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Анотація 

Рішення зворотної кінетичної задачі на основі формальної кінетики не дуже часто реалізовувалось в 

минулому у зв'язку з необхідністю великого обсягу розрахунків, які навіть з появою комп'ютерів не вико-

нувались з прийнятною швидкістю. Така ситуація пов'язана з обчислювальної природою завдань, які пот-

ребують величезної кількості переборів варіантів рішення. Поява адаптивних алгоритмів, що самонавча-

ються, і відповідного програмного забезпечення дозволяє сьогодні вирішувати такі завдання в розумні 

строки, хоча стадія навчання алгоритму може становити хвилини і навіть години на сучасних комп'ютерах. 

Представлена у статті програма є частиною системи, яка дозволить оцінити прийнятність запропонованих 

механізмів хімічних процесів практично будь-якої складності. 

Abstract 

The solution of the inverse kinetic task based on formal kinetics was not often implemented in the past due 

to the need for a large volume of calculations, which even with the advent of computers were not performed at an 

acceptable rate. Such a situation is related to the computational nature of the problems, which require a huge 

number of solution variants. The appearance of adaptive self-learning algorithms and corresponding software al-

lows today to solve such problems in a reasonable time, although the stage of algorithm learning can take minutes 

and even hours on modern computers. The program presented in the article is a part of the system, which will 

allow evaluating the applicability of the chemical processes' proposed mechanisms of almost any complexity. 
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Вступ. Формальна кінетика дозволяє легко мо-

делювати складні гомогенні реакції при відомих 

константах швидкості прямих і зворотних реакцій, 

що перебігають у системі. Істотно складніше зворо-

тне кінетичне завдання – визначення цих констант 

з врахуванням кінетичних даних (залежність конце-

нтрації компонентів від часу). Чим більше реакцій 

і, як наслідок, констант, тим складніше знахо-

дження невідомих констант методом простого пе-

ребору. Більше того, такий перебір може зайняти 

неприйнятно багато часу, що призводить до необ-

хідності використання алгоритмів машинного нав-

чання, створених саме для таких завдань. Наше за-

вдання справді близьке до відомого завдання комі-

вояжера, якому необхідно визначити оптимальний 

маршрут відвідування певних міст для продажу 

своїх товарів [1]. 

В даний час такі завдання відмінно вирішу-

ються методами на основі різних алгоритмів ма-

шинного навчання та штучних нейронних мереж. 

Слід зазначити, що час розв'язання задачі суттєво 
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менший, ніж час необхідний для «навчання» алго-

ритму вирішувати це завдання. 

Раніше нами вже було запропоновано вирі-

шення зворотної кінетичної задачі на основі штуч-

ної нейронної мережі [2]. Проте використання різ-

номанітного програмного забезпечення робить та-

кий метод не дуже зручним для хіміків-дослідників. 

Головні недоліки: 

- система диференціальних рівнянь форму-

ється вручну на основі запропонованої моделі (ме-

ханізму) хімічного процесу; 

- набір даних для навчання алгоритму отриму-

ють при вирішенні системи диференціальних рів-

нянь у MathCad, варіюючи значення констант шви-

дкості реакцій у певних діапазонах; 

- форматування кінетичних даних здійсню-

ється в електронних таблицях; 

- навчання нейронної мережі та її тестування 

здійснюється в Matlab. 

Оцінка отриманої кінетичної моделі здійсню-

ється послідовно за двома критеріями: 

- обраховані константи швидкості повинні за-

лишатися сталими (із заданою точністю) по всьому 

діапазоні часу реакції. Якщо це не так – запропоно-

вана модель хімічного процесу не адекватна або об-

рано не адекватний діапазон значень констант; 

- при виконанні попередньої умови визнача-

ється відносна похибка розрахункових значень кон-

центрацій залежно від часу. Якщо ці значення є 

прийнятними (наприклад, до 5-10%), то запропоно-

вана модель хімічного процесу має право на існу-

вання. 

Видається природним реалізувати все за-

вдання в одному програмному середовищі, що до-

зволить суттєво прискорити та спростити вирі-

шення зворотної кінетичної задачі. Таким середо-

вищем був обраний Python з урахуванням 

можливостей його різноманітних бібліотек та їх-

ньої безкоштовності на відміну від Matlab. 

Першим завданням на Python є задача генера-

ції системи диференціальних рівнянь на основі мо-

делі хімічного процесу. Її реалізація та викорис-

тання представлено нижче. 

Теоретичні основи. Розглянемо для реакції (1) 

розрахунок з використанням поняття глибини про-

ходження реакції: 

IsSrRIbBaA ++++++ ...... ; ((1) 
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де in  — зміна кількості речовини i  до моме-

нту досягнення рівноваги, моль; 

  — глибина проходження реакції. 

Труднощі зі складанням кінетичних рівнянь 

можуть виникати у випадку, коли не всі стехіомет-

ричні коефіцієнти a, b, r, s в рівняннях реакцій до-

рівнюють одиниці. Здавалося б ця проблема цілком 

вичерпується рівнянням (2) у диференціальній фо-

рмі. Але, як показує практика, це не зовсім так. 

Частіше за все в літературі як приклади наво-

дяться саме «прості» реакції, в яких коефіцієнти пе-

ред усіма компонентами дорівнюють 1. Саме так 

представлені моделі у підручнику [3]. У фундамен-

тальному підручнику [4] автор на цьому питанні, на 

жаль, взагалі не зупиняється. У підручнику [5] ці 

принципи та методика не є послідовними. 

Більше того, у [3] представлено наступні реак-

ції: 

BA k
⎯→⎯ 12 ;   (3) 

CB k
⎯→⎯ 2 .   (4) 

Відповідні кінетичні рівняння описані як:  

2

1 A
A Nk

d

dN
=−


;   (5) 

BA
B NkNk

d

dN
2

2

1 −=


.  (6) 

де Ni – молярні концентрації компонентів, 

моль/дм3.  

Але ж рівняння (6) не є вірним. Швидкість 

утворення речовини В у будь-який момент, згідно з 

рівнянням реакції (3), вдвічі менша за кількість ре-

човини А, що у той саме момент прореагувала: 

BA
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.  (7) 

Саме такі звичайні похибки і покликана попе-

редити розроблена нами програма. 

Використання розробленої програми. Для 

виконання програми [6] на персональному 

комп’ютері має бути встановлений інтерпретатор 

Python версії не нижче 3.4. Запуск програми може 

проводитися декількома способами. Ми розгля-

немо лише найбільш простий — за допомогою ста-

ндартного інтегрованого середовища розробки 

IDLE (Python 3.10.5), що входить до стандартного 

пакету установки Python. Після його запуску кори-

стувачу відкривається вікно, зображене на рису-

нку 1. 
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Рис. 1 - Стартове вікно Python IDLE 

 

Наступним кроком є відкриття файлу з програ-

мою: File → Open → Вибір файлу у вікні провід-

ника MS Windows → Open. Відкриється нове вікно 

з текстом програми (рис. 2). 

Для вводу рівнянь реакцій необхідно створити 

у каталозі з програмою файл «input.txt» та записати 

в нього реакції, які цікавлять користувача, дотриму-

ючись наступних правил: 

- кожна реакція має починатись з нової стро-

чки; 

- реагенти та продукти рівноважних реакцій 

(для яких задано дві константи швидкості - прямої 

та оборотної реакцій) мають бути розділені знаком 

«=»; 

- реагенти та продукти необоротних реакцій 

розділяються знаком «->»; 

- пробіли та регістр символів ролі не відігра-

ють. 

Приклад файлу, що задовольняє зазначеним 

умовам наведено на рисунку 3. 

Після збереження файлу з рівняннями реакцій 

можна запускати програму. Для цього, перебува-

ючи у вікні з текстом програми (рис. 2) необхідно 

натиснути кнопку F5 або Run → Run Module у 

меню вікна. 

 
Рис. 2 - Вікно IDLE з кодом програми 

 

Після виконання програми (Kinetics.py) в ката-

лозі з файлами програми та вихідних даних буде ви-

ведено результат в середовищі IDLE (рис. 5) або 

створено html-документ (рис. 4) «output.html» 

(KineticsWithHTML.py), відкривши який у будь-

якому Інтернет браузері можна побачити результат. 

 
Рис. 3 - Введення механізму хімічного процесу 
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У випадку деяких помилок можливе виведення 

інформації, що їх стосується та рекомендацій для їх 

уникнення. Після внесення виправлень у файл з ви-

хідними даними послідовність дій та сама. Насту-

пну систему рівнянь сгенеровано згідно моделі 

рис.3. 

 
Рис. 4 - Результат роботи програми KineticsWithHTML.py 

 

 
Рис. 5 - Результат роботи програми Kinetics.py 

 

Висновки. Складання вручну системи дифере-

нціальних рівнянь, які описують швидкість будь 

якого хімічного процесу на основі формальної кіне-

тики, є процесом з великою вірогідністю помилки 

навіть у компетентних дослідників. Подальше ви-

користання цих рівнянь для рішення зворотної кі-

нетичної задачі робить цю стадію критично важли-

вою для отримання надійних результатів. Предста-

влена програма генерації системи рівнянь 

забезпечує відсутність помилок на цій стадії і є пе-

ршим кроком у створенні програми на Python, яка 

зможе визначати прийнятність запропонованих ме-

ханізмів реакцій на основі експериментальних кіне-

тичних даних. 

 Подальший розвиток програми генерації по-

лягає в додатковому аналізі компонентів, для яких 

не потрібні окремі диференціальні рівняння, а до-

статньо застосування простих алгебраїчних рівнянь 

відповідно до запропонованого механізму хіміч-

ного процесу. 
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