³ÉáÝ³ÃÃáõ 

lg[HBrO2] 

Стационарная 

область 

Область 

химических 

осциляций 

 

Хаотичный 

режим 

[HBrO2] M 
[HBrO2]  M 

410

10-4 

Реакция Белоусова - 

Жаботинского                       

Ce+3 + BrO3 + малоновая  

к-та 

_ 

61 
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Ценностные вклады стадий в химических 

последовательностях А,В и С 

N 

**

jh **

jh
*

jh

Стационарный режим Режим осциляций 

1 
 

2 

 

3 
 

4 
 

5 

A 
C 

B 

In        Ac 

Ac          2Ac 

In+Ac        P 

Ac+Ac         P 

 Ce+4          In+ Ce+3 

*

jh

Ac – активатор 

(HBrO2) 

In – ингибитор(Br-) 



Оценка прогностической способности 

кинетической модели многостадийной реакции  

Кинетическая 

модель 

реакции 

Прогноз 

Эксперимент 

Модернизация 

модели 

 Пользователь 

(User) 

Условия 

экспериментального 

исследования. 

Набор hi 

Прогноз.  

Условия реакции. 

Набор hi 

63 



Сложные реакции. Реакционная 

способность 

Выходные 

параметры. 

Реакционная 

способность 

Реакционные 

индексы 

реагентов 

Концент-

рационная 

динамика   

Ci (t) 

64 



ЭФФЕКТИВНЫЕ  СТИМУЛЯТОРЫ  И 

ИНГИБИТОРЫ  РЕАКЦИИ 

Взаимосвязанные 
реакционные  индексы  

стимулятора, ингибитора  

реакции и промежуточных 

продуктов их превращения (Ф) 

Управляющие 

   параметры  (U) 

Молекулярный дизайн  

эффективного стимулятора, 

 ингибитора  

реакции 

Оптимальные значения 

реакционных  индексов  

(U*,Ф*)  

 

0sup H
Ф

65 



Эффективный  антиоксидант 

Расшифровка 

молекулярной 

структуры 

H3C 

OH N 

H3C 

( [InH]0= 10-4 10-1 M  ) 

ВDЕ*(ОН) = 355 кДж/моль (* = -0.6 ) 

66 
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Ценностные вклады реакций с участием 

пара-замещенных  фенолов  

2 

*, 



Эффективность антиоксиданта 

(стимулятора реакции) определяется его 

оптимальным, системным поведением! 
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Методы численного  анализа кинетических 

моделей сложных реакций 

1. Метод анализа     

    чувствительностей отдельных стадий 

    (выявление лимитирующих стадий) 

( ) ( )ij i j tS t c k  

2.  Метод анализа скоростей стадий 

, 1,2, , , 1,2, ,ij ij ij

ij

r r i m j n<  

3. Метод с применением термодинамического критерия. 

    Вклад стадии в изменение энтропии или потенциала Гиббса  

   химической реакции.  



Численные методы анализа механизмов сложных 

реакций 

Методы 

 

Характеристики 

Метод анализа 

термодинамич

еских вкладов 

отдельных 

стадий 

Метод анализа 

скоростей 

стадий 

Метод 

анализа 

чувсвитель

ностей 

Sij=  Ci/ kj 

Ценностны

й метод 

Gi= F/ rj 

 

Кинетическая значимость 

отдельных стадий реакции 
+ + + + 

Кинетическая значимость 

компонентов реакции 
- - + + 

Целевой фактор - - + + 
Выявление эффективных 

параметров управления 
+ + + + 

Оптимальное управление - - - + 
Оценка прогностической 

способмости кинетической модели 
- - - + 

Выявление и анализ критических 

состояний реакций 
- - + + 

Выявление молекулярного 

дизайна эффективного 

стимулятора и ингибитора реакции 

- - - + 
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Перспективы и задачи кинетического 

моделирования сложных химических реакций 
  

 Практическое значение определения кинетических 

значимостей отдельных стадий  

 

• “оптимизация” механизма реакции; 

• влияния компонентов реакционной системы и отдельных кинети-

ческих параметров на целевой функционал (постановка задачи); 

• определение эффективных параметров оптимального управления 
химическими реакциями и их временных траекторий. 

 

 Задачи расчетных процедур 

 

•   Выбор целевого функционала - показателя качества  исследуемой 

реакции, функционально согласованного с численными расчетами. 

• Взаимосвязь с экспериментом (обратная связь, согласованность). 

• Использование достоверных методов численного решения систем 

дифференциальных уравнений математических моделей реакций. 
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Химическая кинетика 
 



     

                 

             Спасибо за внимание! 
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