О способе решения прямой кинетической задачи для процесса полимеризации на каталитической системе NdCl3-3ТБФ-ТОА
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Задача исследования сложных химических процессов сводится к созданию математической модели, описывающей процесс. Построенная модель должна обладать такими свойствами, как доступность, объективность, результативность. Полимеризация, относящаяся к сложным процессам, требует построения математической модели в виде системы дифференциальных уравнений, которая содержит зависимости концентраций отдельных реагентов от времени процесса. Эта задача представляет собой задачу Коши. Изменение начальных данных будет сказываться на количественном и качественном решении системы дифференциальных уравнений.
Поскольку химический смысл процесса полимеризации заключается в образовании глобул полимера бесконечной длины цепи, то естественно полагать, что в математической модели необходимо учитывать максимально возможные при заданных начальных условиях длины образующихся цепей полимера. Следовательно, становится необходимым определить численное решение системы дифференциальных уравнений. Это задача неразрешима при использовании существующих программных средств  Maple, MathCad и т.п. Единственно возможным способом решения является создание собственного программного обеспечения, которое бы было способно «обсчитывать» системы дифференциальных уравнений больших размерностей.
В работе рассматривается процесс полимеризации бутадиена на каталитической системе NdCl3-3ТБФ-ТОА. Кинетическая схема описывается тремя элементарными стадиями[1]:

[image: image1.wmf]1

1

1

P

M

A

ii

ii

ii

k

М

k

MP

k

АP

RR

RR

RR

+

+

++

++

¾¾®

¾¾®

¾¾®


Для рассматриваемого процесса был проведен вычислительный эксперимент, в котором найдены концентрации полимерных цепей с числом звеньев не более imax. Выписывается система дифференциальных уравнений[1], в которой количество уравнений числа участвующих в процессе реагентов должно быть ограничено imax, в предположении, что обычно число уравнений определяется самим процессом и условиями его проведения.
Таким образом, единственно возможный путь решения задачи находится концентрации полимерных цепей – это ограничение длины растущих полимерных цепей, что и показано в данной работе.
Литература
1. Гиззатова Э.Р., Смирнов П.С. О способе обратной кинетической задачи для процесса радикальной полимеризации диенов на катализаторах Циглера-Натта. // Актуальные вопросы науки и образования: тезисы Всероссийской молодежной научно-практической конференции, 25-27 апреля 2013., г. Уфа- Уфа:РИЦ БашГУ, 2013. 
_1453159552.unknown

