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3 1. Математическое моделирование в пористом зерне катализатора 
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2. Математическое моделирование массопереноса 

 в коллекторах трещиновато-порового типа 

Керн 

образец 
горной  
породы  

Скважина Что объединяет – математические модели в виде дифференциаль-
ных уравнений в частных производных второго порядка с источ-

никовыми членами химических реакций !!!  



где  xi – концентрации веществ (мольные доли);  

М – количество веществ; J – количество стадий;  

Sij – стехиометрические коэффициенты;  

N – относительной изменение числа молей (для 1 и 3 

модели N=1);  

wj – скорость j-ой стадии (1/с);       

kj – приведенные кинетические константы (1/с);     

E – энергия активации; 

t – время (с); Ск – количество катализатора (ммоль); 

Vp – объем реакционной смеси (мл). 

Сравнение промежуточных комплексов (3), (3а) 
(реакция циклоалюминирования олефинов в 
присутствии катализатора Cp2ZrCl2) 

Математическое описание прямой и обратной 
кинетических задач  
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Актуальность исследования 

Интервальные 

значения кинетических 

параметров 

Многокритериальная 

интервальная  

оптимизация 

Оптимальные условия 

проведения процесса 

Критерии 

оптимальности 
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Кинетическая модель 

химической реакции 
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Например, на практике температура 
сложной химической реакции не 
может постоянно поддерживаться на 
одном значении, а задается 
некоторый допустимый интервал 
варьирования. 



Методы интервального анализа 

Замена в алгоритме численного метода 

всех арифметических операций и функций 

над вещественными числами их 

интервальными аналогами 
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Эффект Мура – чрезмерное увеличение 

ширины интервального решения по 

сравнению с истинным 

Двусторонний метод решения 

интервальной кинетической задачи* 

Б.С. Добронец. Интервальная математика. – Учебное пособие. Краснояр. Гос. Ун-т., 

2004, 216 с. 
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Двусторонний метод решения интервальной 

кинетической задачи 
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(1) 

(2) 

 

(3) 



Схема химических превращений общей реакции 

каталитического гидроалюминирования олефинов с 

триизобутилалюминием 
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Nurislamova, I.M.Gubaydullin, K.F.Koledina, R.R. Safin Kinetic model of the catalytic hydroalumination of olefins with 

organoaluminum compounds. //  Reaction Kinetics, Mechanisms and Catalysis. 2016. V. 117. Issue 1, Р. 1-14. 
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-    Варьируемые параметры: вектор констант скоростей стадий k. 

- Физико-химические ограничения на варьируемые параметры Dk. 

- Критерии оптимальности F(k) 

 

Обратная кинетическая задача. Методы решения 

I этап: Генетический алгоритм, Глобальный поиск (global search) и multistart  

II этап: Метод Хука-Дживса (pattern search), Симуляция отжига (simulated annealing) 
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Методы решения прямой кинетической задачи 
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Кинетические параметры реакций гидроалюминирования олефинов в присутствии 

ТИБА (Aj – предэкспоненциальный множитель в уравнении Аррениуса, Ej – энергии 

активации стадий) 

10 

Y1= [Cp2ZrH2·ClAlBu2]2, 

Y2= [Cp2ZrH2·ClAlBu2], Y3= 

CH2CHR, Y4= 

Cp2ZrCl(CH2CH2R), Y5= HAlBu2 - 

ДИБАГ, Y6= Bu2Al(CH2CH2R), 

Y7= Cp2ZrHCl, Y8= 

[Cp2ZrH2·HAlBu2·ClAlBu2], Y9= 

ClAlBu2 - ДИБАХ, Y10= 

[Cp2ZrHCl·ClAlBu2], Y11= 

Cl2AlBu, Y12= 

[Cp2ZrHBu·ClAlBu2], Y13= C4H8, 

Y14= AlBu3, Y15= Сp2ZrCl2, Y16= 

[Cp2ZrH2·HAlBu2·2(ClAlBu2)], 

Y17= [Cp2ZrH2·HAlBu2·ClAlBu2], 

Y18=Cp2ZrClBu, 

Y19=ClBuAl(CH2CH2R), 

Y20=Cp2ZrHBu∙ClAlBu2, R= 

C5H11, C6H13, C7H15, C8H17, 

Bu=C4H9, Cp=C5H5. 



Решение прямой кинетической задачи 11 

Рис. Интервалы расчетных значений измеряемых субстратов каталитической реакции 

гидроалюминирования олефинов в присутствии ТИБА: a) CH2CHR (Y3) (кривая черного цвета – 

нижняя граница интервала, серого цвета – верхняя граница интервала) b) Bu2AlR (Y6) (кривая 

черного цвета – верхняя граница интервала, серого цвета – нижняя граница интервала)  c) AlBu3 (Y14) 

а) b) 

c) 

На графиках представлены значения концентраций в интервале температур [10⁰C, 15⁰C]. 



Постановка задачи многокритериальной интервальной 

оптимизации 12 

Вектор интервальных варьируемых параметров 

X=(x1, x2, x3, x4, x5, …),   

x1 – температура реакции; x2 начальные концентрации реагентов; x3 – время 

реакции; x4 – вид катализатора; и др. 

Прямые ограничения на варьируемые параметры 
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Вектор-функция интервальных критериев оптимальности 

F(X)=(f1(X), f2(X), f3(X), …)  
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Многокритериальная оптимизация условий проведения 

реакции гидроалюминирования олефинов с ТИБА 
13 

- Вектор варьируемых параметров X=(x1, x2),  where x1 – нижняя граница 

температуры реакции, T; x2 – верхняя граница температуры реакции. 

- Тогда вектор функция критериев оптимальности F(X)=(f1(X), f2(X)):  

2
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– середина интервала 

– ширина интервала 

В качестве критерия оптимальности выбрана конверсия исходного олефина в 

виде минимизации выхода: 

 

Тогда вектор функция критериев оптимальности F(X)=(mid f1(X),  

wid f1(X))→min. 

min)()( )( CHRCH1 32
 TyXf Y
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Параллельная схема реализации вычислительного процесса 14 

S1 S2 S3 

S5 S4 SP 

Fig. Island parallelization model for 

solving the multi-criteria optimization 

problem 


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where S – multipopulation, Si – 

subpopulations (islands), |P| - number of 

processors. 
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15 Cхема распараллеливания вычислительного процесса решения 

задачи многокритериальной оптимизации химических реакций на 

основе интервальной кинетической модели 



Эффективность распараллеливания решения задачи 

многокритериальной оптимизации химических реакций на основе 

интервальной кинетической модели 

16 

4-core PC Intel Core i7-8550U CPU, RAM 16GB, OS Windows10, 

Software system: Matlab (MATrix LABoratore). Использовался 

Parallel Computing Toolbox с OpenMP. 
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Number of processors 

67% 

63% 

80% 



Результаты многокритериальной оптимизации по 
содержанию БЕНЗОЛА 

Темп-ра 

входа в   

Р-1 

Темп-ра 

входа в   

Р-2 

Темп-ра 

входа в   

Р-3 
ОЧИМ 

БЕНЗОЛ,        

% масс 

Выход 

Риформата, 

% масс. 

400,0 400,0 400,0 69,8 1,49 99,2 

453,3 417,0 411,6 74,3 1,53 98,7 

448,2 433,3 456,5 82,4 1,83 96,8 

479,8 486,3 484,4 90,8 2,75 87,9 

499,0 440,5 443,1 83,0 1,74 96,3 

466,3 429,9 437,4 79,7 1,66 97,8 

426,7 440,4 489,2 87,6 2,28 92,6 

441,4 495,3 418,9 83,2 1,81 96,0 

420,1 419,9 428,6 75,2 1,61 98,6 

405,6 408,1 424,8 73,2 1,58 98,9 

434,5 455,9 463,9 84,7 2,00 95,3 

462,2 483,0 473,7 88,9 2,42 90,9 

449,4 422,9 466,7 83,6 1,91 96,1 

488,5 442,9 463,3 85,7 2,00 94,4 

459,0 477,5 455,7 85,9 2,08 94,3 

424,1 425,6 460,2 81,5 1,81 97,2 

466,7 425,2 435,5 79,1 1,63 97,9 

479,6 478,5 500,0 91,8 3,08 85,6 

432,1 473,2 466,5 86,2 2,12 94,0 

465,1 497,3 496,0 91,9 3,19 85,1 
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Выводы 

Предложен алгоритм определения допустимых интервальных 

значений варьируемых параметров при решении задачи 

многокритериальной оптимизации условий проведения 

многостадийного химического процесса.  

Для каталитической реакции гидроалюминирования олефинов в 

присутствии триизобутилалюминия определен допустимый интервал 

изменения температуры, который позволяет получать оптимальный 

интервал изменения конверсии исходного олефина.   

Предложен алгоритм распараллеливания вычислений для задачи 

многокритериальной оптимизации с использованием интервального 

анализа.  

Показатель эффективности вычислительных экспериментов (63% на 4 

ядрах центрального процесса) показали, что в дальнейшем необходимо 

рассмотрение большего числа оптимизируемых параметров и перехода 

к вычислительной системе с большим количеством ядер (кто 

возьмется ????????). 
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Спасибо за внимание! 

(кто возьмется ????????) 
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