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Объектом исследования является реакторный блок установки каталитической изомери-
зации пентан-гексановой фракции, состоящий из каскада трех реакторов. Сырьем данной
установки является гидроочищенная бензиновая фракция, в качестве катализатора процес-
са применяют бифункциональный катализатор отечественного производства марки СИ-2
[1]. На основе имеющихся исходных данных составлена схема химических превращений,
учитывающая детальное образование побочных продуктов в ходе реакций гидрокрекинга.
Схема разработана на основе решения обратной задачи химической кинетики с использо-
ванием численных методов решения жестких систем обыкновенных нелинейных диффе-
ренциальных уравнений (СОНДУ) – математического описания изменения концентраций,
участвующих в реакциях веществ (прямая задача).

При решении системы дифференциальных уравнений возникли трудности, связанные с
неустойчивостью счета. Поэтому был проведен численный анализ прямой кинетической за-
дачи на жесткость. Была построена матрица Якоби, для которой были рассчитаны собствен-
ные значения. В ходе исследования была установлена жесткость рассматриваемой СОНДУ
на основе нескольких математических определений жесткости [2-4]. При решении обратных
задач химической кинетики часто возникают ситуации, когда константы скоростей реакции
принимают значения, отличные друг от друга на несколько порядков. Стандартные явные
численные методы зачастую не справляются с интегрированием таких систем и в настоящее
время остро стоит вопрос исследования методов, способных эффективно решать жесткие
задачи. Поэтому в среде ПО MATLAB в ходе работы было произведено сравнение пяти
методов ode, в числе которых были методы, зарекомендовавшие себя эффективными для
решения жестких систем. Среди них неявные методы — одноитерационный метод Розен-
брока 2-го порядка точности и многошаговый метод переменного порядка.

Результаты проведённых вычислительных экспериментов на основе выбранных эффек-
тивных численных методов показали высокую адекватность. Данные промышленной уста-
новки были описаны с высокой точностью. Предложенная методика может быть опробована
для решения других задач химической кинетики, для решения которых требовались боль-
шие вычислительные ресурсы и раскрывает возможности для использования технологии
параллельных вычислений при решении прямых и обратных задач при исследовании слож-
ных механизмов промышленных технологических процессов [5-7].
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