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РЕФЕРАТ 

 

 

Выпускная квалификационная работа по теме «Разработка 

программного комплекса для анализа критических явлений в химических 

реакторах» содержит 43 страницы текстового документа, 13 рисунков, 7 

использованных источников. 

Объект исследования: химическая кинетика.  

Предмет исследования: параметрический анализ. 

Основная цель настоящей работы - разработка программно-

математического комплекса для  анализа критических явлений в химических 

реакторах. Для достижения указанной цели в работе поставлены следующие 

задачи. 

а) Построить алгоритм численного решения задач параметрического 

анализа. 

б) Реализовать программное обеспечение для проведения всех этапов 

параметрического анализа. 

Основная идея заключается в применении численных и программных 

методов для проведения параметрического анализа моделей вида «реакция + 

диффузия». Последовательное применение необходимого комплекса 

численных методов и программных алгоритмов позволяет провести 

построение параметрических зависимостей, которые невозможно получить с 

помощью аналитических выкладок. 

В работе используются численные методы как для проведения 

параметрического анализа, так и для интегрирования систем 

дифференциальных уравнений. 
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ВВЕДЕНИЕ 

 

На сегдняшний день слжн представить свременную химическую 

прмышленность без пвсеместнг применения математическг 

мделирования. Пжалуй, наиблее активн таке мделирование 

применяется в исследваниях химической кинетики. 

В настящее время ширк изучены мдели, тражающие пведение 

реакции с диффузией в днмернм или, в меньшей степени, двумернм 

прстранстве. Анализ пведения химических реакций с диффузией в бъѐме 

плнстью тсутствует. 

Применение параметрическг анализа пзвляет алгритмизирвать 

бльшую часть исследвания мдели, избавив тем самым исследвателя т 

крптливг труда и ссредтчив ег внимание на самй мдели, а не на 

аналитических выкладках и численных решениях. 

Объект исследваний - концентрация прмежутчных веществ в 

бъѐме твердтельных катализатрв. 

Предметм исследваний являются сбеннсти пртекания 

каталитических прцессв, писываемых математическими мделями 

«реакция + диффузия», в бъѐме катализатра. 

Оснвная цель настящей рабты - разрабтка прграммн-

математическг кмплекса для  анализа критических явлений в химических 

реактрах. Для дстижения указаннй цели в рабте пставлены следующие 

задачи. 

а) Пстрить алгритмы численнг решения задач параметрическг 

анализа. 
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б) Реализвать прграммне беспечение для прведения всех этапв 

параметрическг анализа. 

Оснвная идея заключается в применении численных и прграммных 

метдв для прведения параметрическг анализа мделей вида «реакция 

+ диффузия». Пследвательне применение небхдимг кмплекса 

численных метдв и прграммных алгритмв пзвляет првести 

пстрение параметрических зависимстей, ктрые невзмжн плучить 

с пмщью аналитических выкладк. 
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1 Теоретическая часть 

 

1.1 Классификация реакторов 

 

В газвых системах взаимдействие присхдит в всем бъеме 

реактра, в кнденсирванных средах реакция граничена бъемм 

раствра (гмгенные системы) или пверхнстью раздела фаз 

(гетергенные системы). Взникает пнятие реакциннг прстранства, 

т.е. тг бъема, в ктрм пртекает превращение. 

При прведении пытв в закрытм ссуде или в пртчнй, 

ткрытй системе взмжны градиенты кнцентрации, связанные с 

прцессами диффузии, наличием перепада давления в узкй трубке, 

разгревм или хлаждением системы за счет тепла, выделяющегся или 

пглщающегся в хде эксперимента. Эти изменения мгут быть 

функциями времени или геметрии реактра. Однвременне решение для 

такй мнгпараметрическй задачи слжн или прст невзмжн. 

Пэтму в реальных исследованиях пытаются частичн или плнстью 

устранить градиенты массы и температуры. Эт пзвляет првести 

классификацию различных режимв прведения кинетических пытв.  

 

1.2 Скорость реакции 

Скрсть превращения: изменение степени плнты реакции или 

химическй переменнй в времени: dx/dt мль/с. В начале реакции х равн 

нулю. Тгда нет небхдимсти учитывать стехиметрические 

кэффициенты и химическая переменная всегда плжительна. При такм 
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пределении изменение бъема в хде реакции не влияет на расчеты. 

Существует пнятие скрсти реакции (удельнй скрсти превращения). 

Такую скрсть бычн бзначают как v, чт представляется не 

вплне удбным, так как аналгичный симвл испльзуется при расчетах 

скрсти пдачи вещества в пртчный реактр, при пстяннм бъеме. 

Отметим, чт скрсть реакции взмжн пределить так тльк при 

пстяннй и известнй стехиметрии, причем в даннм случае нектрую 

рль мжет играть изменение бъема. Величину dx/dt бзначают также как 

ṙ скрсть изменения кнцентрации вещества, причем для исхднг 

реагента эт будет скрсть расхдвания, а для прдукта - скрсть 

плучения. Мжн также испльзвать rр - скрсть, пределяемая п 

изменению давления и т.п., указывая в виде индекса параметр, п ктрму 

призводится расчет (пверхнстные кнцентрации, бъемные). Значения v 

и r мгут различаться п абслютнй величине и будут равны тльк при 

стехиметрическм кэффициенте равнм 1. 

Скрсть химическй реакции мжн плучить графическим 

дифференцирванием кривй зависимсти кнцентрации реагирующег 

вещества или прдукта превращения т времени (кинетическй кривй). Ее 

значение задается наклнм касательнй к экспериментальнй кривй. 

Скорсть химической реакции в стветствии с фрмй записи имеет 

размернсть мль/(л∙с), а размернсть кнстанты скрсти зависит т 

значений пказателей степени, в ктрых кнцентрации реагентв вхдят в 

кинетическе уравнение (прядка п каждму веществу). Абслютная 

величина кнстанты скрсти зависит т спсба выражения кнцентрации 

и времени. 
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1.3 Молекулярности реакции и обратимость стадий 

Введем пнятие - млекулярнсти реакции, пд ктрй будем 

пнимать числ млекул каждг из веществ, участвующих в превращении. 

Очевидн, чт млекулярнсть реакции равна сумме млекулярнстей п 

каждму из кмпнентв. Для прстых реакций прядк и млекулярнсть 

свпадают и значение эт, как правил, не превышает 3. В слжных 

реакциях прядк и млекулярнсть бычн не свпадают. Так чевидн, 

чт реакция ЗКСlO => КСlO3 + 2КСl слжная и ее мжн представить как 

двух стадийную: 

 

2С1O
¯
 => СlO2

¯
 + Сl

¯
  (медленная)                  

СlO
¯
  + СlO2

¯
 => СlO3 + Сl

¯  
(быстрая). 

Каждая прстая реакция в этй схеме бимлекулярна. 

Для дальнейшег анализа кинетических зависимстей нам 

пнадбятся пнятия братимй и небратимй реакций. Из 

термдинамических сбражений следует, чт любая реакция длжна 

прхдить в бих направлениях - бразвание прдуктов и их 

превращение в исхдные сединения. Однак, в случае бльших значений 

кнстант равнвесия кличеств исхдных веществ в равнвесии ничтжн 

мал и зачастую не мжет быть экспериментальн пределен. В 

стветствии с тчнстью испльзуемг метда анализа мы мжем 

перестать замечать исхдные вещества в реакциннй среде при разных 

значениях их начальных кнцентраций. В таких случаях мжн гврить  

тм, чт реакция пршла плнстью, т.е. на небратима. Несмтря на 

услвнсть пнятия небратимая реакция, такй прием пзвляет 
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упрстить математические пребразвания и широк используется в 

химическй кинетике. 

1.4 Критические эффекты 

Любая математическая мдель сдержит параметры, ктрые имеют 

разный физик-химический смысл и мгут меняться в различных пределах. 

Для нелинейных систем эт мжет привести к критическим эффектам - 

птере устйчивсти стацинарнг сстяния, резкму перехду 

стацинарнй скрсти т днг значения к другму, срыву из 

стацинарнг сстяния в автклебаниях и т.п. Свременная 

качественная терия дифференциальных уравнений и вычислительная 

математика дают стветствующие средства анализа уравнений с 

параметрами. Прграмма параметрическг анализа, как правил, включает 

в себя исследование числа и типа устйчивсти ст.с., зависимстей их т 

параметрв, пстрение параметрических пртретв системы (разбиение 

плскстей различных параметрв бифуркацинными кривыми на бласти 

днтипнг динамическг пведения). Пстрение временных 

зависимстей путем численнг интегрирвания системы. 

В этй рабте схема параметрическг анализа реализвана на 

выделеннм классе базвых нелинейных мделей химическй кинетики (в 

снвнм каталитических реакций). Испльзвание специфики задачи 

пзвлил в ряде случаев уравнения кривых лкальных бифуркаций 

(кривых кратнсти и нейтральнсти ст.с.) выписать в явнм виде, избежав 

тяжелую в вычислительнм плане прцедуру решения систем нелинейных 

уравнений. 
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1.5 Математические модели 

Слжне пведение химических реакций в времени писывается с 

пмщью нестацинарных кинетических мделей, ктрые имеют вид:  

               
  

  
  (   )  

где: ẋ - вектр кнцентраций реагентв, k - вектр параметрв. 

Как правил, эти мдели представляют сбй системы быкновенных 

дифференциальных уравнений с нелинейнй правй частью, ктрая не 

сдержит времени t в явнм виде. Испльзуемые бычн мдели снваны 

на различных физик-химических предплжениях. В частнсти, таких как 

предплжение зависимсти кнстант скрстей пверхностных реакций 

т степени пкрытия пверхнсти реагирующими веществами. 
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2 Параметрический анализ осциллирующих моделей 

 

2.1 Схема параметрического анализа 

Нестацинарная кинетическая мдель имеет вид: 

 

ẋ i  = f i (x ,k) ,  i = l,...,n                                                                        (1.1) 

 

В качестве k выступают кнстанты скрсти элементарных реакций, 

ктрые зависят т температуры, давления и нектрых других величин. 

Первым шагм в исследвании мдели (1.1) является пределение 

стацинарных тчек. 

Стационарные состояния 

Ст.с. являются решениями системы: 

 

       f i (x ,k)  =  0,  i =  l,...,n                                                                  (1.2) 

 

ктрую удбн (если эт взможн) с пмщью элементарных 

пребразваний свести к днму уравнению: 

 

Р (xi, k) = Q (xi, k)                                                                                 (1.3)                    

Пересечение Р и Q являются стацинарными значениями xi. 

Пересечение мжет быть дн или нескльк, эт значает, чт система 

(1.2) имеет одн или нескльк стацинарных значений. 
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Устойчивсть стационарных состояний 

Втрым шагм исследвания системы (1.1) является пределение 

характера сбых тчек. Для этг рассматривают тклнения т ст.с., 

пределяемые п сбственным значениям матрицы Якби. 

 

ξ = A ∙ ξj                                                                                                     (1.4) 

 

Если все сбственные значения матрицы Якби различны и имеют 

тличные т нуля действительные части, т стацинарная тчка является 

прстй. 

Параметрические зависимсти 

Одним из важных этапв исследвания мдели (1.1) является анализ 

зависимстей ст.с. т различных параметрв системы. В бщем случае эта 

задача связана с решением систем с параметрами. 

Однй из сбеннстей математических мделей химическй 

кинетики является т, чт параметры вхдят в правые части уравнений 

линейным бразм. Испльзвание этг свйства в ряде случаев пзволяет 

представить уравнение стацинарнсти 

G (хi, km) = Р(хi, km) - Q(x i, km) = 0                                             (1.5) 

в виде:  

kmg1 (хi) = g2 (xi), 

ткуда плучаем:  
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 km = km (xi) = g2 (xi)  ∕ g1 (xi),   m = 1,2,…                         (1.6) 

Таким бразм, мжн плучить функцию, братную искмй 

параметрическй зависимсти xi (km). Если km (xi) задана в табличнм или 

графическм виде, т для любг фиксирваннг km легк найти x i .  

 

2.2 Бифуркацинные кривые 

 

Следующим этапм параметрическг анализа является пстрение 

бифуркацинных кривых: кривй кратнсти ст.с. L∆: ∆=0 и кривй 

нейтральнсти Lϭ: ϭ=0. Опишем прцедуру пстрения этих кривых для 

системы втрг прядка. В этм случае характеристическе уравнение 

имеет вид: 

 

λ
2
 + ϭ ∙ λ + ∆ = 0, 

 

где: ϭ = - (a11 + a22), ∆ = a11 ∙ a22 – a12 ∙ a21 

Выделим из мнжества параметрв два параметра km и kр пстрим 

линии и L∆ и Lϭ в плсксти этих параметрв. 

Граница бласти мнжественнсти L∆ пределяется как решение 

системы уравнений: 

 

G(xi, km, kp) = 0,     ∆(xi, km, kp) = 0                                                          (1.7) 

 

Пдставляя (1.6) в втре уравнение (1.7) плучаем: 

 

kp = φ1 (хi) 
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Таким бразм, кривая кратности ст.с. L∆ в плсксти параметрв (km, 

kp) выписана в параметрическм виде: 

 

kp = φ1(xi) 

km = ψ(xi, φ2(xi))                                                                                     (1.8) 

 

где: xi - рассматривается как параметр. 

Функции φ и ψ легк мгут быть найдены в явнм виде в силу 

линейности G(xi, km, kp) и ∆(хi, ψ(xk, kp)), тнсительн km и kp. 

Для пстрения линии нейтральнсти Lϭ уравнение стацинарнсти 

(1.5) нужн дплнить услвием: 

 

ϭ(xi, km, kp) =0                                                                                        (1.9) 

 

Плучаем параметрическе задание кривй Lϭ: 

 

kp = φ2(xi) 

km = φ(xi, φ2(xi))                                                                                      (1.10)  

                                                             

Анализ взаимнг расплжения линий L∆ И Lϭ пзвляет выделить в 

плсксти параметрв бласти с различным динамическим пведением 

системы. В бщем случае для плучения такг разбиения небхдим 

мнгкратн численн решать нелинейную систему (1.2). Испльзвание 

специфики задач химическй кинетики (линейный характер зависимстей 

правых частей уравнений т кнстант скрстей реакций) пзвляет 
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избежать этй трудемкй прцедуры, и выписать уравнения 

бифуркацинных кривых в явнм виде. 

Фазвые пртреты 

Для плучения блее плнй инфрмации  взмжных сстяниях 

системы (1.2) небхдим исследвать фазвые пртреты, твечающие 

каждй из плученных бластей параметрическй плсксти. 

Пстрение фазвг пртрета при нектрм фиксированнм 

набре параметрв существляется с пмщью интегрирвания системы 

(1.2) при различных начальных данных. 

 

2.3 Прстейшие каталитические сциллятры 

 

 Механизм I. Рассматриваемая схема имеет вид: 

 

1) Z <=> X1 

2) X1 <=> X2                                                                                           (2.11) 

3) 2X1 + X2 => 3Z 

4)  Z <=> X3 

 

В рабте пказан, чт данный механизм, кинетическая мдель 

ктрг удвлетвряет закну действия масс без дплнительных 

предплжений, в пределеннй бласти параметрв имеет 

автклебательные режимы, при этм дан лишь дин набр параметрв, при 

ктрм система имеет автклебания. Прведем блее детальный 

параметрический анализ стветствующей математической мдели: 

 

ẋ1 = k1z - k-1x1 - k2x1 + k-2x2 - 2k3x1
2
x2 = P 
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ẋ2 = k2x1 - k-2x2 - k3x1
2
x2 = Q 

ẋ3 = k4z - k-4x3 = R                                                                                (2.12)                           

z = 1 - x1 - x2 - x3, 

ктрая представляет сбй систему трех быкновенных 

дифференциальных уравнений с нелинейными правыми частями. 

Прцедура исследвания мдели (2.12) аналгична писаннй в 

пункте 2.1 - 2.2, пэтму станвимся тльк на снвных результатах. 

Ст.с. являются решениями системы алгебраических уравнений 

P=Q=R=0, ктрая легк свдится к днму уравнению: 

 

(k-2 + k3x1
2
)(k4 + k-4)(k1(1 - x1) - k-1x1) - (k4 + k-4)∙ 

∙(k1 + 3k3x1
2
)k2x1 + k1k4(k2x1 - (1 - x1)(k-2 + k3x1

2
))=0                            (2.13) 

 

Так же как и для трехстадийных механизмв ст.с. зависят не т 

абслютнй величины кнстант k4, k-4, а т их тншения, пэтму всюду 

далее предплагается, чт k4/k-4 = const. Разрешая уравнение (2.13) 

тнсительн каждг из имеющихся параметрв, мы плучаем братные к 

искмым параметрическим зависимстям х (k i). 

 

    
(            

 (        ))(       )

   ((        
 )(   )      )

 

     
     ((        

 )(   )     )        
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       )

 

    
     (        

 )(   )      (         
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Анализ устйчивсти ст.с. привдит к характеристическму 

уравнению 
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λ
3
 + ϭ∙λ

2
 + ∙λ + ∆ = 0 

 

где ϭ  =  - t r  A,   = А11 +  А22 + А33, ∆ = - detA, А = ||аij|| (i,j=l ,2,3) - матрица 

стветствующей линеаризваннй системы в ст. с, Аij (i=1,2,3) - главные 

минры матрицы А с элементами: 

 

 a11 = - k1 - k-1 - k2 - 4k3x1x2 

 a12 = - k1 + k-2 - 2k3x1
2
  

 a13 = - k1 

 a21 = k2 - 2k3x1x2                                                                                      (2.14) 

 a22 = - k-2 - k3x1
2
 

 a23 = 0 

 a31 = - k1 

 a32 = - k4 

 a33 = - k4 - k-4 

 

Характер устйчивсти ст.с. пределяется стншением , ϭ, ∆. Н 

так как ϭ>0 (2.14), т в даннм случае при ∆<0 ст.с. будет неустйчивым, 

при ∆>0 небхдимым и дстатчным услвием неустйчивсти ст.с. 

является неравенств <0. Кгда >0, ст.с. устйчив (при ∆>0), значит =0 

твечает бифуркацинным значениям параметрв. 

Линия кратнсти ст. с L∆, является решением системы уравнений 

 

P = Q = R = ∆ = 0 (2.15) 

 

Пдбным бразм пстрена кривая кратнсти ст.с. в плсксти 

параметрв (k-1,k1). 
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Действуя аналгичн писаннму выше, нетрудн плучить 

кривую нейтральнсти L, ктрая нахдится путем решения системы 

четырех уравнений. 

P = Q = R =  = 0 (2.16) 

 

Буферная стадия X1 <=> X3. Заменим в механизме (2.11) четвертую 

стадию реакцией: X1 <=> X3. 

 

1) Z <=> X1 

2) X1 <=> X2                                                                                           (2.17) 

3) 2X1 + X2 => 3Z 

4)  X1 <=> X3 

 

Даннй схеме твечает нестацинарная кинетическая мдель: 

 

ẋ1 = k1z - k-1x1 - k2x1 + k-2x2 - 2k3x1
2
x2 - k4x1 + k-4x3 = P 

ẋ2 = k2x1 - k-2x2 - k3x1
2
x2 = Q 

ẋ3 = k4x1 - k-4x3 = R                                                                                  (2.18)                           

z = 1 - x1 - x2 - x3 

 

В этй серии механизмв была пранализирвана еще дна схема 

реакций, имеющая в качестве буфернй стадию вида X2 <=> X3 

Стветствующая ей математическая мдель выглядит так: 

 

ẋ1 = k1z - k-1x1 - k2x1 + k-2x2 - 2k3x1
2
x2 

ẋ2 = k2x1 - k-2x2 - k3x1
2
x2 – k4x1 + k-4x3 

ẋ3 = k4x2 - k-4x3                                                                                        (2.19)                           
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z = 1 - x1 – x2 - x3 

 

П схеме, писаннй выше, найдены ст.с., исследвана их 

устйчивсть, параметрические зависимсти и бифуркацинные кривые 

выписаны в явнм виде в плскстях различных параметрв, пстрены 

фазвые пртреты и временные зависимсти. 

В тличие т предыдущих, для даннй схемы не удалсь найти 

автклебаний. 

 

2.4 Автокаталический осциллятор 

 

Рассматривается серия авткаталитических механизмв, 

различающихся видм третьей стадии. Эта стадия как и выше названа 

буфернй, так как вещество Y фигурирует тлько в ней и для существвания 

в системе автклебаний на длжна быть дстатчн медленнй п 

сравнению с стальными. Для каждг из механизмв пстрены различные 

бифуркацинные кривые и параметрические зависимсти, а также 

пранализирван влияние вида «буфернй» стадии на характеристики 

автклебаний. 

Осциллятр с буфернй стадией 2Z <=> 2Y. Рассмтрим следующую 

схему превращений: 

 

1) Z<=>X 

2) Х+ 2Z => 3Z                                                                      (2.20) 

3) 2Z<=>2Y 
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Эта схема характерна для механизмв авткаталитических реакций. 

Первые две стадии представляют сбй прстейший каталитический 

триггер. Очевидн, такая схема не мжет писывать автклебаний, 

пэтму стадии 1), 2) дплнены буфернй стадией 3). 

Свкупнсти стадий (2.26) твечает нестацинарная кинетическая 

мдель вида: 

 

ż = -k1z + k-1x + k2xz
2 
- 2k3z

2 
+ 2k-3y

2 
= P(z, y) 

ẏ = 2k3z
2
 - 2k-3y

2
 = Q(z, y),                                                                   (2.21) 

 

где: x = 1 - y - z, y, z - кнцентрации веществ X, Y, Z стветственн, ki > 0 - 

кнстанты скрстей реакций в стадиях 1) -3). 

Уравнения (2.21) представляют сбй систему двух быкновенных 

дифференциальных уравнений, сдержащих в качестве параметров ki. 

Нелинейнсть системы буслвлена нелинейнстью стадий 2) - 3). Функции 

P(z, у) и Q(z, у) пределены в бласти S, задаваемй неравенствами: 

 

S={(z, у): z ≥ 0, у ≥ 0, z + у ≤ 1}                                                            (2.22) 

 

Ст.с. системы (2.21) определяются как решение системы двух 

нелинейных алгебраических уравнений: Р (z, у) = Q (z, у) = 0, которую можно 

записать в виде: 

 

  
   (   )         

 (   )

       
 

  ( ) 

    (
  

   
)

 

 
  ( )                                                                               (2.23) 
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Без граничения бщнсти мжн принять k2=1. Ст.с. являются 

тчками пересечения кривй f(z) и прямй g(z). Эти ст. сстяния зависят 

лишь т тншения кнстант k3, k-3, а не т их абслютнй величины. 

Пэтму, всюду далее, гвря б изменении k3, будем иметь в виду, чт  

k3/k-3 = const. 

Анализ устйчивсти првдится п стандартнй схеме. 

Графиками L∆: ∆ = 0 и Lϭ: ϭ = 0 плсксть параметрв разбивается на 

шесть бластей аналгичн предыдущему. 

Варьирвание параметра k3 не изменяет бласти кратности ст.с.. 

Область же, граничения линии нейтральности L∆ уменьшается при 

увеличении k3, чт характерн и для предыдущих мделей. 

Исследвана зависимсть амплитуды и перида клебаний т 

параметра k3: бе характеристики уменьшаются при увеличении k3. 
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3 Программная реализация 

 

3.1. Основные понятия ООП. 

Объектн-риентирванне прграммирвание - эт метдлгия 

прграммирвания, ктрая снвана на представлении прграммы в виде 

свкупнсти бъектв, каждый из ктрых является реализацией 

пределеннг класса (типа данных сбг вида), а классы бразуют 

иерархию, снванную на принципах наследвания. При этм бъект 

характеризуется как свкупнстью всех свих свйств и их текущих 

значений, так и свкупнстью дпустимых для даннг бъекта действий. 

Несмтря на т чт в различных литературных истчниках делается 

акцент на те или иные сбеннсти внедрения и применения ООП, три 

снвных (базвых) ег пнятия стаются неизменными: 

а) инкапсуляция (Encapsulatin); 

б) мнаследвание (Inheritance); 

в) плимрфизм (Plymrphism). 

Эти пнятия лежат в снве ООП. 

При прцедурнм пдхде к прграммирванию требуется писать 

каждый шаг, кажде действие алгритма для дстижения кнечнг 

результата. При бъектн-риентирваннм пдхде прав решать, как 

треагирвать и чт сделать в твет на пступивший вызв, стается за 

бъектм. Для этг дстатчн в стандартнй фрме пставить перед ним 

задачу и плучить твет. 

Объект сстит из частей: имени, сстяния (переменных сстяния), 

метдв (пераций). 
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Мжн дать ббщающее пределение: бъект ООП - эт 

свкупнсть переменных сстяния и связанных с ними метдв 

(пераций), ктрые пределяют, как бъект взаимдействует с 

кружающим мирм. 

Метды бъекта - эт прцедуры и функции, бъявление ктрых 

включен в писание бъекта и ктрые выплняют действия. 

Взмжнсть управлять сстяниями бъекта псредствм вызва метдв 

в итге и пределяет пведение бъекта. Эту свкупнсть метдв част 

называют интерфейсм бъекта. 

Инкапсуляция - эт механизм, ктрый бъединяет данные и метды, 

манипулирующие этими данными, и защищает и т и друге т внешнег 

вмешательства или неправильнг испльзвания. Кгда метды и данные 

бъединяются таким спсбм, сздается бъект. 

Применяя инкапсуляцию, мы защищаем данные, принадлежащие 

бъекту, т взмжных шибк, ктрые мгут взникнуть при прямм 

дступе к этим данным. Крме тг, применение этг механизма чень 

част пмгает лкализвать взмжные шибки в кде прграммы, чт 

намнг упрщает прцесс их писка и исправления. Мжн сказать, чт 

пд инкапсуляцией пдразумевается скрытие данных, т. е. их защита. 

Применение инкапсуляции ведет к снижению эффективнсти дступа к 

элементам бъекта, чт буслвлен небхдимстью вызва метдв для 

изменения ег внутренних элементв (переменных). Однак при 

свременнм урвне развития вычислительнй техники эти птери в 

эффективнсти не играют существеннй рли. 

Наследвание - эт прцесс, псредствм ктрг дин бъект 

мжет наследвать свйства другг бъекта и дбавлять к ним черты, 
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характерные тльк для нег. В итге сздается иерархия бъектных типв, 

где пля данных и метдв «предкв» автматически являются и плями 

данных и метдв «птмкв». 

Смысл и универсальнсть наследвания заключается в тм, чт не 

над каждый раз занв (с нуля) писывать нвый бъект, а мжн указать 

«рдителя» (базвый класс) и писать тличительные сбеннсти нвг 

класса. В результате нвый бъект будет бладать всеми свйствами 

«рдительскг» класса и свими сбственными тличительными 

сбеннстями. 

Плимрфизм - эт свйств, ктре пзвляет дн и т же имя 

испльзвать для решения нескльких технически разных задач. 

Плимрфизм пдразумевает таке пределение метдв в иерархии типв, 

при ктрм метд с дним именем мжет применяться к различным 

рдственным бъектам. В бщем виде кнцепцией плимрфизма является 

идея «дин интерфейс - мнжеств метдв», т.е. плимрфизм пмгает 

снижать слжнсть прграмм, разрешая испльзование днг интерфейса 

для единг класса действий. При этм выбр кнкретнг действия в 

зависимсти т ситуации взлагается на кмпилятр. 

 

3.2 Интегрированная среда программирвания Delphi 

 

История и назначение Delphi. Delphi - интегрирванная среда 

прграммирвания, разрабтанная фирмй Borland, является результатм 

развития языка ТурбПаскаль, ктрый, в свю чередь, является 

результатм развития языка Паскаль. Изначально Паскаль был плностью 

прцедурным языкм. ТурбПаскаль, начиная с версии 5.5, бладает 
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средствами бъектн-риентирваннг прграммирвания. Языкм 

прграммирвания в Delphi является бъектн-риентирванный язык 

Object Pascal, в снву ктрг плжены кнструкции ТурбПаскаля 

версии 7.0. В Рссии Brland Delphi пявился в кнце 1993 г. и сразу же 

завевал ширкую ппулярнсть. 

Среда прграммирвания Delphi пзвляет сравнительн легк и 

быстр сздавать прилжения перациннй системы Windows, пэтму 

на плучила название RAD (Rapid Application Develpment - среда быстрй 

разрабтки прилжений). 

Прцесс разрабтки в Delphi предельн упрщен. И в первую чередь 

эт тнсится к сзданию интерфейса, на ктре бычн прихдится 

прядка 80 % времени разрабтки прграммы. Прграммисту небхдим 

прст пместить небхдимые кмпненты в кне Windws (в Delphi н 

называется фрмй) и настрить их свйства с пмщью специальнг 

инструмента - Object Inspectr. С пмщью даннг инструмента мжн 

связать сбытия этих кмпнентв (нажатие кнпки, выбр мышью 

элемента в списке и т.д.) с прцедурй брабтки, и прсте прилжение 

гтв. Причем разрабтчик имеет в свем распоряжении небхдимые 

средства тладки (вплть д пшагвг выплнения кманд прцессра), 

удбную кнтекстную справчную систему, средства кллективнй рабты 

над пректм и т.д. 

Delphi пзвляет сздавать распределенные Internet- и Intranet- 

прилжения, испльзуя для дступа к данным Brland DataBase Engine. 

Язык Delphi Pascal (ранее - Object Pascal), испльзуемый в Delphi, 

пстянн расширяется и дплняется кмпанией Brland, в плнй мере 

пддерживая все требвания, предъявляемые к бъектн-риентирваннму 
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языку прграммирвания. Как в стрг типизирваннм языке, классы 

пддерживают тльк прсте наследвание, н зат интерфейсы мгут 

иметь сразу нескльк «предкв». К числу сбеннстей языка следует 

тнести пддержку брабтки исключительных ситуаций (exceptins), а 

также перегрузку метдв и пдпрграмм (verlad). Имеются также 

ткрытые массивы, варианты и вариантные массивы, пзвляющие 

размещать в памяти любые структуры данных. 

В Delphi мжн сздавать сви сбственные кмпненты, 

импртирвать их, а также разрабатывать шаблны пректв и мастерв, 

сздающих загтвки пректв. Delphi представляет разрабтчику 

интерфейс для связи прилжений (или внешних прграмм) с 

интегрирваннй блчкй Delphi (IDE). 

Компонент Delphi - эт функцинальный элемент, бладающий 

набрм свйств, пределяющих ег внешний вид и сстяние, а также 

набрм метдв и сбытий, пределяющих ег пведение. Кнцепция 

испльзвания кмпнентв при разрабтке прграмм напрямую связана с 

метдлгией бъектн-риентирваннг прграммирвания. В даннм 

случае с пмщью кмпнентв присхдит визуализация бъектв, т.е. 

тбражаются стандартные диалгвые кна, кнпки, списки и др. При 

этм каждый кмпнент предплагает сбственный набр действий. 

Все кмпненты Delphi являются призвдными т класса 

TCmpnent, в ктрм инкапсулирваны самые бщие свйства и метды 

кмпнентв. 
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3.3 Программный комплекс для анализа критических явлений в 

химических реакторах 

 

Стартве кн прграммы предлагает выбр мдели 

авткаталитическг сциллятра, различающихся буферными стадиями 

(Рисунок 1). 

 

 

Рисунок 1 - Стартве кн 

 

С пмщью даннй прграммы мжн првести плный 

параметрический анализ предлженных мделей, пказанных в виде 

пунктв меню (Рисунок 2). 
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Рисунок 2 – Схема параметрического анализа 

 

Верхний клнтитул прграммы сдержит структурную схему 

выбраннй мдели и кнпки управления. Главне меню прграммы 

сдержит снвные функции, стветствующие этапу параметрическг 

анализа. С пмщью бъектв «label», пльзватель мжет менять 

нрмируемые кэффициенты или исправить стандартные, внесенные в 

прграмму. Так же с пмщью пля «select» мжн задавать кличеств 

кривых. 

Результат рабты прграммы представляется в числвм виде, 

визуализируется в графическм виде и при небхдимости мжет 

схраняться в файле. 

Рассмтрим рабту на примере. 
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На первм шаге плучаем функции, братной к параметрическим 

зависимостям. 

Находим зависимости k1(z), k-1(z): 
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 В сплывающем меню выбираем небхдимый параметр, ктрый 

будет варьироваться (Рисунок 3). 

 

 

Рисунок 3 – Навигационное меню 

 

Кличеств кривых ставим 3 и стрим параметрические зависимсти 

k1 т z. 
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Рисунок 4 - Параметрические зависимости k1 от z 
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Рисунок 5 - Параметрические зависимости k-1 от z 

 

Следующим шагм будет пстроение бифуркацинных кривых: 

кривй кратнсти, кривй нейтральнсти. 

Кривая кратнсти записывается 
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Рисунок 6 - Кривая кратности k1, k-1 

 

 При решении этй системы: 

 

F(z,k1,k-1)=0 

ϭ(z, k1,k-1)=0 

 

плучаем выражения для пстрения линии нейтральнсти. 
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Рисунок 7 - Кривая нейтральности k1, k-1 

 

 Взаимное расплжение бифуркацинных кривых для динаковых 

кэффициентв, пстренная в днй плсксти, называется 

параметрическим пртретм, с пмщью ктрг мжн пределить 

бласти существования ст. с. и их тип (Рисунок 8). 
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Рисунок 8 - Параметрический портрет k1, k-1 

 

 Пследним шагм параметрическг анализа будет пстрение 

временных зависимстей, с пмщью выбра стветствующих пунктв 

меню мжн пстрить графическе представление изменения 

кнцентрации выбраннг вещества с течением времени. На рисунке 9 

пказан изменение кнцентрации вещества 2, ктре имеет вид 

незатухающих клебаний. 
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Рисунок 9 - Временные зависимости 

 

 Рассмтрим механизм, дплненный «буфернй» стадией X <=> Y. 

Схему параметрическг анализа прведем аналогичн, пстрим 

параметрические зависимсти (Рисунок 10, 11). 
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Рисунок 10 - Параметрические зависимости k1 от z 

 

 

Рисунок 11 - Параметрические зависимости k-1 от z 
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Рисунок 12 - Параметрический портрет k1, k-1 

 

На рисунке 12 приведен параметрический пртрет кэффициентв k1, 

k-1, для указанной выше схемы, п внешнему виду ктрг мжн сделать 

вывод  тсутствии единственнг неустйчивг ст.с., чт гарантирвал 

бы наличий клебаний в схеме. В нем мы мжем убедиться при пстрении 

временных зависимстей для даннг механизма. 

Временные зависимсти приведены на рисунке 13. 
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Рисунок 13 - Временные зависимости 

 

Исследвана зависимсть бласти мнжественнсти ст.с. т 

параметрв k3, k-2, k2. При уменьшении k3 бласть уменьшается, сдвигаясь 

при этм вправ вдль си k1. Уменьшение кнстанты k-2 также привдит к 

уменьшению размерв бласти, н сдвигает ее влев п си k1. И, накнец, 

уменьшение k2 не стльк уменьшает бласть, скльк сдвигает ее влев. 

Аналгичным бразм были пстрены и исследваны кривые 

кратнсти в других плскстях параметрв. Так, варьирвание параметрв 

k1, k2, k-2 показал, чт бласть, граниченная линией L∆ в плсксти (k-1,k4) 

уменьшается при рсте k2 и увеличивается с рстм k1. Увеличение же k-2 

привдит к уменьшению бласти мнжественнсти ст. с в плсксти (k4, k1). 
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Выше был тмечен, чт в мдели клебания тсутствуют. Значит, 

плсксть параметрв разбивается лишь на две бласти: с дним 

устйчивым ст.с. и с тремя ст.с., два из ктрых устйчивы, среднее - 

неустйчив (седл). 

Итак, в даннм разделе пказан, чт уже прстые механизмы без 

авткатализа пзволяют писать бльше разнбразие динамическг 

пведения каталитических реакций. В всех рассмтренных мделях сб 

выделялся случай единственнг неустйчивг ст.с. Однак, эт не 

значает, чт клебания существуют тлько при этм услвии. Они были 

найдены и при трех неустйчивых ст.с. 

Сравнительный анализ мделей пказал, чт в зависимсти т 

буфернй стадии, схема мжет иметь или не иметь автклебаний, выявил 

механизмы, бладающие наибльшей бластью в параметрическм 

прстранстве, где клебания существуют. 

Варьирвание параметра k3 пказал, чт бласть единственных 

неустйчивых ст.с. уменьшается при рсте k3. 

Испльзуя специфику рассмтреннй математическй мдели, в 

явнм виде в плсксти параметрв (k-1,k1) плучены бифуркацинные 

кривые. 

Анализ их взаимнг расплжения, пзволяет дать классификацию 

ст.с. 

Временные зависимсти. Пведение системы в времени нсит 

характер релаксацинных клебаний при дстаточн малых k3, k-3. 

Исследвана зависимсть перида и амплитуды клебаний т 

параметра k3. Увеличение k3 приводит к уменьшению, как амплитуды, так и 

перида клебаний. Амплитуда клебаний мжет быть априри ценена из 
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графикв изклин (функций f(z) и g(z)). Для этг нужн найти тчки 

лкальных экстремумв функции f(z). Амплитуда равна разнсти крдинат 

этих тчек. 

Сравнительный анализ бластей, граниченных кривыми L∆ и Lϭ, для 

разных механизмов с различными буферными стадиями пказывает, чт в 

плсксти параметрв (k1, k-1) наибльшей бластью этих параметрв, где 

существует единственне и неустйчиве ст.с. (а значит и автклебания), 

бладает механизмы с стадией 2Z <=> 2Y. В этм смысле наименьшей 

верятнстью взникновения незатухающих сцилляций характеризуется 

схема реакции с буфернй стадией X <=> Y. 

Эт вряд ли является бщим результатм, так как в других плскстях 

параметрв стншение размерв указанных бластей мжет быть другим. 

Общим же свйствм пстроенных кривых является т, чт при 

изменении параметрв k3, k-3 (k3/k-3 = const) бласть мнжественнсти ст.с. 

не меняется, а бласть Lϭ, с рстм k3, k-3 уменьшается, исчезая при 

пределенных значениях k3, k-3, и на максимальна при стремлении k3, k-3 к 

нулю. Однак, заметим, чт при k3=k-3=0 (стадия 3 тсутствует) 

автклебаний нет. 

При скль угдн малых k3, k-3>0 система характеризуется скль 

угдн бльшим перидм клебаний. Их частта задается величинй k3,k-3. 

Нижняя же граница перида клебаний пределяется уже набрм других 

параметрв. 

Приведенные мдели мгут служить снвнй при пстроении блее 

реалистических мделей; результаты исследвания пзволяют плучить 

априрные ценки слжнй динамики каталитических прцессв. 

Сравнительный анализ моделей показал, что в зависимости от 



41 

 

 

буферной стадии, схема может иметь или не иметь автоколебаний, выявил 

механизмы, обладающие наибольшей областью в параметрическом 

пространстве, где колебания существуют.  
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

В данной рабте сфрмирвали следующие цели: разрабтали 

технлгию параметрическг анализа кинетических мделей 

каталитических систем, дпускающих мнжественнсть ст.с. и 

автклебаний в кинетическй бласти. Эта цель пределила снвные 

задачи рабты: 

а) Прведение параметрическг анализа базвых, прстейших 

мделей. 

б) Пранализирвать влияние диффузинной стадии. 

в) Пстрить и пранализирвать математические мдели 

пртчнг каталитическг реактра, снванных на базе различных 

механизмв.  

Сзданный прграммн-математический кмплекс длжен пзвлить 

значительн лучше изучить мдели вида «реакция + диффузия», а ег гибкая 

архитектура и ткрытсть прткла взаимдействия элементв системы 

расширить бласть применения даннг прдукта на другие сферы 

математическг мделирвания. 

Данная рабта пзвляет братить внимание исследователей в бласти 

химическй кинетики на взможнсть применения численных алгритмв 

не тльк для кнечнг решения пстреннй мдели, н и для 

исследвания самих динамических систем, избавляя тем самым т 

крптливг труда выведения аналитических фрмул. 
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