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Аннотация. Современный этап развития нашей цивилизации характеризуется, прежде 
всего, беспрецедентным ростом мощности и распространенности компьютерной техники, 
и, вслед за этим, проникновением информатики во все сферы человеческой деятельности. 
Роботы, всевозможные устройства и компьютерные программы, оснащенные искусствен-
ным интеллектом, который уже в ближайшее время превзойдет по своим возможностям 
человеческий, начинают играть доминирующую роль не только в быту и промышленном 
производстве, но и в научных исследованиях. 

Процессы информатизации быстро проникают и в химию. Этому особенно способствует 
то, что на протяжении многих лет химия развивалась как преимущественно эмпирическая 
наука, и потому в ней накоплено огромное количество экспериментальных данных, прове-
дение глубокого анализа которых уже невозможно без применения средств современной 
информатики.

В данной статье исследована проблема управляемости химического реактора. Актуаль-
ность исследуемой в статье состоит также в том, что математическое моделирование позво-
ляет заменить дорогостоящие и небезопасные технологические процессы.

В статье на основе применения интервальной математики получен критерий управляе-
мости химического реактора, который реализован в виде программы.

Ключевые слова. интервальная математика, кинетика, математическая модель, управля-
емость, химическая реакция.

ХИМИЯЛЫҚ РЕАКТОРДЫҢ БАСҚАРЫЛУ КРИТЕРИЙ
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Андатпа. Біздің өркениеттің қазіргі даму кезеңі, ең алдымен, компьютерлік технологи-
яның күші мен таралуының бұрын-соңды болмаған өсуімен, содан кейін информатиканың 
адам қызметінің барлық салаларына енуімен сипатталады. Жасанды интеллектпен жаб-
дықталған роботтар, әр түрлі құрылғылар мен компьютерлік бағдарламалар өз мүмкіндік-
тері бойынша жақын арада адам мүмкіндіктерінен асып түседі, тек күнделікті өмірде және 
өнеркәсіптік өндірісте ғана емес, ғылыми зерттеулерде де басым рөл атқара бастады. 
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Ақпараттандыру процестері химияға тез енеді. Бұған әсіресе химияның жылдар бойы ба-
сым эмпирикалық ғылым ретінде дамып келе жатқандығы, сондықтан оның терең талдауы 
қазіргі информатиканы қолданбай мүмкін болмайтын орасан зор тәжірибелік деректердің 
жинақталуы ықпал етеді. 

Бұл мақалада химиялық реактордың басқару мүмкіндігінің мәселесі қарастырылады. 
Мақалада зерттелген мақаланың өзектілігі математикалық модельдеу қымбат және қа-

уіпті технологиялық процестерді ауыстыруға мүмкіндік беретіндігінде. 
Мақалада интервалдық математиканы қолдану негізінде бағдарлама түрінде жүзеге асы-

рылатын химиялық реактордың басқарылатын критериі алынған. 
Түйін сөздер: интервалдық математика, кинетика, математикалық модель, басқарыла-

тын, химиялық реакция.
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Jomartova Sh.A.

Al-Farabi Kazakh National University, Almaty city, Kazakhstan,
aigerym97@mail.ru

Abstract. The current stage of development of our civilization is characterized, first of all, by 
an unprecedented increase in the power and prevalence of computer technology, and, following 
this, the penetration of computer science into all spheres of human activity. Robots, all kinds of 
devices and computer programs equipped with artificial intelligence, which will soon surpass hu-
man capabilities in their capabilities, are beginning to play a dominant role not only in everyday 
life and industrial production, but also in scientific research.

 Informatization processes quickly penetrate into chemistry. This is especially facilitated by the 
fact that over the years chemistry has developed as a predominantly empirical science, and there-
fore it has accumulated a huge amount of experimental data, a deep analysis of which is no longer 
possible without the use of modern informatics. 

In this article, the problem of controllability of a chemical reactor is investigated. 
The relevance of the article studied in the article also lies in the fact that mathematical modeling 

makes it possible to replace expensive and unsafe technological processes. In the article, based on 
the use of interval mathematics, a criterion for the controllability of a chemical reactor is obtained, 
which is implemented in the form of a program. 

Keywords. interval mathematics, kinetics, mathematical model, controllability, chemical reac-
tion.

Введение. Работа посвящается мате-
матическому моделированию химических 
процессов, описываемых нелинейными 
обыкновенными дифференциальными урав-
нениями. Этими уравнениями описывается 
широкий класс процессов – горение, поли-

меризация, гетерогенный анализ и т.д. Все 
они характеризуются сложной динамикой. 

За последние годы получила широкое 
развитие теория математического управ-
ления химическими процессами и реак-
торами. Применение математического мо-
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делирования позволяет сократить сроки 
разработки новых процессов, реакторов, 
катализаторов, найти области устойчивых и 
неустойчивых режимов работы реакторов, а 
также оптимальные параметры управления 
химическими процессами [1].  

При построении математической модели 
реального химического процесса приме-
няется обыкновенные дифференциальные 
уравнения для описания систем с сосредо-
точенными параметрами (например, реак-
торов идеального смещения) или уравнения 
с частными производными для описания 
систем с распределнными парметрами (на-
пример, кинетики химических реакций и 
процесса массопереноса за счет диффузии 
реагирующих веществ) [2].

В круг проблем качественной теории 
этих уравнений входят, в частности, вопро-
сы о корректности постановки задачи, о ха-
рактере поведения решений в целом по вре-
мени, о их стабилизации, об устойчивости 
и управляемости решений, о параметриче-
ской зависимости и т.д. 

Методы и постановка задачи. В статье 
рассматривается математическая модель 
химической реакций, протекающей в смеси 
трех веществ [3-4]:

                           	

	 (1)

где использованы следующие обозначения:
t0 = 0 – момент времени, соответствую-

щий началу химической реакции;
T –	 контактное время реакции (или мо-

мент окончания реакции);

u (t) – значение абсолютной температуры 
в рабочей области химического реактора в 
момент времени t;

x1(t)  – концентрация исходного вещества 
(сырья) в момент времени t;

x2(t) – концентрация промежуточного 
продукта в момент времени t;

x3(t) – концентрация конечного продукта 
в момент времени t;

Ki(u), i = 1,5 – интенсивности реакций, за-
висящие от температуры;

umax – максимально возможная темпера-
тура в реакторе, определяемая технологиче-
скими характеристиками реактора или ус-
ловием каталитической устойчивости про-
текающей реакции.

В данной модели предполагается, что ки-
нетические постоянные скорости реакции 
Ki, i = 1,5 подчиняются закону 

i = 1,5, частотные коэффициенты
Сi , i = 1,5, i = 1,5 и энергии активации 

Еi, i = 1,5, согласно [6], имеют значения 

С1 = 1,02,   С2 = 0,93,  С3 = 0,386,  С4 = 3,28,  С5 = 0,084, 
Е1 = 16000,   Е2 = 14000,  Е3 = 15000,  С4 = 10000,  Е5 = 15000, 

универсальная газовая постоянная имеет 
значение  R = 1.9865.

Задавая определенный температурный 
режим протекания реакции, можно влиять 
на скорость ее протекания и на количество 
получаемого в результате нее конечного 
продукта. Таким образом, температура ре-
акции может выступать в качестве управле-
ния. В дальнейшем будем считать, что тем-
пература изменяется со временем, и будем 
обозначать ее через u(t). Следует отметить, 
что каков бы ни был химический реактор, 
абсолютная температура в нем не может 
опускаться ниже 0 градусов, и повышать-
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ся выше некоторого значения, которое для 
каждого реактора определяется его техноло-
гическими характеристиками. 

Таким образом, задача управления хи-
мическим реактором состоит в нахождении 
оптимального температурного режима про-
текания реакции и оптимального контакт-
ного времени, которые обеспечивают наи-
большую производительность химического 
реактора.

В момент начала реакции в реакторе от-
сутствуют промежуточный продукт и ко-
нечный продукт, т.е. их концентрации равны 
нулю. Концентрация же исходного сырья, 
напротив, максимальна и равна 1. Таким об-
разом, начальные условия имеют вид

x1(0) = 1,           x2(0) = 0,       x3(0) = 0    (2)

Как уже отмечалось, температура в рабо-
чей области реактора не может быть отри-
цательной и превосходить некоторого пре-
дельного значения. Таким образом, имеем 
ограничения на значения управления

                                                                         
(3)

Предельно возможное значение темпера-
туры в рабочей области реактора, выбран-
ное из условий каталитической устойчиво-
сти реакции, равно umax = 823.

В работе [5] рассмотрена задача выбора 
оптимального управления химическим ре-
актором. Однако, актуальной остается зада-
ча определения управляемости химическим 
реактором, т.е. существует ли управление 
u(t), удовлетворяющее условию (3), и пере-
водящее систему из состояния (2) в желае-
мое состояние 

                                                  (4)

за фиксированное время T.
Обсуждение и результаты. Численное 

решение задач при конкретных исходных 
данных. Для решения поставленной задачи 
применим интервальную математику, вве-
денную в работе [4]. В работе [6] на осно-
ве применение интервальной математики 
получен критерий управляемости нестаци-
онарных линейных систем. Однако, рассма-
триваемая в данной работе система являет-
ся нелинейной, что значительно усложняет 
проблему исследования.

Перепишем систему (1) в интегральной 
форме

                      

      (5)

Дискретизируем систему уравнений (5) с 
шагом h: заменим интегралы в правой части 
(5) рядами

                     (6)

Пусть представляет u собой интервал. 
Обозначим через u = (umax /2, umax / 2) – центр 
интервала u = umax /2 – (первое число) и ра-
диусом uε = umax /2 [7]. Подставляя вместо 
u(t) интервал (u, ue) и применяя к (6) интер-
вальную математику, получим

  

  (7)
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где u – представляет собой интервальный 
вектор управления и, соответственно век-
тора состояния являются интервальными, 
все операции в формуле (6) – SubIn, AddIn, 
MultrIn – определены по правилам, опреде-
ленным в работе [8]. Функция  )(uFuncInt
также определена по правилам вычисления 
нелинейных интервальных функций [8]. 
Вычисляя по интервальным формулам (7) 
по времени от 0 до T, получим при t = T  ин-
тервальный вектор, который обозначим че-
рез yT = (x1(T), x2(T), x3(T)).

Составим  x = (X1, X2, X3),  в котором эле-
менты имеют заданные значения (4).

Теорема. Для того чтобы система (1)-(3) 
была управляемой достаточно, чтобы век-
тор x принадлежал интервальному вектору 
yT .

Для численного моделирования на язы-
ке Delphi [9-10] разработана программа, 
реализующая вычисления предложенного 
критерия управляемости и арифметические 
операции интервального вычисления.

Численные расчеты показали, что за вре-
мя T = 1 система (1) при выполнении огра-
ничений (3) может быть переведена из на-
чального состояния (2) в следующие состоя
ния:

Выводы. В статье исследована мате-
матическая модель химического реактора, 
описываемого нелинейными обыкновенны-
ми дифференциальными уравнениями. 

На основе применения интервальной ма-
тематики получен критерий управляемости, 
который реализован в виде программы с 
использованием библиотеки интервальных 
функций [8].

Практическая ценность программы со-
стоит в том, что разработанные в ней тех-
нология и алгоритмы позволяют решить 
проблему управляемости объектов различ-
ной природы и могут быть применены для 
исследования электроэнергетических, робо-
тотехнических систем и т.д.

Работа выполнена за счет средств про-
граммно-целевого финансирования научных 
исследований на 2021-2022 годы по проекту 
IRN OR11465437 «Development of the nation-
al electronic data bank on the scientific zoolog-
ical collection of the Republic of Kazakhstan, 
ensuring their effective use in science and edu-
cation».
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