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1. ÍÀÇÍÀ×ÅÍÈÅ ÏÐÎÃÐÀÌÌÛ È ÅÅ
ÂÎÇÌÎÆÍÎÑÒÈ

Ïðîãðàììà KINET ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ðåøåíèÿ ó÷åáíûõ è íàó÷íûõ
çàäà÷ â îáëàñòè ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êèíåòèêè õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé. Îíà âîñïðèíèìàåò îïèñàíèå ìåõàíèçìà ðåàêöèè íà ïðèâû÷íîì
äëÿ õèìèêà ÿçûêå õèìè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Ïîñëå òîãî, êàê ïîëüçîâà-
òåëü ñôîðìóëèðîâàë ñâîè ïðåäñòàâëåíèÿ î ìåõàíèçìå â âèäå íàáîðà ýëå-
ìåíòàðíûõ ñòàäèé, ïðîãðàììà àâòîìàòè÷åñêè ñîñòàâëÿåò ñîîòâåòñòâóþ-
ùóþ ñèñòåìó äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé è ðàññ÷èòûâàåò êèíåòè÷å-
ñêèå êðèâûå äëÿ âñåõ ó÷àñòâóþùèõ âåùåñòâ. Ðåçóëüòàòû èçîáðàæàþòñÿ
â âèäå ãðàôèêîâ íà ýêðàíå; äëÿ áîëåå äåòàëüíîãî àíàëèçà èõ ìîæíî ïî-
ëó÷èòü â ôîðìå òàáëèöû.

Ïîìèìî ðàñ÷åòà êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ïðè çàäàííûõ êîíñòàíòàõ ñêî-
ðîñòè è íà÷àëüíûõ êîíöåíòðàöèÿõ, ò. å. ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è, ïðî-
ãðàììà KINET ïîçâîëÿåò ðåøàòü îáðàòíóþ êèíåòè÷åñêóþ çàäà÷ó, çà-
êëþ÷àþùóþñÿ â îïðåäåëåíèè êîíñòàíò ñêîðîñòè îäíîé èëè íåñêîëüêèõ
ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-
íûå ïî êîíöåíòðàöèÿì îòäåëüíûõ âåùåñòâ â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðå-
ìåíè. Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò îïòèìèçèðóþòñÿ äî äîñòèæåíèÿ íàèëó÷øåãî
ñîãëàñèÿ ìåæäó ðàññ÷èòàííûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè êèíåòè÷åñêèìè
êðèâûìè.

Â çàäà÷àõ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ÷àñòî âñòðå÷àþòñÿ òàê íàçûâàåìûå
æåñòêèå ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Ýòî áûâàåò, êîãäà ñêî-
ðîñòè ðàññìàòðèâàåìûõ ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé ðàçëè÷àþòñÿ íà íåñêîëü-
êî ïîðÿäêîâ. Äëÿ æåñòêèõ óðàâíåíèé ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíî ïîëó-
÷èòü ðåøåíèå ñ ïîìîùüþ îáû÷íûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ, òàêèõ, êàê ìåòîä
Ðóíãå�Êóòòà èëè Àäàìñà. Â ïðîãðàììå KINET ïðèìåíåí ìåòîä Ãèðà,
êîòîðûé ñïåöèàëüíî ïðåäíàçíà÷åí äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì
ÎÄÓ è ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî ðåøàòü óðàâíåíèÿ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè
ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ êîíñòàíò ñêîðîñòè.

Ïðåäåëüíûå ðàçìåðû çàäà÷, ðåøàåìûõ ïðîãðàììîé KINET, îïðåäå-
ëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè ïàðàìåòðàìè:
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Ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé � 20;
Ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî ó÷àñòâóþùèõ âåùåñòâ � 15;
Ìàêñèìàëüíîå êîëè÷åñòâî òî÷åê íà îäíîé ýêñïåðèìåí-

òàëüíîé êèíåòè÷åñêîé êðèâîé � 20;
Ñóììàðíîå êîëè÷åñòâî òî÷åê íà âñåõ ýêñïåðèìåíòàëü-

íûõ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ (íå áîëåå) � 50.

Ýëåìåíòàðíûå ñòàäèè ìîãóò áûòü ìîíî-, áè- è òðèìîëåêóëÿðíûìè; ïðè
ýòîì â îäíîé ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè ìîãóò ó÷àñòâîâàòü äî 8 âåùåñòâ, ÷òî,
î÷åâèäíî, ïåðåêðûâàåò âñå ðåàëüíûå ïîòðåáíîñòè.

Äàííàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ îïåðàöèîííîé ñèñòå-
ìû MS DOS. Îíà ìîæåò óñïåøíî ðàáîòàòü â ëþáûõ Windows-ñèñòåìàõ
(â âèäå DOS-îêíà èëè êîíñîëüíîé çàäà÷è). Îäíàêî ïðè ðàáîòå â ñðåäå
Windows èìåþò ìåñòî ñëåäóþùèå îãðàíè÷åíèÿ: 1) Íåëüçÿ èñïîëüçîâàòü
äëèííûå èìåíà ôàéëîâ (äîïóñêàåòñÿ ëèøü ôîðìàò 8.3, ò. å. ìàêñèìàëü-
íàÿ äëèíà èìåíè � 8 ñèìâîëîâ, ðàñøèðåíèÿ � 3 ñèìâîëà). 2) Ãðàôè-
÷åñêèé âûâîä ïðîèñõîäèò òîëüêî â ïîëíîýêðàííîì ðåæèìå, ïðè÷åì èñ-
ïîëüçóåòñÿ ñòàíäàðòíàÿ VGA-ãðàôèêà (ðàçðåøåíèå 640 × 480, 16 öâå-
òîâ). Ïîñëå òîãî, êàê ãðàôèê ïîñòðîåí, ïðîãðàììó ìîæíî ïåðåâåñòè â
îêîííûé ðåæèì (íàæàòèåì êîìáèíàöèè êëàâèø Alt�Enter), îäíàêî âçà-
èìîäåéñòâèå ñ ïîëüçîâàòåëåì â ýòîì ðåæèìå ñòàíîâèòñÿ íåâîçìîæíûì,
ïîñêîëüêó ñèñòåìà ¾çàìîðàæèâàåò¿ çàäà÷ó.



2. ÏÎÐßÄÎÊ ÐÀÁÎÒÛ Ñ ÏÐÎÃÐÀÌÌÎÉ

Â ñîñòàâ ïðîãðàììû âõîäÿò äâà ôàéëà � KINET.EXE è KINET.BAN,
êîòîðûå îáÿçàòåëüíî äîëæíû íàõîäèòüñÿ â îäíîì è òîì æå êàòàëîãå íà
äèñêå. Âî âðåìÿ ðàáîòû ñîçäàåòñÿ âðåìåííûé ðàáî÷èé ôàéë ðàçìåðîì
îêîëî 60 Káàéò, ïîýòîìó íåîáõîäèìî ïîçàáîòèòüñÿ, ÷òîáû òåêóùèé äèñê
áûë äîñòóïåí äëÿ çàïèñè.

Äëÿ çàïóñêà ïðîãðàììû KINET äîñòàòî÷íî ââåñòè êîìàíäíóþ ñòðîêó
kinet
Â ñèñòåìå Windows ìîæíî òàêæå ñîçäàòü îáû÷íûì îáðàçîì ÿðëûê è
çàïóñêàòü ïðîãðàììó ñ åãî ïîìîùüþ.

Â êîìàíäíîé ñòðîêå ìîæíî ñðàçó óêàçàòü íàçâàíèå ôàéëà èñõîäíûõ
äàííûõ, íàïðèìåð:
kinet mydata.txt
Ýòè äàííûå áóäóò ïðî÷èòàíû, ïîñëå ÷åãî ïðîãðàììà ïåðåéäåò ê ìåíþ
âîçìîæíûõ äåéñòâèé.

Åñëè ïðîãðàììà çàïóùåíà áåç óêàçàíèÿ äàííûõ, òî íà ýêðàíå ïîÿâ-
ëÿåòñÿ íà÷àëüíàÿ çàñòàâêà ¾KINET¿. Íóæíî íàæàòü ëþáóþ êëàâèøó,
÷òîáû ïðîãðàììà ïåðåøëà ê ìåíþ.

Ìåíþ ñîñòîèò èç ñëåäóþùèõ ïóíêòîâ:
1. Ïåðâîíà÷àëüíûé ââîä äàííûõ
2. Ïðîñìîòð è ðåäàêòèðîâàíèå äàííûõ
3. Çàãðóçêà äàííûõ èç ôàéëà
4. Ñîõðàíåíèå äàííûõ â ôàéëå
5. Èçîáðàæåíèå êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ
6. Ðàñ÷åò êîíöåíòðàöèé â çàäàííûé ìîìåíò
7. Îïðåäåëåíèå êîíñòàíò ñêîðîñòè (îáðàòíàÿ çàäà÷à)

Âûáîð ïóíêòà ïðîèçâîäèòñÿ íàæàòèåì êëàâèøè ñ ñîîòâåòñòâóþùåé öèô-
ðîé. Äëÿ âûõîäà èç ïðîãðàììû KINET ñëåäóåò íàæàòü êëàâèøó Esc.

Îáû÷íî ïîñëå çàïóñêà KINET âûïîëíÿåòñÿ ââîä èñõîäíûõ äàííûõ
ñ êëàâèàòóðû (ïóíêò ìåíþ 1) ëèáî çàãðóçêà èç ôàéëà (ïóíêò 3), åñëè
äàííûå áûëè ïîäãîòîâëåíû çàðàíåå ñ ïîìîùüþ òåêñòîâîãî ðåäàêòîðà èëè
ñîõðàíÿëèñü â ïðåäûäóùèõ ñåàíñàõ ðàáîòû ñ ïðîãðàììîé.
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Â ñòàðîé âåðñèè ïðîãðàììû äàííûå õðàíèëèñü â ôàéëå â äâîè÷íîì
ôîðìàòå è íå ìîãëè ðåäàêòèðîâàòüñÿ ñ ïîìîùüþ îáû÷íûõ òåêñòîâûõ ðå-
äàêòîðîâ. Íàñòîÿùàÿ âåðñèÿ KINET ¾ïîíèìàåò¿ êàê ïðåæíèé äâîè÷íûé
ôîðìàò äàííûõ (ôàéëû ñ ðàñøèðåíèåì .KIN), òàê è òåêñòîâûé ôîðìàò
(.TXT). Äëÿ îçíàêîìëåíèÿ ñ ñèíòàêñèñîì òåêñòîâîãî îïèñàíèÿ äàííûõ
äîñòàòî÷íî ïðîñìîòðåòü ïðèëàãàåìûå ôàéëû äåìîíñòðàöèîííûõ çàäà÷.

Äàííûå ïîñëå ââîäà ìîæíî ñîõðàíèòü â ôàéëå (ïóíêò ìåíþ 4), åñëè
â äàëüíåéøåì ïðåäïîëàãàåòñÿ èõ ïîâòîðíîå èñïîëüçîâàíèå. Çàãðóæåí-
íûå èç ôàéëà äàííûå ìîæíî ïðîñìîòðåòü è ÷àñòè÷íî îòðåäàêòèðîâàòü,
âîñïîëüçîâàâøèñü ïóíêòîì ìåíþ 2 (òî æå ìîæíî ñäåëàòü è ñ äàííûìè,
òîëüêî ÷òî ââåäåííûìè ñ êëàâèàòóðû).

Ïîñëå òîãî, êàê òåì èëè èíûì ñïîñîáîì îïðåäåëåíû èñõîäíûå äàí-
íûå, ìîæíî ðåøàòü ïðÿìóþ èëè îáðàòíóþ êèíåòè÷åñêóþ çàäà÷ó. Ðåøå-
íèå ïðÿìîé çàäà÷è (ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ) ïðîèçâîäèòñÿ ïðè âû-
áîðå ïóíêòîâ ìåíþ 5 èëè 6. Ýòè ïóíêòû ÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìûìè; ðàçíè-
öà ìåæäó íèìè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïóíêò 5 ïðåäóñìàòðèâàåò ðàñ÷åò
è ãðàôè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ äî çàäàííîãî êîíå÷-
íîãî ìîìåíòà âðåìåíè, òîãäà êàê â ïóíêòå 6 âû÷èñëÿþòñÿ êîíöåíòðàöèè
âñåõ âåùåñòâ â îòäåëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè, à ðåçóëüòàòû çàïèñûâàþòñÿ
â ôîðìå òàáëèöû â ôàéë. Ïóíêò 5 ñëåäóåò âûáèðàòü â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà
íóæíî ïîëó÷èòü íàãëÿäíîå ïðåäñòàâëåíèå î êèíåòèêå ïðîöåññà â öåëîì.
Ïóíêò 6 ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ â ÷èñëîâîì âèäå.
Òàáëèöó çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèé îò âðåìåíè ìîæíî íàïå÷àòàòü; êðî-
ìå òîãî, ôàéë ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà ïî ïóíêòó 6 ìîæíî âïîñëåäñòâèè
èìïîðòèðîâàòü â ðàçëè÷íûå ñòàíäàðòíûå ïàêåòû (íàïðèìåð, MS Excel
èëè Origin) è ïðîâåñòè äîïîëíèòåëüíóþ îáðàáîòêó äàííûõ, ïîñòðîèòü
áîëåå êà÷åñòâåííûå ãðàôèêè êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ, ïîëó÷èòü ôàçîâûå
ïîðòðåòû ðåàêöèé è ò. ï.

×òîáû ðåøèòü îáðàòíóþ çàäà÷ó (îïòèìèçèðîâàòü çíà÷åíèÿ êîíñòàíò
ñêîðîñòè ïî êðèòåðèþ íàèëó÷øåãî ñîãëàñèÿ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ, ðàñ-
ñ÷èòàííûõ â ðàìêàõ äàííîãî ìåõàíèçìà, ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû-
ìè), ñëåäóåò âûáðàòü ïóíêò ìåíþ 7. Ðàçóìååòñÿ, äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíîé
çàäà÷è â íàáîð èñõîäíûõ äàííûõ äîëæíû âõîäèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå
êèíåòè÷åñêèå êðèâûå äëÿ îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ âåùåñòâ.



3. ÂÂÎÄ È ÐÅÄÀÊÒÈÐÎÂÀÍÈÅ ÈÑÕÎÄÍÛÕ
ÄÀÍÍÛÕ

Èñõîäíûå äàííûå ñîñòîÿò èç òðåõ ðàçäåëîâ:
• Ìåõàíèçì ðåàêöèè (íàáîð ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé è çíà÷åíèÿ ñîîò-

âåòñòâóþùèõ êîíñòàíò ñêîðîñòè);

• Íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ;

• Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé îäíîãî èëè
íåñêîëüêèõ âåùåñòâ â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè).

Ïîñëåäíèé ðàçäåë ÿâëÿåòñÿ îáÿçàòåëüíûì ëèøü â ñëó÷àå ðåøåíèÿ îáðàò-
íîé çàäà÷è; åñëè òðåáóåòñÿ òîëüêî ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ (ïðÿìàÿ
çàäà÷à), òî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ìîæíî íå çàäàâàòü.

Äëÿ ïðîãðàììû íåâàæíî, â êàêèõ åäèíèöàõ èçìåðÿþòñÿ âðåìÿ è êîí-
öåíòðàöèÿ, âàæíî ëèøü, ÷òîáû âñå ââîäèìûå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ (êîí-
ñòàíòû ñêîðîñòè, íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè, ìîìåíòû âðåìåíè) áûëè âçà-
èìíî ñîãëàñîâàíû ïî ðàçìåðíîñòè. Â òåõ æå åäèíèöàõ ïîëó÷àþòñÿ è ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòà. Íàïðèìåð, ìîæíî èçìåðÿòü âðåìÿ â ìèíóòàõ, à êîí-
öåíòðàöèè â ìîëü/ñì3, òîãäà êîíñòàíòû ñêîðîñòè ïåðâîãî, âòîðîãî è
òðåòüåãî ïîðÿäêîâ äîëæíû áûòü çàäàíû â ìèí−1, ñì3/(ìîëü ·ìèí) è
ñì6/(ìîëü2 ·ìèí), ñîîòâåòñòâåííî.

3.1. Ïåðâîíà÷àëüíûé ââîä äàííûõ
Ââîä äàííûõ (ïóíêò ìåíþ 1) íà÷èíàåòñÿ ñ îïðåäåëåíèÿ ìåõàíèçìà

ðåàêöèè. Êàæäàÿ ýëåìåíòàðíàÿ ñòàäèÿ çàäàåòñÿ â âèäå îáû÷íîãî õèìè-
÷åñêîãî óðàâíåíèÿ. Âåùåñòâà îáîçíà÷àþòñÿ ïðîèçâîëüíûìè íàçâàíèÿìè
äëèíîé äî 8 ñèìâîëîâ, êîòîðûå ìîãóò ñîñòîÿòü èç áóêâ (ëàòèíñêèõ èëè
ðóññêèõ) è öèôð, ïðè÷åì ïåðâûì ñèìâîëîì îáÿçàòåëüíî äîëæíà áûòü
áóêâà. Áóêâû âåðõíåãî è íèæíåãî ðåãèñòðîâ (ò. å. çàãëàâíûå è ñòðî÷íûå)
â íàçâàíèÿõ âåùåñòâ ðàçëè÷àþòñÿ. Íàïðèìåð, PRODUCT1 è product1 áó-
äóò âîñïðèíÿòû êàê íàçâàíèÿ äâóõ ðàçíûõ âåùåñòâ. Çíàê ïîä÷åðêèâàíèÿ
(_) ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ íà ïðàâàõ áóêâû.

6
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Ïðàâàÿ è ëåâàÿ ÷àñòè óðàâíåíèÿ ðàçäåëÿþòñÿ çíàêîì ðàâåíñòâà (=);
íàçâàíèÿ âåùåñòâ îòäåëÿþòñÿ äðóã îò äðóãà çíàêîì ïëþñ (+), íàïðèìåð:

H + Cl = HCl
A=B+Pr_1

Êàê âèäíî èç âòîðîãî ïðèìåðà, ïðîáåëû ìåæäó ýëåìåíòàìè óðàâíåíèÿ íå
îáÿçàòåëüíû (èãíîðèðóþòñÿ). Îäíàêî, âíóòðè íàçâàíèé âåùåñòâ ïðîáå-
ëû íå äîïóñêàþòñÿ.

Ïåðåä íàçâàíèåì âåùåñòâà ìîæåò ñòîÿòü ñòåõèîìåòðè÷åñêèé êîýô-
ôèöèåíò (îòäåëÿòü åãî ïðîáåëîì íå îáÿçàòåëüíî). Íàïðèìåð, ñëåäóþùèå
óðàâíåíèÿ ýêâèâàëåíòíû:

H+H=H2
2H=H2

Ôàêòè÷åñêè, ñòåõèîìåòðè÷åñêèìè êîýôôèöèåíòàìè ìîãóò áûòü ëèøü
öèôðû 1, 2 è 3, òàê êàê äîïóñòèìû òîëüêî ìîíî-, áè- è òðèìîëåêóëÿðíûå
ýëåìåíòàðíûå ðåàêöèè (â îäíîì ýëåìåíòàðíîì àêòå íå ìîæåò ó÷àñòâî-
âàòü áîëåå òðåõ ìîëåêóë). Òåì áîëåå íå äîïóñêàþòñÿ äðîáíûå ñòåõèîìåò-
ðè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû.

Â óðàâíåíèè ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè ìîæåò áûòü óêàçàíî çíà÷åíèå êîí-
ñòàíòû ñêîðîñòè. Äëÿ ýòîãî â êîíöå ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ ñòàâèòñÿ
çàïÿòàÿ (,) èëè òî÷êà ñ çàïÿòîé (;), à çàòåì k = çíà÷åíèå, íàïðèìåð:

H + Cl = HCl, k = 1.23e10
N2O4 = 2 NO2; K=125

Â ïåðâîì ïðèìåðå èñïîëüçîâàíà ñòàíäàðòíàÿ ôîðìà çàïèñè ÷èñëà ñ ïî-
ðÿäêîì (óêàçàíî çíà÷åíèå 1.23 ·1010). Áóêâà e â îáîçíà÷åíèè ïîðÿäêà
ìîæåò áûòü íå òîëüêî ñòðî÷íîé, íî è çàãëàâíîé. Êàê âèäíî èç ïðèâåäåí-
íûõ ïðèìåðîâ, êîíñòàíòó ñêîðîñòè òîæå ìîæíî îáîçíà÷àòü çàãëàâíîé
èëè ñòðî÷íîé áóêâîé k.
Ïðèìå÷àíèå. Ïðè çàïèñè ýëåìåíòàðíûõ ðåàêöèé â ôàéëå äàííûõ êîíñòàíòó

ñêîðîñòè ìîæíî îòäåëÿòü îò óðàâíåíèÿ òîëüêî ñèìâîëîì ¾çàïÿòàÿ¿, íî íå
¾òî÷êà ñ çàïÿòîé¿. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïðè ââîäå èç ôàéëà òî÷êà ñ
çàïÿòîé ñ÷èòàåòñÿ ïðèçíàêîì êîììåíòàðèÿ.

Ââîä ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè çàâåðøàåòñÿ íàæàòèåì êëàâèøè Enter (íà
íåêîòîðûõ êëàâèàòóðàõ ýòà êëàâèøà îáîçíà÷åíà Return). Åñëè âî ââåäåí-
íîì óðàâíåíèè êîíñòàíòà ñêîðîñòè íå óêàçàíà, òî ïîñëå íàæàòèÿ Enter
êóðñîð ïåðåõîäèò â ïðàâóþ ÷àñòü ýêðàíà è ïðîãðàììà ñàìà çàïðàøèâàåò
çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè.
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Ïðè îáíàðóæåíèè ñèíòàêñè÷åñêèõ îøèáîê âî ââåäåííîì óðàâíåíèè
ïðîãðàììà âûäåëÿåò íà ýêðàíå ìåñòî îøèáêè; â íèæíåé ñòðîêå ýêðàíà
ïîÿâëÿåòñÿ äèàãíîñòè÷åñêîå ñîîáùåíèå, ñîïðîâîæäàåìîå çâóêîâûì ñèã-
íàëîì. Ïîñëå ýòîãî íåîáõîäèìî íàæàòü ëþáóþ êëàâèøó è ïîâòîðèòü ââîä
óðàâíåíèÿ èëè çíà÷åíèÿ êîíñòàíòû.

×òîáû çàêîí÷èòü îïðåäåëåíèå ìåõàíèçìà, íóæíî íàæàòü Enter ñðàçó
æå ïîñëå çàïðîñà î÷åðåäíîé ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè, ò. å. âìåñòî óðàâíåíèÿ
ââåñòè ïóñòóþ ñòðîêó. (Åñëè ââåäåíî 20 ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé, ââîä çà-
êàí÷èâàåòñÿ àâòîìàòè÷åñêè).

Ïîñëå òîãî, êàê çàäàí ìåõàíèçì ðåàêöèè, ïðîãðàììà ïåðåõîäèò ê ââî-
äó íà÷àëüíûõ êîíöåíòðàöèé. Äëÿ êàæäîãî èç âåùåñòâ âûäàåòñÿ ïîäñêàç-
êà:
[âåùåñòâî] =

Â îòâåò íóæíî ââåñòè ÷èñëåííîå çíà÷åíèå êîíöåíòðàöèè. Åñëè íàæàòü
Enter, íå ââîäÿ ÷èñëî, òî áóäåò ïðèíÿòî íóëåâîå çíà÷åíèå êîíöåíòðà-
öèè. Ýòî ïîçâîëÿåò óñêîðèòü ââîä, ïîñêîëüêó ÷àùå âñåãî íà÷àëüíîìó
ìîìåíòó âðåìåíè ñîîòâåòñòâóþò íóëåâûå êîíöåíòðàöèè ïðîìåæóòî÷íûõ
è êîíå÷íûõ ïðîäóêòîâ. Îøèáêè ïðè ââîäå êîíöåíòðàöèé îáðàáàòûâàþò-
ñÿ ïðîãðàììîé òî÷íî òàê æå, êàê îïèñàíî âûøå.

Ïîñëå ââîäà íà÷àëüíûõ êîíöåíòðàöèé ïðîãðàììà ñïðàøèâàåò, áóäóò
ëè ââîäèòüñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Îòâåò ïî óìîë÷àíèþ � ¾Íåò¿
(N), ò. å. äëÿ îòêàçà îò ââîäà òðåòüåãî ðàçäåëà äîñòàòî÷íî ïðîñòî íàæàòü
êëàâèøó Enter.

Åñëè ïîëüçîâàòåëü ïîäòâåðäèë íåîáõîäèìîñòü ââîäà ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ (îòâåò Y), òî ïðîãðàììà çàïðàøèâàåò íàçâàíèå âåùåñòâà, äëÿ
êîòîðîãî çàäàåòñÿ êèíåòè÷åñêàÿ êðèâàÿ, çàòåì ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
òî÷åê íà êðèâîé è, íàêîíåö, ïàðû çíà÷åíèé ¾âðåìÿ � êîíöåíòðàöèÿ¿ äëÿ
êàæäîé èç òî÷åê. Çíà÷åíèÿ âðåìåíè è êîíöåíòðàöèè ðàçäåëÿþòñÿ ïðîáå-
ëîì èëè çàïÿòîé. Ïîñëå òîãî, êàê ââåäåíû äàííûå äëÿ óêàçàííîãî ÷èñëà
òî÷åê, ïðîãðàììà ïîêàçûâàåò ïðèíÿòûå çíà÷åíèÿ è ïðåäëàãàåò âíåñòè
èñïðàâëåíèÿ, åñëè îíè íåîáõîäèìû. Â äàëüíåéøåì ðåäàêòèðîâàíèå ââå-
äåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñðåäñòâàìè ïðîãðàììû óæå íåâîç-
ìîæíî. Ïðè íåîáõîäèìîñòè âíåñòè âïîñëåäñòâèè êàêèå-ëèáî èçìåíåíèÿ
èëè äîáàâëåíèÿ ñëåäóåò ñîõðàíèòü äàííûå â ôàéëå (ïóíêò ìåíþ 4) è ïî-
ñëå âûõîäà èç ïðîãðàììû îòðåäàêòèðîâàòü ýòîò ôàéë ëþáûì òåêñòîâûì
(ASCII) ðåäàêòîðîì.

Ïî îêîí÷àíèè ââîäà ýêñïåðèìåíòàëüíîé êèíåòè÷åñêîé êðèâîé äëÿ îä-
íîãî âåùåñòâà ïðîãðàììà âíîâü çàïðàøèâàåò íàçâàíèå âåùåñòâà, ÷èñëî
òî÷åê è ò. ä. äî òåõ ïîð, ïîêà íå ïîëó÷èò ïóñòóþ ñòðîêó (Enter) âìåñòî
íàçâàíèÿ.
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Ïðè ââîäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ íå íàëàãàåòñÿ íèêàêèõ îãðàíè-
÷åíèé íà ïîðÿäîê ñëåäîâàíèÿ òî÷åê (ìîìåíòû âðåìåíè íå îáÿçàíû ñëåäî-
âàòü â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ). Íå òðåáóåòñÿ òàêæå ñîîòâåòñòâèÿ ìîìåíòîâ
âðåìåíè äëÿ òî÷åê íà ðàçíûõ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ.

3.2. Ðåäàêòèðîâàíèå èñõîäíûõ äàííûõ
Ïóíêò ìåíþ 2 ïîçâîëÿåò ïðîñìîòðåòü è ìîäèôèöèðîâàòü èñõîäíûå

äàííûå. Ê ñîæàëåíèþ, ñðåäñòâà ðåäàêòèðîâàíèÿ äàííûõ â íàñòîÿùåé
âåðñèè ïðîãðàììû KINET ñâîäÿòñÿ ëèøü ê âîçìîæíîñòè èçìåíåíèÿ ÷èñ-
ëåííûõ çíà÷åíèé êîíñòàíò ñêîðîñòè è íà÷àëüíûõ êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ.
Åñëè æå òðåáóåòñÿ èçìåíèòü ìåõàíèçì ðåàêöèè (äîáàâèòü èëè èñêëþ÷èòü
êàêèå-ëèáî ýëåìåíòàðíûå ñòàäèè), òî ïðèäåòñÿ ñîõðàíèòü äàííûå â ôàé-
ëå, âûéòè èç ïðîãðàììû KINET, îòðåäàêòèðîâàòü ôàéë äàííûõ ëþáûì
òåêñòîâûì ðåäàêòîðîì, âíîâü âûçâàòü KINET è çàãðóçèòü íàáîð äàííûõ
èç ôàéëà. Íåäîñòóïåí äëÿ ðåäàêòèðîâàíèÿ è òðåòèé ðàçäåë äàííûõ (ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå), î ÷åì óæå áûëî ñêàçàíî âûøå. Â
ñëåäóþùèõ âåðñèÿõ ïðîãðàììû KINET âîçìîæíîñòè íåïîñðåäñòâåííîãî
ðåäàêòèðîâàíèÿ äàííûõ ïðåäïîëàãàåòñÿ ðàñøèðèòü.

Ïðè âûáîðå ïóíêòà ìåíþ 2 (Ïðîñìîòð è ðåäàêòèðîâàíèå äàííûõ) íà
ýêðàí âûâîäÿòñÿ îïðåäåëåííûå â íàñòîÿùèé ìîìåíò äàííûå ïî ðàçäåëàì.
Ïîñëå ïåðâûõ äâóõ ðàçäåëîâ ïðîãðàììà ñïðàøèâàåò, íóæíî ëè âíåñòè èç-
ìåíåíèÿ. Îòâåò ïî óìîë÷àíèþ � N (¾Íåò¿), ò. å. äëÿ ïðîñìîòðà äàííûõ
áåç ðåäàêòèðîâàíèÿ äîñòàòî÷íî íàæèìàòü êëàâèøó Enter ïîñëå êàæäî-
ãî ðàçäåëà. Â ñëó÷àå îòâåòà Y (¾Äà¿) ïîñëå ïåðâîãî ðàçäåëà ïðîãðàììà
çàïðàøèâàåò íîìåð ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè, ãäå ìåíÿåòñÿ êîíñòàíòà ñêî-
ðîñòè, à çàòåì êóðñîð ïåðåõîäèò â óêàçàííóþ ñòðîêó äëÿ ââîäà íîâîãî
çíà÷åíèÿ êîíñòàíòû. Çàïðîñû ïîâòîðÿþòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà íà çàïðîñ
íîìåðà ðåàêöèè íå áóäåò äàí ¾ïóñòîé¿ îòâåò (êëàâèøà Enter). Àíàëî-
ãè÷íî ïðîèçâîäèòñÿ ðåäàêòèðîâàíèå íà÷àëüíûõ êîíöåíòðàöèé âî âòîðîì
ðàçäåëå äàííûõ ñ òîé ëèøü ðàçíèöåé, ÷òî âìåñòî íîìåðà çàïðàøèâàåòñÿ
íàçâàíèå âåùåñòâà.
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Ïîñëå òîãî, êàê èñõîäíûå äàííûå ââåäåíû, èõ ìîæíî ñîõðàíèòü â
ôàéëå. Â äàëüíåéøåì ýòè äàííûå ìîæíî ðåäàêòèðîâàòü, çàãðóæàòü èç
ôàéëà è èñïîëüçîâàòü äëÿ ñ÷åòà.

Çàïèñü òåêóùèõ äàííûõ â ôàéë ïðîèçâîäèòñÿ ïðè âûáîðå â ìåíþ
ïóíêòà 4. Ïðè ýòîì ïðîãðàììà ñïðàøèâàåò íàçâàíèå ôàéëà. Â íàçâàíèè
äîïóñòèìû ëàòèíñêèå áóêâû è öèôðû, à òàêæå ñèìâîëû _ è ~. Çàãëàâíûå
è ñòðî÷íûå áóêâû íå ðàçëè÷àþòñÿ. Ðàñøèðåíèå èìåíè ôàéëà óêàçûâàòü
íå îáÿçàòåëüíî; ïî óìîë÷àíèþ ïðèíèìàåòñÿ ðàñøèðåíèå .TXT. Íàçâàíèå
ôàéëà äîëæíî îòâå÷àòü ôîðìàòó DOS (íå áîëåå 8 ñèìâîëîâ â èìåíè è
3 ñèìâîëîâ â ðàñøèðåíèè), ò. å. äëèííûå èìåíà è ïðîáåëû â íàçâàíèÿõ
ôàéëîâ íå äîïóñêàþòñÿ. Â ñëó÷àå ¾ïóñòîãî¿ íàçâàíèÿ áåðåòñÿ èìÿ ôàéëà
ïî óìîë÷àíèþ NONAME.TXT. Ôàéë âñåãäà ñîçäàåòñÿ â òåêóùåì ðàáî÷åì
êàòàëîãå.

Äëÿ çàãðóçêè äàííûõ èç ôàéëà (ïóíêò ìåíþ 3) òàêæå òðåáóåòñÿ óêà-
çàòü åãî íàçâàíèå. Â îäíîì ñåàíñå ðàáîòû ìîæíî ìíîãîêðàòíî çàïèñû-
âàòü äàííûå, çàäàâàÿ ðàçíûå íàçâàíèÿ ôàéëîâ, ëèáî çàãðóæàòü äàííûå
èç ðàçíûõ ôàéëîâ. Ïðè êàæäîì îáðàùåíèè ê ïóíêòàì ìåíþ 1 èëè 3
(ïåðâîíà÷àëüíûé ââîä èëè çàãðóçêà äàííûõ èç ôàéëà) òåêóùèé íàáîð
äàííûõ òåðÿåòñÿ, åñëè îí íå áûë çàïèñàí â ôàéë.

Ïîñëåäíåå áàçîâîå èìÿ ôàéëà (ò. å. èìÿ áåç ðàñøèðåíèÿ), êîòîðîå áû-
ëî óêàçàíî ïðè çàïèñè â ôàéë èëè çàãðóçêå äàííûõ èç ôàéëà, ñ÷èòàåòñÿ
èìåíåì òåêóùåãî íàáîðà äàííûõ. Ýòî èìÿ áóäåò èñïîëüçîâàíî ïî óìîë-
÷àíèþ âìåñòî NONAME â ñëó÷àå ¾ïóñòîãî¿ îòâåòà íà î÷åðåäíîé çàïðîñ
íàçâàíèÿ ôàéëà. Òàêèì îáðàçîì, åñëè èñõîäíûå äàííûå áûëè çàãðóæå-
íû èç ôàéëà, à çàòåì îòðåäàêòèðîâàíû, òî èçìåíåííûé âàðèàíò ìîæíî
çàïèñàòü â òîò æå ôàéë, ïðîñòî íàæàâ Enter â îòâåò íà çàïðîñ â ïóíêòå
ìåíþ 4.

Èìÿ òåêóùåãî íàáîðà äàííûõ èñïîëüçóåòñÿ òàêæå ïðè ñîçäàíèè ôàé-
ëà ðåçóëüòàòîâ, êîãäà âûïîëíÿåòñÿ ïóíêò ìåíþ 6 (ñì. íèæå). Â ýòîì
ñëó÷àå íàçâàíèå ôàéëà ïîëó÷àåòñÿ ïóòåì äîáàâëåíèÿ ðàñøèðåíèÿ .DAT
ê èìåíè íàáîðà äàííûõ.
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Êàê óæå óïîìèíàëîñü, ïðåæíÿÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû KINET çàïèñûâàëà
äàííûå â ôàéë ñ ðàñøèðåíèåì .KIN âî âíóòðåííåì (äâîè÷íîì) ïðåäñòàâëå-
íèè. Ðåäàêòèðîâàòü òàêîé ôàéë ñ ïîìîùüþ îáû÷íûõ ðåäàêòîðîâ òåêñòà áûëî
íåâîçìîæíî. Ñîâðåìåííàÿ âåðñèÿ KINET õðàíèò äàííûå â òåêñòîâîé ôîðìå.
Îäíàêî ðàäè ñîâìåñòèìîñòè ñ ðàíåå íàêîïëåííûìè äàííûìè îíà äîïóñêàåò
èñïîëüçîâàíèå ïðåæíåãî äâîè÷íîãî ôîðìàòà. Ëîãèêà ïîèñêà ôàéëà ïðè ýòîì
òàêîâà. Åñëè ïîëüçîâàòåëü íå óêàçàë ðàñøèðåíèå ÿâíûì îáðàçîì, òî ïðîãðàì-
ìà âíà÷àëå ïûòàåòñÿ îòêðûòü ôàéë ñ óêàçàííûì èìåíåì è ðàñøèðåíèåì .TXT.
Åñëè ýòî óäàëîñü ñäåëàòü, òî äàííûå áóäóò ïðî÷èòàíû èìåííî èç ýòîãî ôàéëà.
Åñëè æå ôàéë .TXT íå íàéäåí, òî ïðîãðàììà ïûòàåòñÿ îòêðûòü ôàéë ñ òåì æå
áàçîâûì èìåíåì, íî ñ ðàñøèðåíèåì .KIN. Â ñëó÷àå óñïåõà äàííûå áóäóò ïðî-
÷èòàíû èç íåãî, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ïðîãðàììà ñîîáùàåò, ÷òî èñêîìûå äàííûå
îòñóòñòâóþò.

Òàêèì îáðàçîì, åñëè â òåêóùåì êàòàëîãå îäíîâðåìåííî ïðèñóòñòâóþò ôàé-
ëû ñ ðàñøèðåíèÿìè .TXT è .KIN, òî äàííûå áóäóò ïðî÷èòàíû èç .TXT-ôàéëà.
Çàïèñü (ñîõðàíåíèå) äàííûõ â äàííîé âåðñèè ïðîãðàììû ïðîèçâîäèòñÿ òîëüêî
â òåêñòîâîì ôîðìàòå. Ïîýòîìó äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ äàííûõ èç ñòàðîãî (äâî-
è÷íîãî) ôîðìàòà â íîâûé (òåêñòîâûé) äîñòàòî÷íî çàãðóçèòü äàííûå èç ôàéëà
.KIN è òóò æå âûïîëíèòü êîìàíäó ñîõðàíåíèÿ (ïóíêò ìåíþ 4). Ïðè ýòîì íà-
çâàíèå ôàéëà äëÿ ñîõðàíåíèÿ äàííûõ ìîæíî íå óêàçûâàòü.



5. ÐÅØÅÍÈÅ ÏÐßÌÎÉ ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ
ÇÀÄÀ×È

Ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è ìîæåò ïðîèñõîäèòü ëèáî â ðåæèìå àâòîìàòè-
÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ñ ãðàôè÷åñêèì ïðåäñòàâëåíè-
åì ðåçóëüòàòîâ íà ýêðàíå, ëèáî â ðåæèìå ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ
â îòäåëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè ñ çàïèñüþ ðåçóëüòàòîâ â âèäå òàáëèöû â
ôàéë. Ýòèì äâóì ðåæèìàì ñîîòâåòñòâóþò ïóíêòû ìåíþ 5 è 6.

5.1. Ãðàôè÷åñêèé ðåæèì
Ïðè âûáîðå ïóíêòà 5 ïðîãðàììà KINET çàïðàøèâàåò êîíå÷íûé ìî-

ìåíò âðåìåíè, äî êîòîðîãî íóæíî ïîñòðîèòü êèíåòè÷åñêèå êðèâûå. Íà-
÷àëüíîìó ìîìåíòó âñåãäà îòâå÷àåò íóëåâîå çíà÷åíèå âðåìåíè. Ïîñëå ââî-
äà âðåìåíè ïðîãðàììà ïåðåõîäèò â ãðàôè÷åñêèé ðåæèì, è íà ýêðàíå
èçîáðàæàþòñÿ êîîðäèíàòíûå îñè. Ìàñøòàá ãîðèçîíòàëüíîé îñè îïðåäå-
ëÿåòñÿ çàäàííûì ïðîìåæóòêîì âðåìåíè, à ìàñøòàá âåðòèêàëüíîé îñè
(îñè êîíöåíòðàöèé) âûáèðàåòñÿ ïî ìàêñèìàëüíîé íà÷àëüíîé êîíöåíòðà-
öèè.

Êèíåòè÷åñêèå êðèâûå îòîáðàæàþòñÿ íà ãðàôèêå íåïîñðåäñòâåííî â
ïðîöåññå ñ÷åòà. Ïîìèìî êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ, íà ãðàôèê íàíîñÿòñÿ òî÷-
êè, ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì (åñëè îíè áûëè çàäà-
íû). Ïî îêîí÷àíèè ñ÷åòà äàåòñÿ çâóêîâîé ñèãíàë. Ïîñëå ýòîãî, ïîëüçóÿñü
ôóíêöèîíàëüíûìè êëàâèøàìè F1, F2 è F3, ìîæíî ïîëó÷èòü ðàñøèôðîâ-
êó öâåòîâûõ îáîçíà÷åíèé íà ãðàôèêå, à òàêæå èçìåíèòü ìàñøòàá ïî îñè
âðåìåíè èëè êîíöåíòðàöèé. Íåîáõîäèìàÿ ïîäñêàçêà ïî èñïîëüçîâàíèþ
ôóíêöèîíàëüíûõ êëàâèø íàõîäèòñÿ â íèæíåé ñòðîêå ýêðàíà.

Ñ÷åò ìîæíî ïðåðâàòü â ëþáîé ìîìåíò1, íå äîæèäàÿñü åãî çàâåðøå-
íèÿ, íàæàòèåì êëàâèøè Esc. Ïðîäîëæèòü ïðåðâàííûé ñ÷åò íåëüçÿ, íî
ñ óæå ïîñòðîåííûìè ÷àñòÿìè êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ìîãóò âûïîëíÿòüñÿ
îáû÷íûå äåéñòâèÿ ïî èçìåíåíèþ ìàñøòàáà. Âîçìîæíîñòü ïðåðûâàíèÿ

1Íà ñîâðåìåííûõ ìîäåëÿõ êîìïüþòåðîâ ñêîðîñòü ñ÷åòà íàñòîëüêî âûñîêà, ÷òî â
åãî ïðåðûâàíèè îáû÷íî íåò íåîáõîäèìîñòè.
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5.2. Ðàñ÷åò òàáëèöû êîíöåíòðàöèé 13

ñ÷åòà ïîçâîëÿåò ñýêîíîìèòü âðåìÿ, êîãäà ïî íà÷àëüíûì ó÷àñòêàì êðè-
âûõ ñòàíîâèòñÿ ÿñíî, ÷òî ïàðàìåòðû ìîäåëè è/èëè êîíå÷íûé ìîìåíò
âûáðàíû íåóäà÷íî.

Íà ýêðàíå êàæäàÿ êðèâàÿ èçîáðàæàåòñÿ ñâîèì öâåòîì. ×òîáû óçíàòü,
êàêîìó âåùåñòâó ñîîòâåòñòâóåò òîò èëè èíîé öâåò, ñëåäóåò íàæàòü êëà-
âèøó F1, è â ïðàâîì âåðõíåì óãëó ýêðàíà ïîÿâèòñÿ òàáëèöà îáîçíà÷åíèé.

Ïîñêîëüêó êîíöåíòðàöèè ðàçíûõ âåùåñòâ ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ íà íåñ-
êîëüêî ïîðÿäêîâ, òî íåêîòîðûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå ïðè ïåðâîíà÷àëüíî
âûáðàííîì ìàñøòàáå ñëèâàþòñÿ ñ ãîðèçîíòàëüíîé îñüþ, òîãäà êàê äðó-
ãèå êðèâûå óõîäÿò çà âåðíþþ ãðàíèöó ãðàôèêà. Çàäàâàÿ ðàçëè÷íûé âåð-
òèêàëüíûé ìàñøòàá ñ ïîìîùüþ êëàâèøè F3, ìîæíî áîëåå ïîäðîáíî ðàñ-
ñìîòðåòü îòäåëüíûå ãðóïïû êðèâûõ. Ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî â ïðîöåñ-
ñå èíòåãðèðîâàíèÿ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé ðåçóëüòàòû çàïîìèíàþòñÿ â
ðàáî÷åì ôàéëå, òàê ÷òî èçìåíåíèå âåðòèêàëüíîãî ìàñøòàáà íå òðåáóåò
ïîâòîðíîãî ñ÷åòà è âûïîëíÿåòñÿ äîñòàòî÷íî áûñòðî (æåëàòåëüíî, ÷òîáû
ðàáî÷èé ôàéë íàõîäèëñÿ íà æåñòêîì äèñêå ëèáî íà âèðòóàëüíîì äèñêå
â ïàìÿòè êîìïüþòåðà � ñì. ðàçäåë 2 íàñòîÿùåãî îïèñàíèÿ).

Êëàâèøà F2 ïîçâîëÿåò ìåíÿòü ãîðèçîíòàëüíûé ìàñøòàá, çàäàâàÿ äðó-
ãîå çíà÷åíèå êîíå÷íîãî ìîìåíòà âðåìåíè. Êàê ïðàâèëî, ïðè èçìåíåíèè
èíòåðâàëà âðåìåíè êèíåòè÷åñêèå êðèâûå ðàññ÷èòûâàþòñÿ çàíîâî; èñêëþ-
÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ ëèøü ñèòóàöèÿ, êîãäà âíîâü çàäàííûé êîíå÷íûé ìîìåíò
ìåíüøå ïðåæíåãî çíà÷åíèÿ è îòëè÷àåòñÿ îò íåãî íå áîëåå ÷åì íà 25% (â
ïîñëåäíåì ñëó÷àå ìîæíî ïîñòðîèòü êðèâûå ïî ïðåæíèì ðåçóëüòàòàì,
ïðàêòè÷åñêè íå óõóäøàÿ ðàçðåøàþùóþ ñïîñîáíîñòü).

Ïðè íàæàòèè êëàâèøè Esc ïðîèñõîäèò âûõîä èç ãðàôè÷åñêîãî ðåæè-
ìà è âîçâðàò ê ìåíþ ïðîãðàììû KINET (ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî íàæàòèå
Esc ïðîèçîøëî ïîñëå çàâåðøåíèÿ ðàñ÷åòà êðèâûõ, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå
ðåçóëüòàòîì áóäåò ëèøü ïðåðûâàíèå ñ÷åòà).

5.2. Ðàñ÷åò òàáëèöû êîíöåíòðàöèé

Ïðè âûáîðå ïóíêòà 6 íà÷èíàåòñÿ ðàñ÷åò êîíöåíòðàöèé â çàäàííûå
ìîìåíòû âðåìåíè. Ïðîãðàììà çàïðàøèâàåò î÷åðåäíîå çíà÷åíèå âðåìå-
íè, ïîñëå ÷åãî âûäàþòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé âñåõ
âåùåñòâ. Ðåçóëüòàòû âûâîäÿòñÿ íà ýêðàí è ïàðàëëåëüíî çàïèñûâàþòñÿ â
âèäå òàáëèöû â òåêñòîâûé ôàéë. Íàçâàíèå ôàéëà îáðàçóåòñÿ èç èìåíè
òåêóùåãî íàáîðà äàííûõ ïóòåì äîáàâëåíèÿ ðàñøèðåíèÿ .DAT (ñì. ðàç-
äåë 4). Åñëè ôàéë ñ òàêèì èìåíåì óæå ñóùåñòâóåò, òî åãî ñîäåðæèìîå
ñîõðàíÿåòñÿ, à íîâûå ðåçóëüòàòû äîïèñûâàþòñÿ â êîíåö ôàéëà. Ýòî ïîç-
âîëÿåò ôîðìèðîâàòü òàáëèöó êîíöåíòðàöèé â íåñêîëüêî ïðèåìîâ.



14 Ãëàâà 5. Ïðÿìàÿ êèíåòè÷åñêàÿ çàäà÷à

×òîáû îáëåã÷èòü ïîñòðîåíèå òàáëèöû êîíöåíòðàöèé ñ ïîñòîÿííûì
øàãîì ïî âðåìåíè, ïðîãðàììà çàïîìèíàåò èíòåðâàë ìåæäó äâóìÿ ïî-
ñëåäíèìè ìîìåíòàìè, äëÿ êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò (ñþäà âêëþ÷àåòñÿ
è íà÷àëüíûé ìîìåíò). Åñëè ïðîñòî íàæàòü êëàâèøó Enter âìåñòî ââîäà
î÷åðåäíîãî çíà÷åíèÿ âðåìåíè, òî áóäåò ñäåëàí øàã, ðàâíûé ïðåäûäó-
ùåìó. Íàïðèìåð, ÷òîáû ðàññ÷èòàòü èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ â
òå÷åíèå 10 ñåêóíä ðåàêöèè ñ øàãîì 0.25 ñ, äîñòàòî÷íî ïåðâûé ðàç ââåñòè
çíà÷åíèå âðåìåíè 0.25, à çàòåì 39 ðàç íàæèìàòü òîëüêî êëàâèøó Enter.

Ìîìåíòû âðåìåíè, äëÿ êîòîðûõ ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîíöåíòðàöèè âå-
ùåñòâ, íå îáÿçàòåëüíî çàäàâàòü â õðîíîëîãè÷åñêîì ïîðÿäêå; îäíàêî, âñÿ-
êèé ðàç, êîãäà íîâîå çíà÷åíèå âðåìåíè îêàçûâàåòñÿ ìåíüøå óæå äîñòèã-
íóòîãî, ïðîãðàììà íà÷èíàåò èíòåãðèðîâàíèå îò íóëÿ. Ïîýòîìó ïîñëåäî-
âàòåëüíî âîçðàñòàþùèå çíà÷åíèÿ áîëåå âûãîäíû ñ òî÷êè çðåíèÿ ñóììàð-
íîé ïðîäîëæèòåëüíîñòè ñ÷åòà.

×òîáû ïðåêðàòèòü èíòåãðèðîâàíèå è âåðíóòüñÿ ê ìåíþ, íåîáõîäèìî
íàæàòü êëàâèøó Esc, êîãäà ïðîãðàììà çàïðàøèâàåò î÷åðåäíîå çíà÷åíèå
âðåìåíè. Âûõîä ïðîèñõîäèò òàêæå â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ¾ïóñòîé¿ îòâåò
(Enter) äàåòñÿ ïîñëå îòðèöàòåëüíîãî èëè íóëåâîãî øàãà.



6. ÐÅØÅÍÈÅ ÎÁÐÀÒÍÎÉ ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ
ÇÀÄÀ×È

Ïðè âûáîðå ïóíêòà ìåíþ 7 íà ýêðàí âûâîäÿòñÿ óðàâíåíèÿ ýëåìåíòàð-
íûõ ñòàäèé ðåàêöèè ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè çíà÷åíèÿìè êîíñòàíò ñêîðîñòè,
è ïðîãðàììà òðåáóåò óêàçàòü íîìåðà êîíñòàíò, êîòîðûå ïðåäïîëàãàåòñÿ
îïòèìèçèðîâàòü. Ñïèñîê íîìåðîâ çàäàåòñÿ â îäíîé ñòðîêå; íîìåðà ðàç-
äåëÿþòñÿ ïðîáåëàìè èëè çàïÿòûìè. Äëÿ óêàçàííûõ êîíñòàíò çíà÷åíèÿ,
ââåäåííûå ïðè îïðåäåëåíèè ìåõàíèçìà ðåàêöèè, ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê
íà÷àëüíûå ïðèáëèæåíèÿ. Ýòè êîíñòàíòû áóäóò âàðüèðîâàòüñÿ äî äîñòè-
æåíèÿ ìèíèìóìà ñóììû êâàäðàòîâ îòêëîíåíèé ðàññ÷èòàííûõ êîíöåí-
òðàöèé âåùåñòâ îò çàäàííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé.

Äëÿ ìèíèìèçàöèè ñóììû êâàäðàòîâ îòêëîíåíèé ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä
Ïàóýëëà. ×òîáû ìîæíî áûëî ñëåäèòü çà õîäîì îïòèìèçàöèè êîíñòàíò,
ïðîãðàììà ïðåäóñìàòðèâàåò âîçìîæíîñòü âûâîäà ïðîìåæóòî÷íûõ ðå-
çóëüòàòîâ. Ïðè ýòîì ïîñëå êàæäîé èòåðàöèè íà ýêðàí âûâîäÿòñÿ òåêó-
ùèå çíà÷åíèÿ âàðüèðóåìûõ êîíñòàíò è ñóììà êâàäðàòîâ ðàçíîñòåé ðàñ-
ñ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êîíöåíòðàöèé. Ïðè îòêàçå îò âûâîäà
ïðîìåæóòî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ íà ýêðàíå ïîÿâÿòñÿ òîëüêî êîíå÷íûå (îï-
òèìàëüíûå) çíà÷åíèÿ êîíñòàíò (ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî âðåìÿ ñ÷åòà
ìîæåò îêàçàòüñÿ âåñüìà ïðîäîëæèòåëüíûì).

Ïîñëå òîãî, êàê îïòèìèçàöèÿ êîíñòàíò çàêîí÷åíà, KINET ïðåäëàãàåò
ïîêàçàòü êèíåòè÷åñêèå êðèâûå. Â ñëó÷àå ñîãëàñèÿ áóäåò âûïîëíåíî ðå-
øåíèå ïðÿìîé çàäà÷è ñ ãðàôè÷åñêèì ïðåäñòàâëåíèåì ðåçóëüòàòîâ àíà-
ëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî äåëàåòñÿ ïðè âûáîðå ïóíêòà ìåíþ 5 (ñì. ðàçäåë
5.1 âûøå). Íàéäåííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò çàìåíÿþò ïåðâîíà÷àëüíûå âå-
ëè÷èíû â íàáîðå èñõîäíûõ äàííûõ, è èõ ìîæíî ïîñìîòðåòü ñ ïîìîùüþ
ïóíêòà ìåíþ 2 èëè ñîõðàíèòü, çàïèñàâ äàííûå â ôàéë ñ ïîìîùüþ ïóíêòà
ìåíþ 4.

Ïðè ïîñòàíîâêå îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è íåîáõîäèìî ó÷èòû-
âàòü, ÷òî óñïåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòè çàâèñèò îò òîãî,
êàêèå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå ïðåäñòàâëåíû â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.
Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïðîñòîé ñõåìû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ
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ðåàêöèé

A → B; êîíñòàíòà ñêîðîñòè k1 ,

B → C; êîíñòàíòà ñêîðîñòè k2 ,

êèíåòèêà ðàñõîäîâàíèÿ èñõîäíîãî âåùåñòâà A îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî êîí-
ñòàíòîé k1 è íå çàâèñèò îò k2, òîãäà êàê êèíåòèêà íàêîïëåíèÿ êîíå÷íîãî
ïðîäóêòà C çàâèñèò îò îáåèõ êîíñòàíò ñêîðîñòè. Åñëè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå êîíöåíòðàöèè èçâåñòíû òîëüêî äëÿ âåùåñòâà A, òî èç òàêèõ äàííûõ
âïîëíå ìîæíî îïðåäåëèòü k1, íî íå k2, ïîñêîëüêó ïðè ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ
k2 ïîëó÷àþòñÿ îäèíàêîâûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå âåùåñòâà A (â ïðåäïî-
ëîæåíèè, ÷òî çíà÷åíèå k1 ôèêñèðîâàíî). Îäíàêî, èìåÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íóþ êèíåòè÷åñêóþ êðèâóþ òîëüêî ïðîäóêòà C, ìîæíî îïðåäåëèòü èç íåå
îáå êîíñòàíòû � êàê k1, òàê è k2.

Ïðîãðàììà àâòîìàòè÷åñêè îáíàðóæèâàåò ñèòóàöèè, ïîäîáíûå ðàñ-
ñìîòðåííîé âûøå, è ïðè ïîïûòêå îïòèìèçèðîâàòü çíà÷åíèÿ êîíñòàíò, íå
âëèÿþùèõ íà çàäàííûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå, âûäàåò ñîîòâåòñòâóþùåå
ïðåäóïðåæäåíèå. Â ýòîì ñëó÷àå ñëåäóåò ïîâòîðèòü ðåøåíèå îáðàòíîé çà-
äà÷è, óáðàâ óêàçàííóþ êîíñòàíòó èç ñïèñêà âàðüèðóåìûõ. Íåîáõîäèìî,
îäíàêî, èìåòü â âèäó, ÷òî âñòðå÷àþòñÿ ñëó÷àè ïëîõîé îáóñëîâëåííîñòè
(íèçêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè), êîãäà çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè ñëàáî
âëèÿåò íà íåêîòîðûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå. Òàêèå ñèòóàöèè ïðîãðàììà
íå ôèêñèðóåò, ïîñêîëüêó ôîðìàëüíî äàííóþ êîíñòàíòó ìîæíî îïòèìèçè-
ðîâàòü; òåì íå ìåíåå, íàéäåííîå çíà÷åíèå ìîæåò îêàçàòüñÿ íåíàäåæíûì.
Âîîáùå ãîâîðÿ, ðåøåíèþ îáðàòíîé êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è äîëæåí ïðåäøå-
ñòâîâàòü àíàëèç ÷óâñòâèòåëüíîñòè êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ê ïàðàìåòðàì
ìîäåëè (êîíñòàíòàì ñêîðîñòè è íà÷àëüíûì êîíöåíòðàöèÿì). Ñóùåñòâóåò
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû KINET, îáåñïå÷èâàþùàÿ âû÷èñ-
ëåíèå êîýôôèöèåíòîâ ÷óâñòâèòåëüíîñòè ïåðâîãî ïîðÿäêà (òàê íàçûâàå-
ìûé ëîêàëüíûé àíàëèç ÷óâñòâèòåëüíîñòè). Îäíàêî âûïîëíåíèå ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ðàñ÷åòîâ òðåáóåò çíà÷èòåëüíî áîëüøåãî âðåìåíè ïî ñðàâíåíèþ
ñ îáû÷íûì ðåøåíèåì ïðÿìîé çàäà÷è. Êðîìå òîãî, âîïðîñû àíàëèçà ÷óâ-
ñòâèòåëüíîñòè êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ê ïàðàìåòðàì âûõîäÿò çà ðàìêè
ñòàíäàðòíîãî êóðñà õèìè÷åñêîé êèíåòèêè.



7. ÄÅÌÎÍÑÒÐÀÖÈÎÍÍÛÅ ÇÀÄÀ×È

Â ñîñòàâ ïàêåòà KINET âõîäÿò 9 ôàéëîâ ñ äåìîíñòðàöèîííûìè çàäà-
÷àìè:
CONSECUT.TXT � ïðîñòàÿ ïîñëåäîâàòåëüíàÿ ðåàêöèÿ A → B → C.

Åñòü äàííûå äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è.
MM.TXT � êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà Ìèõàýëèñà�Ìåíòåí (ôåðìåí-

òàòèâíàÿ êèíåòèêà).
OZONE.TXT � òåðìè÷åñêîå ðàçëîæåíèå îçîíà (ïðèìåð ìåõàíèçìà

ñ ó÷àñòèåì ìîëåêóë èíåðòíîãî ãàçà).
NO.TXT � âûñîêîòåìïåðàòóðíûé ñèíòåç NO â ñìåñè àçîòà è

êèñëîðîäà (1 : 1). Ïðèìåð îáðàòèìîé ðåàêöèè ñî
ñëîæíûì ìåõàíèçìîì.

NO_MIN.TXT � ìèíèìàëüíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà ðåàêöèè ñèíòåçà
NO (6 ñòàäèé âìåñòî 10), âïîëíå àäåêâàòíî îòðà-
æàþùàÿ êèíåòèêó ïðîöåññà.

ETHANE.TXT � óïðîùåííàÿ ñõåìà ïèðîëèçà ýòàíà, êîòîðàÿ óäî-
âëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåò ïðîöåññ ïðè íåáîëüøèõ
ãëóáèíàõ ïðåâðàùåíèÿ (ïîðÿäêà 1�2%).

OSCILL.TXT � ïðîñòàÿ ìîäåëü àâòîêàòàëèòè÷åñêîé êîëåáàòåëü-
íîé ðåàêöèè (âàðèàíò ñõåìû Ëîòêè-Âîëüòåððû).

BRUSSEL.TXT � âàðèàíò ìîäåëè õèìè÷åñêèõ êîëåáàíèé, èçâåñòíîé
ïîä íàçâàíèåì ¾áðþññåëÿòîð¿).

ORGNATOR.TXT � ¾îðåãîíàòîð¿ � óïðîùåííàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìî-
äåëü ðåàêöèè Áåëîóñîâà�Æàáîòèíñêîãî.

(Ïðèìåðû ïî êèíåòèêå îñöèëëèðóþùèõ ðåàêöèé ïîäãîòîâëåíû äîöåíòîì
êàô. ôèçè÷åñêîé õèìèè À.À. Êóáàñîâûì).

Ïîñëåäîâàòåëüíàÿ ðåàêöèÿ (ïðèìåð CONSECUT) ïðè çàäàííûõ êîíñòàí-
òàõ ñêîðîñòè è íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ (k1 = k2 = 1, [A] = 1, [B] = [C] = 0)
ïðàêòè÷åñêè çàêàí÷èâàåòñÿ çà âðåìÿ ïîðÿäêà 5 ñåêóíä. Ðàçóìíûé âûáîð
âðåìåíè èíòåãðèðîâàíèÿ äëÿ ïðÿìîé çàäà÷è íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ îò 3.5
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äî 10 ñ. Â ïðèìåðå çàäàíû ¾ýêñïåðèìåíòàëüíûå¿ äàííûå äëÿ êèíåòè÷å-
ñêèõ êðèâûõ âåùåñòâ A è C (ïî 11 òî÷åê íà êàæäîé êðèâîé). Ýòî ïîçâî-
ëÿåò ðåøèòü îáðàòíóþ çàäà÷ó è îïòèìèçèðîâàòü îáå êîíñòàíòû ñêîðîñòè.
Åñëè óáðàòü èç íàáîðà äàííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíóþ êðèâóþ âåùåñòâà C,
òî îïòèìàëüíóþ êîíñòàíòó ñêîðîñòè k1 íàéòè ïî-ïðåæíåìó ìîæíî (õîòÿ
åå çíà÷åíèå áóäåò ñëåãêà îòëè÷àòüñÿ), òîãäà êàê êîíñòàíòó k2 îïðåäåëèòü
óæå íåëüçÿ (ñì. ïðåäûäóùèé ðàçäåë).

Ôàéë MM.TXT ñîäåðæèò ïðèìåð ôåðìåíòàòèâíîé êèíåòèêè ïî ñõåìå
Ìèõàýëèñà�Ìåíòåí

E + S À ES → E + P,

ãäå S � ñóáñòðàò, E � ôåðìåíò, P � êîíå÷íûé ïðîäóêò ðåàêöèè. Ïðè çà-
äàííûõ ïàðàìåòðàõ âðåìÿ ðàçëîæåíèÿ ñóáñòðàòà èìååò âåëè÷èíó ïîðÿä-
êà 100�150 ñ. Ïðèìåð ïðåäóñìàòðèâàåò òîëüêî ðåøåíèå ïðÿìîé çàäà÷è.

Ôàéë OZONE.TXT ñîäåðæèò òðåõñòàäèéíóþ êèíåòè÷åñêóþ ñõåìó òåð-
ìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ îçîíà ïðè òåìïåðàòóðå 500 Ê. Çàäàííûå íà÷àëü-
íûå êîíöåíòðàöèè ñîîòâåòñòâóþò ñìåñè ãàçîâ O3, O2 è N2 â ìîëüíûõ
îòíîøåíèÿõ 0.01 : 0.20 : 0.79 ïðè äàâëåíèè 1 àòì. Äâå ïåðâûå ñòàäèè
ñîîòâåòñòâóþò îáðàòèìîé äèññîöèàöèè îçîíà O3 + M À O2 + O + M,
ãäå â êà÷åñòâå èíåðòíîé ÷àñòèöû M ìîæåò ó÷àñòâîâàòü ìîëåêóëà ëþáîãî
èç âåùåñòâ, ïðèñóòñòâóþùèõ â ñèñòåìå. Îäíàêî ýôôåêòèâíîñòü ïåðåäà-
÷è ýíåðãèè ïðè ñòîëêíîâåíèè O3 ñ ðàçíûìè ìîëåêóëàìè íå îäèíàêîâà,
ïîýòîìó äåéñòâóþùóþ êîíöåíòðàöèþ M ðàññ÷èòûâàþò, ââîäÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùèå êîýôôèöèåíòû: [M] = [O3] + 0.44[O2] + 0.41[N2]. Ïîäðîáíîñòè
ñì. â êíèãå: Ñ. Áåíñîí, ¾Îñíîâû õèìè÷åñêîé êèíåòèêè¿, Ì.: ¾Ìèð¿, 1964;
ñ. 347�349. Ïðè âûáðàííûõ óñëîâèÿõ çà 10 ñåêóíä ðàçëàãàåòñÿ îêîëî 90%
îçîíà.

Â ôàéëå NO.TXT ïðèâåäåí ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ NO èç N2 è O2 ïî
ñóììàðíîé ðåàêöèè

N2 + O2 À 2 NO.

Ïðîöåññ ïðîòåêàåò ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ñ îáðàçîâàíèåì àòîìàð-
íûõ êèñëîðîäà è àçîòà. Ðàññìàòðèâàåìàÿ ìîäåëü âêëþ÷àåò 10 ýëåìåíòàð-
íûõ ðåàêöèé1. Ðåàêöèÿ èäåò äîâîëüíî áûñòðî � ïðè òåìïåðàòóðå 3000 Ê
è äàâëåíèè 1 àòì. ðàâíîâåñèå ïðàêòè÷åñêè óñòàíàâëèâàåòñÿ çà âðåìÿ ïî-
ðÿäêà 6 · 10−3 ñ. Ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî èñïîëüçóåìûå â ýòîì ïðèìåðå

1Ìîäåëè îáðàçîâàíèÿ NO è ïèðîëèçà ýòàíà çàèìñòâîâàíû èç ðàáîò: Ò.Ì. Ãðèãî-
ðüåâà, Þ.À. Êîëáàíîâñêèé, À.À. Ëåâèöêèé, Ë.Ñ. Ïîëàê, Ð.Ë. Òàòóçîâ, Êèíåòèêà è
êàòàëèç, 26, � 6, ñ. 1307�1315 (1985); òå æå àâòîðû â ñá. ¾Ìåõàíèçìû ïëàçìîõèìè-
÷åñêèõ ðåàêöèé óãëåâîäîðîäîâ è óãëåðîäñîäåðæàùèõ ìîëåêóë¿, ÷. II, ñ. 51�81, Èí-ò
íåôòåõèì. ñèíòåçà ÀÍ ÑÑÑÐ (ÈÍÕÑ), Ì., 1987.
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÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòè îòâå÷àþò íåñòàíäàðòíûì åäèíè-
öàì êîíöåíòðàöèè � ìîëü/ñì3. Â òåõ æå åäèíèöàõ çàäàþòñÿ íà÷àëüíûå
êîíöåíòðàöèè è ïîëó÷àþòñÿ ðàññ÷èòàííûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå.

Ïîëíûé 10-ñòàäèéíûé ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ NO ìîæíî ñîêðàòèòü,
èñêëþ÷èâ ýëåìåíòàðíûå ðåàêöèè ñ 3-é ïî 6-þ (â ïîðÿäêå èõ ñëåäîâàíèÿ â
ôàéëå NO.TXT). Ïîëó÷àåìàÿ ìèíèìàëüíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà èçâåñòíà
êàê ¾ìåõàíèçì Çåëüäîâè÷à¿2; îíà ïðèâåäåíà â ôàéëå NO_MIN.TXT. Ìîæíî
óáåäèòüñÿ â òîì, ÷òî îáå ìîäåëè äàþò ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûå ðåçóëü-
òàòû.

Â ôàéëå ETHANE.TXT ïðèâåäåíà 9-ñòàäèéíàÿ ñõåìà ïèðîëèçà ýòàíà,
êîòîðàÿ óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåò íà÷àëüíûé ýòàï ïðîöåññà, ïîêà
ãëóáèíà ïðåâðàùåíèÿ íå ïðåâûøàåò 1�2%. Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòè
îòâå÷àþò òåìïåðàòóðå 1100 Ê. Ýòîò ïðèìåð çàèìñòâîâàí èç òîãî æå èñ-
òî÷íèêà, ÷òî è ìîäåëü îáðàçîâàíèÿ NO (ñì. ïðèìå÷àíèå íà ïðåäûäóùåé
ñòðàíèöå). Êàê è â ñëó÷àå NO, èñïîëüçóþòñÿ êîíöåíòðàöèè, âûðàæåí-
íûå â ìîëü/ñì3. Çàäàâàÿ ïðåäåë ïî âðåìåíè, ìîæíî îðèåíòèðîâàòüñÿ íà
òî, ÷òî ïðè âûáðàííîé íà÷àëüíîé êîíöåíòðàöèè ýòàíà 1 · 10−4 ìîëü/ñì3

ñòåïåíü ïðåâðàùåíèÿ 1% äîñòèãàåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî çà 0.001 ñ, à ÷åðåç
0.25 ñ ïîñëå íà÷àëà ðåàêöèè ìîäåëü ïðåäñêàçûâàåò ïîëíîå ðàçëîæåíèå
C2H6.

Ìîäåëü ïèðîëèçà ýòàíà ìîæíî óïðîñòèòü, âûáðîñèâ òðè ïîñëåäíèå
ýëåìåíòàðíûå ðåàêöèè; ïðè ýòîì õîä ïðîöåññà êà÷åñòâåííî îñòàåòñÿ ïðåæ-
íèì, õîòÿ ðàñõîæäåíèÿ çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì â ñëó÷àå ïåðåõîäà îò ïîë-
íîãî ê ìèíèìàëüíîìó ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ NO (êîíöåíòðàöèè ãëàâ-
íûõ ïðîäóêòîâ � C2H4 è H2 � çàíèæàþòñÿ ïðèìåðíî íà 25%).

Â ôàéëå OSCILL.TXT íàõîäèòñÿ ïðîñòåéøàÿ ìîäåëü îñöèëëèðóþùåé
àâòîêàòàëèòè÷åñêîé õèìè÷åñêîé ðåàêöèè, ïðåäëîæåííàÿ À. Ëîòêîé åùå
â 1920 ã.3 Âïîñëåäñòâèè Âîëüòåððà èñïîëüçîâàë àíàëîãè÷íûå äèôôåðåí-
öèàëüíûå óðàâíåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ äèíàìèêè âçàèìîäåéñòâóþùèõ áèî-
ëîãè÷åñêèõ ïîïóëÿöèé õèùíèêîâ è òðàâîÿäíûõ4. Ëîòêà òîæå ïðèìåíÿë
ñâîþ ìîäåëü ïðè àíàëèçå äàííûõ î êîëåáàíèÿõ ÷èñëåííîñòè ðûñåé è çàé-
öåâ â Êàíàäå, â îêðåñòíîñòÿõ Ãóäçîíîâà çàëèâà5. ×òî êàñàåòñÿ õèìè÷å-
ñêèõ ðåàêöèé, òî áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëü Ëîòêè�Âîëüòåððû ïðèìå-
íèìà äëÿ ãàçîôàçíîãî îêèñëåíèÿ óãëåâîäîðîäîâ â îáëàñòè ¾õîëîäíîãî
ïëàìåíè¿ � ïðè òåìïåðàòóðàõ 530�600 Ê è äàâëåíèÿõ 300�500 ìì ðò. ñò.

2ß.Á. Çåëüäîâè÷, Ï.Í. Ñàäîâíèêîâ, Ä.À. Ôðàíê-Êàìåíåöêèé, ¾Îêèñëåíèå àçîòà
ïðè ãîðåíèè¿, Ì.�Ë., Èçä. ÀÍ ÑÑÑÐ, 1947 ã., ñ. 110.

3A. J. Lotka, J. Amer. Chem. Soc., 27, 1595 (1920).
4V. Volterra, �Lec�ons sur la th�eorie math�ematique de la lutte pour la vie�, Paris, 1931;

V. Volterra, �Les associations biologiques au point de vue math�ematique�, Paris, 1935.
5A. J. Lotka, �Elements of mathematical biology�. New York, Dover, 1956.



20 Ãëàâà 7. Äåìîíñòðàöèîííûå çàäà÷è

Â ïðèìåðå OSCILL â çàâèñèìîñòè îò âûáîðà íà÷àëüíûõ óñëîâèé è êîí-
ñòàíò ñêîðîñòè ìîæåò íàáëþäàòüñÿ êàê êîëåáàòåëüíûé, òàê è îáû÷íûé
ðåæèì ðåàêöèè. Ïðè çàäàííûõ â ôàéëå ïàðàìåòðàõ êîëåáàòåëüíûé ðå-
æèì ñîõðàíÿåòñÿ â òå÷åíèå ïðèáëèçèòåëüíî 5 ñåêóíä; ïðè ýòîì êîíöåí-
òðàöèè âåùåñòâ X, Y ìåíÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêè, à êèíåòè÷åñêèå êðèâûå
ðàñõîäà âåùåñòâà A è íàêîïëåíèÿ êîíå÷íîãî ïðîäóêòà E èìåþò ñòóïåí-
÷àòûé õàðàêòåð. Ïî ìåðå ðàñõîäîâàíèÿ A êîëåáàíèÿ ïîñòåïåííî çàòóõà-
þò. Ïåðèîä êîëåáàíèé â íà÷àëå ïðîöåññà ñîñòàâëÿåò îêîëî 0.1 ñ. Òàêèì
îáðàçîì, âðåìÿ èíòåãðèðîâàíèÿ ñëåäóåò âûáèðàòü â ïðåäåëàõ îò 0.3 äî
7 ñ. Âåðòèêàëüíûé ìàñøòàá ãðàôèêà ïî óìîë÷àíèþ îïðåäåëÿåòñÿ ìàêñè-
ìàëüíîé íà÷àëüíîé êîíöåíòðàöèåé (â äàííîì ñëó÷àå � 100), òîãäà êàê
àìïëèòóäà êîëåáàíèé êîíöåíòðàöèé X è Y ðàâíà ïðèáëèçèòåëüíî 4.5.
Äëÿ áîëåå äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ âîñïîëüçóéòåñü
âîçìîæíîñòüþ èçìåíåíèÿ âåðòèêàëüíîãî ìàñøòàáà.

Â ôàéëå BRUSSEL.TXT íàõîäèòñÿ ìîäåëü àâòîêàòàëèòè÷åñêîé ðåàêöèè
¾áðþññåëÿòîð¿, êîòîðàÿ äàåò êèíåòè÷åñêèå êðèâûå áîëåå ñëîæíîé ôîð-
ìû, ÷åì ìîäåëü Ëîòêè�Âîëüòåððà, ïðè÷åì êîëåáàíèÿ ïîëó÷àþòñÿ íåçà-
òóõàþùèìè. Ïåðèîä êîëåáàíèé îêîëî 10 ñåêóíä, ïîýòîìó ëó÷øå âñåãî
âûáðàòü ïðåäåë ïî âðåìåíè îò 25 äî 100 ñ. Îïòèìàëüíûé âåðòèêàëüíûé
ìàñøòàá äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ïðîìåæóòî÷íûõ ïðî-
äóêòîâ � îò 10 äî 15; íàêîïëåíèå êîíå÷íûõ ïðîäóêòîâ ëó÷øå íàáëþäàòü
ïðè ìàñøòàáå îò 50 äî 100.

Ôàéë ORGNATOR.TXT ñîäåðæèò óïðîùåííóþ ìàòåìàòè÷åñêóþ ìîäåëü
ðåàêöèè Áåëîóñîâà�Æàáîòèíñêîãî (îêèñëåíèå ëèìîííîé èëè ìàëîíî-
âîé êèñëîòû áðîìàòîì, êàòàëèçèðóåìîå èîíàìè öåðèÿ). Ïîëíûé ìåõà-
íèçì ýòîé ðåàêöèè âåñüìà ñëîæåí è âêëþ÷àåò äî 80 ýëåìåíòàðíûõ ñòà-
äèé. Ïðèâîäèìàÿ îáîáùåííàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà, ïîëó÷èâøàÿ íàçâàíèå
¾îðåãîíàòîð¿, ñîñòîèò âñåãî èç 5 ðåàêöèé è íå ïðåòåíäóåò íà òî÷íîå îïè-
ñàíèå ïðîöåññà, îíà ëèøü ïåðåäàåò îñîáåííîñòè àâòîêîëåáàòåëüíîãî ðå-
æèìà â îãðàíè÷åííîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé. Ïðè çàäàííûõ êîíñòàí-
òàõ ñêîðîñòè ïåðèîä êîëåáàíèé ñîñòàâëÿåò îêîëî 50 ñ. Ïî îñè êîíöåíòðà-
öèé öåëåñîîáðàçíî óñòàíîâèòü ìàñøòàá îò 1 · 10−3 äî 1 · 10−2 ìîëü/ë.
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