О способе решения обратной кинетической задачи для процесса радикальной полимеризации диенов на катализаторах Циглера-натта.
Смирнов Павел Сергеевич
Студент
Стерлитамакский филиал Башкирского государственного университета,
физико-математический факультет, Стерлитамак, Россия,
E–mail: mini_tv@mail.ru
Изучение процессов полимеризации диенов должно осуществляться в двух направлениях – теоретическом и экспериментальном. Исследование физико-химических свойств образующегося полимерного продукта является важной актуальной задачей. Однако, лишь лабораторное изучение не позволяет выявить закономерности, происходящие внутри процесса, например, воздействие промежуточных веществ на молекулярную массу полимера. При этом  математическое моделирование дает возможность полностью описать внутренние законы процесса, что позволяет решать прямые и обратные кинетические задачи. 
Рассмотрим кинетическую схему процесса радикальной полимеризации диенов: 
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На основании исходных значений концентраций реагентов и значений кинетических констант скоростей элементарных стадий процесса, можно решить прямую кинетическую задачу определения средних молекулярных характеристик образующегося полимерного продукта и построения молекулярно-массового распределения.
Зачастую определение всех значений констант скоростей либо невозможно ввиду сложности эксперимента, как показано в схеме (1), либо велики погрешности эмпирического метода определения. В этом случае возникает задача определения всех или нескольких значений кинетических констант расчетным путем. Такую задачу принято называть обратной, и она сводится к отысканию такого набора значений констант, который бы позволял описывать получаемые экспериментальные кривые, в том числе и значения средних молекулярных масс.

Решение обратной кинетической задачи ищется как минимум функционала:
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(2)

где Mn(i)эксп  и Mn(i) – значения среднечисленной молекулярной массы, полученные экспериментальным и расчетным путем при определенном времени полимеризации.

Для минимизации функционала (2) можно использовать метод случайного поиска Хука-Дживса, обладающий несложной стратегией поиска и простотой вычислений.

Таким образом, в работе поставлена обратная кинетическая задача и предложен способ ее решения.
� EMBED Equation.DSMT4  ���
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