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Введение
1

Ц елью моделирования любого про-
цесса, в том числе и каталитического, 
является определение оптимальных 

условий его проведения. На первом этапе 
определения оптимального режима процесса 
необходимо провести теоретическую опти-
мизацию, т. е. найти лучшие значения управ-
ляющих параметров, не задаваясь возможно-
стью их реализации [1; 2]. Следующий шаг 
оптимизации — выбор реактора, который по-
зволит максимально соответствовать опреде-
ленному ранее режиму.

1	 Работа выполнена при частичной финансовой 
поддержке гранта РФФИ № 15‑07‑01764 А «Оптималь-
ное управление химическими реакциями металлоком-
плексного катализа».

Постановка задачи оптимизации пред-
полагает наличие целевой функции, управ-
ляющих параметров и некоторых ограниче-
ний на управляющие параметры. Нередко 
критериями оптимизации в каталитических 
процессах являются условия максимального 
выхода целевого продукта или максималь
ной интенсивности процесса при заданном 
выходе целевого продукта [3]. Однако при та-
кой постановке задачи возникают конкуриру-
ющие свойства процесса: «количество про-
дукта — качество продукта», «количество 
продукта — расход сырья» и т. д. [4]. Тогда 
возможна постановка критерия оптимиза-
ции в терминах экономической эффективно-
сти [5].

Управляемым процессом в рассматрива-
емой задаче является химическая реакция, 
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Информационно-вычислительная 
аналитическая система теоретической 
оптимизации каталитических процессов1

Информационно-вычислительная аналитическая система включает в себя справочник 
кинетических исследований на основе распределенных баз данных и последовательно-
параллельные алгоритмы обработки кинетических измерений. Разработан алгоритм про-
ведения теоретической оптимизации каталитического процесса на основе экономических 
критериев. Разработана кинетическая модель каталитической реакции спиртов с диме-
тилкарбонатом. Проведены расчеты и определены условия достижения экстремальных 
значений показателей.
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