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Теоретическая оптимизация многостадийной последовательной обрати-

мой реакции в условиях неопределенности кинетических данных.

Для многостадийной последовательной обратимой реакции в равновесном случа-
е рассмотрена задача нахождения оптимальной температуры, доставляющей макси-

мум выхода целевого продукта. При этом учитывалось, что начальные кинетические

данные для реакции (кинетические константы скорости k0
i и энергии активации Ei)

содержат в себе некоторую погрешность [1], т. е. находятся в условиях неопределен-

ности:
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Математическая модель для многостадийной последовательной обратимой реак-
ции X1 → X2 → X3 → · · · → Xn имеет вид
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где kp
i — константа равновесия, xi — равновесная концентрация i-го продукта (i =

1, 2, . . . , n).
По технологическим условиям на температуру накладывается ограничение вида

T ∈ [T∗, T ∗]. Неопределенность в начальных данных порождает неопределенность и
в параметрах модели [2]. На основе интервального аналога метода Гаусса построен
алгоритм расчета интервально-значных равновесных концентраций. Построен так-

же алгоритм анализа задачи в условиях качественной неизменности (изотермичность

оптимального температурного режима) и выведены условия, выполнение которых га-
рантирует сохранение качества оптимальной температуры при изменении констант

равновесия в заданных интервалах.

Для процесса пассивации никелевых катализаторов и для реакции изомеризаци-
и ксилолов изучено влияние неопределенности в термодинамических параметрах на

результаты теоретической оптимизации и, как следствие из этого, требование к точ-
ности определения параметров, необходимых для гарантированного прогноза условий

проведения реакций.
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