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Аннотация. Представлено решение обратной задачи приближенного определения констант 

скорости реакций по заданным концентрациям исходного вещества и продуктов в рамках математиче-
ской модели кинетики процесса нефтепереработки с использованием методов конечных разностей, ин-
терполировании данных (кубического сплайна) и метода регуляризации Тихонова. Найдены прибли-
зительные константы скорости реакций, которые являются единственными и непрерывно зависят от 
исходных данных, а также необходимы для прогнозирования концентрации исходного вещества  
и продуктов в любой момент времени и определения показателей в реакциях процесса нефтеперера-
ботки – энергии активации, температуры и других внешних условий. 
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ВВЕДЕНИЕ 

В химической науке в целом и в физической 

химии, в частности, есть особая область – хи-

мическая кинетика, изучающая механизмы и 

закономерности протекания химических про-

цессов во времени. Химическая кинетика рас-

сматривает и устанавливает зависимости ско-

рости химических реакций от концентраций 

реагентов, температуры и других внешних 

условий. С момента появления химическая 

кинетика всегда была краеугольным камнем, 

на котором стоит химическая промышлен-

ность – нефтехимия, нефтепереработка и про-

изводство полимеров [1].  

Современный этап развития областей 

нефтехимии и нефтепереработки характери-

зуется внедрением методов математического 

моделирования для описания процессов под-

готовки и переработки нефтяного сырья  

с целью улучшений технологий. Надежная 

информация о параметрах моделей и законо-

мерности их изменения является основой 

правильного математического описания неф-

тяных систем и процессов и гарантией вер-

ных технологических решений [2].  

Процесс гидрокрекинга используется  

с целью увеличения количества вырабатыва-

емых светлых продуктов нефти. В процессе 

гидрокрекинга могут перерабатываться лег-

кие и тяжелые дистилляты первичной перера-

ботки в смеси с водородсодержащим газом на 

комплексных катализаторах. В современной 

промышленности гидрокрекинг является 

процессом получения ценного топлива – ке-

росинового и дизельного [3]. 

Для процессов нефтепереработки и нефте-

химии характерен сложный состав реагирую-

щей смеси, большое количество одновре-

менно протекающих реакций и взаимных 

превращений реагентов. Структура кинетиче-

ских уравнений реакций зависит от физико-

химических представлений состава реагиру-

ющей смеси и получаемых продуктов. На ос-

нове реакции гидрокрекинга были построены 

математические модели одного из процессов 

нефтепереработки с использованием системы 

обыкновенных дифференциальных уравне-

ний для описания математической модели ки-

нетики [4–6]. Для этого взята гипотетическая 

гомогенная химическая реакция превращения 

углеводородов парафинового ряда в процессе 

каталитического крекинга [4]. 

Решение данной системы уравнений позво-

лило бы прогнозировать и управлять превраще-

нием концентраций исходного вещества и про-

дуктов и решать проблемы масштабного пере-

хода от лабораторных исследований к работе 

промышленных агрегатов [5].  

 
МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

Математическая модель кинетики про-

цесса нефтепереработки. Задача математи-

ческого моделирования каталитического кре-

кинга рассмотрена в [2, 4–7]. В рамках данной 

работы будем рассматривать математиче-

скую модель кинетики процесса нефтепере-

работки, которая представляет систему одно-

родных дифференциальных уравнений пер-

вого порядка с постоянными коэффициен-

тами [4]. Пусть исходная смесь состоит из од-

ного тяжелого углеводорода C . Под дей-

ствием температуры и соударений углеводо-

род C  распадается на углеводороды A , B , а 

также превращается в изомер D  с тем же ко-

личеством атомов углерода, что и в исходной 

молекуле. Вещество D  также распадается на 

A  и B , либо обратно превращается в C . Пусть 

продукты реакции ,A  B  – это более легкие 

углеводороды, и с ними никаких превраще-

ний далее не происходит [4].  

Схема химических превращений в описан-

ном выше процессе каталитического кре-

кинга будет иметь следующий вид: 
 

1kC A B  , 2k
C D , 3k

D C , 
4k

D A B  , 5k
B A , 

(1) 

 

где 
1k , 

2k , 
3k , 

4k , 
5k  – константы скорости 

реакций, 
1с
 [4]. 

Скорость реакций в схеме превращений (1) 

определяется следующими формулами: 
 

 1 1

dC dA dB
v k C

dt dt dt
     , 

 2 2

dC dD
v k C

dt dt
    , 

 3 3

dD dC
v k D

dt dt
    , 

(2) 
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 4 4

dD dA dB
v k D

dt dt dt
     , 

 5 5

dB dA
v k B

dt dt
    , 

 

где 
1v , 

2v , 
3v , 

4v , 
5v  – скорость реакций, 

.

моль

л с
; 

dA

dt
, 

dB

dt
, 

dC

dt
, 

dD

dt
 – изменение концентра-

ции веществ A , B , C , D  за малое время, 

.

моль

л с
;  B ,  C ,  D  – концентрация ве-

ществ B , C , ,D  
моль

л
. Из (2) следует,  

что изменение концентрации веществ A , B , 

C , D  за малое время определяются по следу-

ющим формулам: 
 

     1 4 5

dA
k C k D k B

dt
   , 

     1 4 5

dB
k C k D k B

dt
   , 

     1 2 3

dC
k C k C k D

dt
    , 

     2 3 4

dD
k C k D k D

dt
   . 

(3) 

 

Математическая модель кинетики реакции 

каталитического крекинга, описанная схемой 

превращений (1) и (3), представляет собой си-

стему дифференциальных уравнений [5]: 
 

 
     

 
     

 
     

 
     

1

5 2 1 3 4 4

2

5 2 1 3 4 4

3

1 2 3 3 4

4

2 3 2 4 4

;

;

;

,

dy t
k y t k y t k y t

dt
dy t

k y t k y t k y t
dt

dy t
k k y t k y t

dt
dy t

k y t k k y t
dt


  


    


    



  


 (4) 

 

где  1y t ,  2y t ,  3y t ,  4y t  – концентрация 

веществ A , B , C , D  в момент времени t [5]. 

Предположим, что в начальный момент вре-

мени 0t   концентрация веществ A , B , C , D  

равна  1 0y ,  2 0y ,  3 0y ,  4 0y  [5]. 

Рассмотрим две следующие задачи, построен-
ные в рамках математической модели кинетики 
реакции каталитического крекинга (4). 

Задача 1. По заданным константам скоро-

сти реакций 
1 10k k , 

2 20k k , 
3 30k k , 

4 40k k , 
5 50k k  и концентрациям исходного 

вещества продуктов A , B , C , D  в начальный 

момент времени 0t   определить  1 ,y t  

 2y t ,  3y t ,  4y t . 

Введенные условия представляет собой 
задачу построения решения линейной си-
стемы дифференциальных уравнений с за-
данными начальными условиями (задачу 
Коши). Эту задачу будем называть прямой за-
дачей в рамках математической модели (4). 
Решение задачи 1 позволяет определить кон-

центрацию веществ A , B , C , D  в любой мо-
мент времени. Можно переписать (4)  

в матрично-векторном виде: 
 

 
dY t

AY t
dt

 , где 

 
4

, 1ij i j
A a


  – матрица с элементами 

1k , 
2 ,k  

3k , 

4k , 
5k ;           1 2 3 4, , ,

T

Y t y t y t y t y t . Не-

трудно доказать, что прямая задача кор-
ректно поставлена по Адамару (см. опреде-
ление корректной задачи в [7–10]). Действи-
тельно, существование и единственность 
решения задачи 1 можно вывести из тео-
ремы существования и единственности  
решения задачи Коши. Решение задачи 1 

имеет следующий вид:    0AtY t e Y , где 

          1 2 3 40 0 , 0 , 0 , 0
T

Y y y y y  – вектор 

начальных условий; 
Ate  определяется соотно-

шением: 
 

0 !

k

At

k

At
e

k





 . В данной работе рас-

смотрим случай, когда начальное условие 

 0Y  не изменяется. Будем доказывать,  

что при малом изменении матрицы A  реше-

ние  Y t  задачи 1 тоже мало изменяется.  

То есть,    1 0 0Y t Y t   при 1 0 0,A A   

где    1

1 0 0
A tY t e Y ,    0

1 0 0
A t

Y t e Y  – реше-

ние задачи 1 при 
1A A , 

0A A . Разность 

между  1Y t  и  0Y t  определяется неравен-
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ством:        01

1 0 0 0
A tA t

Y t Y t e e Y   . 

Имеем: 
 

 
   

 

01 1 0

0 0

1 0 1 0

0 0

! !

.
! !

k k

A tA t

k k

k k
k k k k

k k

At A t
e e

k k

t t
A A A A

k k

 

 

 

 

   

   

 

 

 (5) 

 

Проанализируем (5): при 1k    

имеем 1 0 0A A  . Пусть 
1 0A A  .  

Из 1 0 0A A   следует, что 0  .  

При 2k   имеем 2 2

1 0A A   

 02 0A      при 0  . При 3k   

имеем  23 3 2

1 0 0 03 3A A A A         

при 0  . Делая то же самое для 

4, 5, 6, ...k  , получаем 1 0 0k kA A    

при 0  . Отсюда  01 A tA t
e e   

1 0

0

0
!

k
k k

k

t
A A

k





    при 0  . В итоге по-

лучаем    1 0 0Y t Y t   при 1 0 0A A  , 

т. е. решение задачи 1 непрерывно зависит  
от матричного оператора A . 

Задача 2. По заданным концентрациям ис-
ходного вещества и продуктов A , B , C , D   

в моменты времени 
it , 1, 2, ...i   определить 

1k , 

2k , 
3k , 

4k , 
5k  (т. е. 

10k , 
20k , 

30k , 
40k , 

50k ). 

Задачу 2 будем называть обратной зада-
чей по отношению к задаче 1 в рамках  
математической модели (4). В прикладных 
исследованиях, как правило, концентрацию 

веществ A , B , ,C  D  можно измерить  

в любой момент времени t , т. е. нам из-

вестны  1y t ,  2y t ,  3y t ,  4y t . Для реше-

ния обратной задачи 2 будем использовать 
следующие методы: метод конечных разно-
стей, метод кубического сплайна, метод  
регуляризации Тихонова. В результате про-
веденных расчетов будут найдены прибли-
женные константы скорости реакций. 

Метод конечных разностей. Применяя 
метод конечных разностей, из (4) получаем 
систему алгебраических уравнений относи-

тельно 
1k , 

2k , 
3k , 

4k , 
5k : 

 

     
     

     
     

     
     

     
     

3

1 1

3 1 4 4 2 5

3

2 2

3 1 4 4 2 5

3

3 3

3 1 3 2 4 3

3

4 4

3 4 2 4 4

,
2

,
2

,
2

.
2

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t y t k y t k

h

    
   

    
   



   
   


   

    


 (6) 

 

Система (6) содержит пять неизвестных 
1k , 

2k , 
3k , 

4k , 
5k . Подставляя 

1t t , 
2t t  в (6), по-

лучаем систему восьми алгебраических урав-

нений. Из них выбираем любых пять уравне-

ний и имеем следующую систему уравнений: 
 

     
     

     
     

     
     

     
     

     
   

3

1 1 1 1

3 1 1 4 1 4 2 1 5

3

2 1 2 1

3 1 1 4 4 2 1 5

3

3 1 3 1

3 1 1 3 1 2 4 1 3

3

4 1 4 1

3 1 4 1 2 4 1 4

3

1 2 1 2

3 2 1 4 2 4

,
2

,
2

,
2

,
2

2

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t k y t k y t k

h

y t h y t h h
y t y t k y t k

h

y t h y t h h
y t k y t k

h

    
  

    
  

    
   

    
    

    
    2 2 5.y t k

















 (7) 

 

Систему (7) можно представить в векторно-

матричном виде AK B , где  
5

, 1ij i j
A a


  – 

матрица с элементами  2 1y t ,  3 1y t ,  4 1y t , 

 2 2y t ,  3 2y t ,  4 2y t ;  1 2 3 4 5, , , ,
T

K k k k k k ; 

B  – вектор левой части. Отметим, что про-

цесс кинетики реакции каталитического кре-

кинга произошел, поэтому система (7) всегда 

имеет хотя бы одно решение. Искомое реше-

ние  0 10 20 30 40 50, , , ,
T

K k k k k k  задачи 2 явля-

ется точным решением системы (7).  

Пренебрегая  3h , из (7) получаем си-

стему уравнений: 
 

   
     

   
     

   
     

   
     

   
     

1 1 1 1

3 1 1 4 1 4 2 1 5

2 1 2 1

3 1 1 4 1 4 2 1 5

3 1 3 1

3 1 1 3 1 2 4 1 3

4 1 4 1

3 1 4 1 2 4 1 4

1 2 1 2

3 2 1 4 2 4 2 2 5

,
2

,
2

,
2

,
2

.
2

y t h y t h
y t k y t k y t k

h
y t h y t h

y t k y t k y t k
h

y t h y t h
y t k y t k y t k

h
y t h y t h

y t y t k y t k
h

y t h y t h
y t k y t k y t k

h

   
  


  

  

   

   


  
     

  
  







 (8) 
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Метод кубического сплайна. Значения 

 2 1y t ,  3 1y t ,  4 1y t ,  2 2y t ,  3 2y t ,  4 2y t  

получаются из эксперимента, а  1 1y t h , 

 1 1y t h ,  2 1y t h ,  2 1y t h ,  3 1y t h , 

 3 1y t h ,  4 1y t h ,  4 1y t h ,  1 2y t h , 

 1 2y t h  получаются методом кубического 

сплайна.  

Метод регуляризации Тихонова. По-

скольку  2 1y t ,  3 1y t ,  4 1y t ,  2 2y t ,  3 2y t , 

 4 2y t  измеряются экспериментально, то они 

могут содержать ошибки измерения и округ-

ления. Значения  1 1y t h ,  1 1y t h , 

 2 1y t h ,  2 1y t h ,  3 1y t h ,  3 1y t h , 

 4 1y t h ,  4 1y t h ,  1 2y t h ,  1 2y t h  

найдены интерполированием, поэтому они 

также могут содержать не только ошибки 

округления, но и ошибки интерполяции. 

Можно переписать (8) в виде: 
h bA K B ,  

где 
hA  – приближение к матрице A , а 

bB  – 

приближение к вектору B . Задача решения 

системы (8) некорректно поставлена, потому 

что при малом изменении 
hA  и 

bB  ее решение 

может сильно измениться. В этом случае для 

решения системы (8) будем использовать ме-

тод регуляризации Тихонова [7–10]. Необхо-

димо найти приближение к искомому реше-

нию 
0K , которое является единственным  

и непрерывно зависит от 
hA , 

bB .  

Будут найдены приближенные константы 

скорости реакций по следующему условию: 
 

2 2
min minh b

K
A K B K


   , (9) 

 

где 0const    – параметр регуляризации.  

Из (2) вытекает регуляризирующее уравнение: 
 

h h h bA A K K A B   , (10) 
 

где hA
 – сопряженный к матрице 

hA . Решение 

системы (10), обозначаемое 
1( ,K k   

2 3 4 5, , , )Tk k k k    , является регуляризован-

ным решением уравнения 
h bA K B  [7–10].  

В методе регуляризации Тихонова необхо-

димо найти параметр регуляризации   так, 

что K
 стремится к искомому решению 

0K , 

т. е. 0 0K K   .  

Проанализируем условие (9) и уравне-

ние (10). С увеличением же параметра   ре-

гуляризованное решение K
 становится 

глаже и устойчивей, т. е. уменьшается норма 

решения 
2

K , но увеличивается невязка 

2

h bA K B  . Истина – посередине, т. е. при 

некотором умеренном параметре   регуляри-

зованное решение K
 будет иметь и умерен-

ную гладкость, и умеренную невязку. Суще-

ствует несколько способов выбора  

параметра регуляризации [7–10]. В данной 

работе параметр   будет выбран исходя  

из непрерывности решения задачи 1. 

Рассмотрим задачу 1. Матричный опера-

тор A  с элементами 
1 1k k  , 

2 2k k  , 
3 3k k  , 

4 4k k  , 
5 5k k   обозначаем A

, а с элемен-

тами 
1 10k k , 

2 20k k , 
3 30k k , 

4 40k k , 

5 50k k  обозначаем 
0A . Решение задачи 1  

с операторами A A  и 
0A A   

обозначаем  Y t  и  0Y t . При малом  

изменении оператора A
 решение  Y t   

тоже мало изменяется. Из 0 0K K    сле-

дует, что 0 0A A   . Из свойства  

непрерывности решения задачи 1 следует, что 

   0 0Y t Y t    при 0 0A A   . Отсюда 

 Y t  непрерывно зависит от K
. При этом 

будет выбран параметр   так, что 

   0Y t Y t   достигает минимума. Для этого 

будем подставлять найденные приближенные 

константы скорости реакций 
1k 

, 
2k 

, 
3k 

, 
4k 

, 

5k 
 в (4) и решать прямую задачу. Из решения 

прямой задачи рассчитываются концентра-

ции веществ A , B , C , D  в разные  

моменты времени, т. е.  Y t . Расчетные кон-

центрации веществ A , B , C , D  будут срав-

ниваться с измеренными значениями.  
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РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Рассмотрим пример. Пусть нам известны 

концентрации веществ A , B , C , D  в разные 

моменты времени, т. е.  1y t ,  2y t ,  3y t , 

 4y t  (табл. 1). 

 

Таблица 1 

Измеренные концентрации веществ A , B , C , D  
 

 t c   1
y t   2

y t   3y t   4y t  

0 0 0 90 10 

30 77,76206 12,47561 48,11464 6,76653 

60 132,29327 7,46789 25,74512 4,37430 

90 162,81084 4,12939 13,78771 2,74217 

120 179,58861 2,26780 7,39035 1,68145 

150 188,79792 1,24467 3,96468 1,01403 

180 193,85216 0,68309 2,12871 0,60366 

210 196,62600 0,37489 1,14389 0,35567 

240 198,14831 0,20574 0,61518 0,20779 

270 198,98377 0,11291 0,33111 0,12055 

Примечание: составлено авторами на основании данных, полученных в ходе расчета:  t c  – время, из-

меряемое в секундах;  1y t ,  2y t ,  3y t ,  4y t  – концентрация веществ A , B , ,C  D  в момент времени t. 

 

Используя метод кубического сплайна, вы-

числим  1 1y t h ,  1 1y t h ,  2 1y t h , 

 2 1y t h ,  3 1y t h ,  3 1y t h ,  4 1y t h , 

 4 1y t h ,  1 2y t h ,  1 2y t h  и построим 

систему (8) при 
1 200t  , 

2 220t  , 0,001h  . 

Решение системы (8) будет найдено методом 

регуляризации Тихонова. В результате прове-

денных расчетов находим приближенные 

константы скорости реакций 
1k 

, 
2k 

, 
3k 

,  

4k 
, 

5k 
. Как указано выше, будет выбран па-

раметр   так, что    0Y t Y t   достигает ми-

нимума, т. е. отклонение между расчетными 

и измеренными данными достигает мини-

мума. Чтобы проверить совпадение между 

расчетными и измеренными значениями, бу-

дем использовать статистические параметры: 

коэффициент корреляции Пирсона 2R  и по-

казатель эффективности Нэша – Сатклиффа 

(Nash‒Sutcliffe efficiency, NSE ) [11–13].  

Коэффициент 2R  (
20 1R  ) помогает 

предсказать, существует ли линейная корре-

ляция между измеренными и расчетными 

концентрациями веществ A , B , C , D . Если 
2 0R  , то полно отсутствует линейная корре-

ляция между измеренными и расчетными 

концентрациями веществ A , B , C , D . Если 
2 1R  , то существует идеальная линейная 

корреляция между измеренными и расчет-

ными концентрациями веществ A , B , C ,  

D  [11–13].  

Показатель NSE  ( 1NSE  ) указывает, 

насколько хорошо график измеренных и рас-

четных данных соответствует линии 1:1. Если 

0NSE  , то полностью отсутствует совпаде-

ние между измеренными и расчетными кон-

центрациями веществ A , B , C , D . Если 

1NSE  , то существует идеальное совпаде-

ние между расчетными и измеренными кон-

центрациями веществ A , ,B  C , D  [11–13].  

Рис. 1 показывает зависимость от пара-

метра регуляризации   суммы показателей 

NSE , рассчитанной формулой: NSE 
       1 2 3 4NSE y NSE y NSE y NSE y    , 

где  1NSE y ,  2NSE y ,  3NSE y ,  4NSE y  – 

показатели NSE  при оценке совпадения 

между измеренными и расчетными концен-

трациями веществ A , B , C , D . Чем выше 

NSE , тем лучше. Будем искать параметр   

так, чтобы    1 2NSE NSE y NSE y  
   3 4 4NSE y NSE y  . 
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Рис. 1. Зависимость суммы показателей эффективности Нэша – Сатклиффа от параметра регуляризации 

Примечание: составлено авторами. 

 

При 0,0017   имеем 
1 0,02001k   , 

2 0,00103k   , 
3 0,00114k   , 

4 0,02008k   , 

5 0,09936k   . Расчетные концентрации ве-

ществ A , B , C , D  в разные моменты времени 

представлены в табл. 2. 

 

Таблица 2 

Расчетные концентрации веществ A , B , C , D  при 0,0017   
 

 t c   1
y t   2

y t   3
y t   4

y t  

0 0 0 90 10 

30 77,74094 12,56051 48,08937 6,78712 

60 132,32963 7,53090 25,72160 4,39339 

90 162,89439 4,16552 13,77158 2,75522 

120 179,70009 2,28784 7,38073 1,68919 

150 188,92534 1,25575 3,95948 1,01819 

180 193,98870 0,68923 2,12614 0,60571 

210 196,76777 0,37829 1,14276 0,35657 

240 198,29311 0,20763 0,61477 0,20812 

270 199,13032 0,11396 0,33102 0,12062 

Примечание: составлено авторами на основании данных, полученных в ходе расчета:  t c  – время, из-

меряемое в секундах;  1y t ,  2y t ,  3y t ,  4y t  – концентрация веществ A , B , ,C D  в момент времени t. 

 

Для вещества A , коэффициент 
2R   

0,9999998401 1   показывает, что суще-

ствует линейная корреляция между измерен-

ными и расчетными концентрациями; 

0,9999969829 1NSE    показывает, что су-

ществует совпадение между расчетными  

и измеренными концентрациями. 

Для вещества B  имеем, что 
2R   

0,9999991314 1  , 0,9999140278 1NSE    

для вещества C : 
2 0,9999998897 1R   , 

0,9999997925 1NSE   , а для вещества D : 
2 0,9999949606 1R   , 0,9999895044NSE    

1 . Это показывает, что существует линей-
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ная корреляция 1:1 между расчетными и из-
меренными концентрациями веществ A , B , 

,C  D , т. е. расчетная концентрация в любой 

момент времени немного отличается от изме-
ренной. Найденные приближенные константы 

1 0,02001k   , 
2 0,00103k   , 

3 0,00114k   , 

4 0,02008k   , 
5 0,09936k    можно прини-

мать как решение обратной задачи 2. 
Рис. 2 показывает, как меняется концен-

трация веществ A , B , C , D  с течением вре-

мени при 
1 0,02001k  , 

2 0,00103k  , 

3 0,00114k  , 
4 0,02008k  , 

5 0,09936k  .  

На рис. 2 звездочками обозначены измерен-

ные концентрации A , B , C , D . Кривые  1y t , 

 2y t ,  3y t ,  4y t  выражают изменение рас-

четной концентрации вещества A , B , C , D   

с течением времени. Видно, что измеренные 

значения очень близки к кривым. Это озна-

чает, что отклонение между измеренными  

и расчетными значениями очень малое, и со-

гласуется с тем, что показатель  1 1NSE y  , 

 2 1NSE y  ,  3 1NSE y  ,  4 1NSE y  . 

 

 
 

Рис. 2. Изменение концентрации вещества A , B , C , D   

при 
1

0,02001k , 
2

0,00103k , 
3

0,00114k , 
4

0,02008k , 
5

0,09936k  

Примечание: составлено авторами. 

 

Из данных табл. 1 и 2 будем строить диа-

граммы рассеивания, чтобы показать, что су-

ществует линейная корреляция 1:1 между из-

меренными и рассчитанными концентраци-

ями веществ A , B , ,C  D  (рис. 3). На этих 

диаграммах координат каждые точки по гори-

зонтальной оси выражают измеренную кон-

центрацию, а по вертикальной оси – расчет-

ную концентрацию. Видно, что точки, выра-

жающие концентрацию веществ A , B , ,C  ,D  

распределяются близко к линейной кривой 

1:1. Это согласуется с тем, что существует  

линейная корреляция 1:1 между измерен-

ными и расчетными концентрациями. Отсюда 

найденные приближенные константы скоро-

сти реакций (0,02001 0,00103, 0,00114,,K 

0,02008, 0,09936)T  можно принять как реше-

ние обратной задачи 2. 
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Рис. 3. Линейная корреляция 1:1 между измеренными и расчетными концентрациями вещества  

A, B, C, D при k1 = 0,02001, k2 = 0,00103, k3 = 0,00114, k4 = 0,02008, k5 = 0,09936 

Примечание: составлено авторами. 

 
ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
В работе была рассмотрена математиче-

ская модель кинетики процесса нефтеперера-
ботки, описанная линейной системой диффе-
ренциальных уравнений с заданными началь-
ными условиями (задача Коши). В рамках 
этой математической модели была постав-
лена обратная задача: по заданным концен-
трациям исходного вещества и продуктов 
определить константы скорости реакций.  
В результате проведенных расчетов найдены 
методом регуляризации Тихонова приблизи-
тельные константы скорости реакций в про- 

цессе нефтепереработки. Для проверки совпа-
дения между измеренными и расчетными кон-
центрациями исходного вещества и продуктов 
были использованы коэффициент корреляции 

Пирсона 2R  и показатель эффективности 
Нэша – Сатклиффа NSE .Установлено, что су-
ществует линейная корреляция и совпадение 
(т. е. линейная корреляция 1:1) между изме-
ренными и расчетными концентрациями ве-
ществ A , C , D . В этом случае были приняты 
найденные приближенные константы скоро-
сти реакций в процессе нефтепереработки. 
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