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Ïàêåò ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ PTC Mathcad
Prime ïðîòåñòèðîâàí äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îá-
ðàòíîé çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè íà ïðèìåðå
ìîäåëüíîé ðåàêöèè èíèöèèðîâàííîãî îêèñëå-
íèÿ 1,4-äèîêñàíà â ïðèñóòñòâèè àíòèîêñèäàíòà.
Ïîêàçàíî, ÷òî âñòðîåííûå ôóíêöèè ïðîãðàìì-
íîãî êîìïëåêñà ñïîñîáíû ðåøàòü ñèñòåìó îáûê-
íîâåííûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â çà-
äà÷àõ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ
âûñîêîé ñòåïåíüþ æåñòêîñòè. Âûÿâëåíà ôóíê-
öèÿ îïòèìèçàöèè, ñïîñîáíàÿ ðåøàòü îáðàòíóþ
çàäà÷ó õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, ïðè íàëè÷èè ìè-
íèìàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: PTC Mathcad Prime; æåñò-
êèå ñèñòåìû; ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü; ìåõàíèçì
äåéñòâèè; îáûêíîâåííûå íåëèíåéíûå äèôôå-
ðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ; õèìè÷åñêàÿ êèíåòèêà.

Äàòà ïîñòóïëåíèÿ 13.09.21

The PTC Mathcad Prime software package has
been tested to solve the direct and inverse
problem of chemical kinetics using the example of
a model reaction of the initiated oxidation of 1,4-
dioxane in the presence of an antioxidant. It is
shown that built-in functions are able to solve a
system of ordinary differential equations in
problems of chemical kinetics, characterized by a
high degree of rigidity. An optimization function
is revealed that is capable of solving the inverse
problem of chemical kinetics in the presence of
minimal experimental data.

Key words: chemical kinetics; mathematical
model; mechanism of action; ordinary nonlinear
differential equations; PTC Mathcad Prime; rigid
systems.

Ìàòåìàòè÷åñêèå ìåòîäû íàøëè øèðîêîå
ïðèìåíåíèå â ðàçëè÷íûõ ðàçäåëàõ õèìèè è
õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè, à ñîâðåìåííûå ñèñòå-
ìû êîìïüþòåðíîé ìàòåìàòèêè âñå àêòèâíåå
èñïîëüçóþòñÿ õèìèêàìè â ó÷åáíûõ è íàó÷íûõ
öåëÿõ. Ïðåæäå âñåãî ýòî îòíîñèòñÿ ê ïàêåòó
Mathcad Prime 1–3, ñèñòåìàì Maple 4 è
MATLAB 5, à òàêæå ðàçëè÷íûì ÿçûêàì ïðî-
ãðàììèðîâàíèÿ. Ïîïóëÿðíîñòü Mathcad
Prime â õèìèè ëåãêî îáúÿñíèìà: àðñåíàë
âñòðîåííûõ ôóíêöèé è ñðàâíèòåëüíî ïðîñòûõ
ïðàâèë èõ ïðèìåíåíèÿ ïîçâîëÿåò ïðîèçâîäèòü
âû÷èñëåíèÿ ðàçëè÷íîé ñòåïåíè ñëîæíîñòè, è
ïðè ýòîì îò ïîëüçîâàòåëÿ íå òðåáóåòñÿ ãëóáî-
êèõ çíàíèé â îáëàñòè ïðîãðàììèðîâàíèÿ. Èñ-

ïîëüçóåìûå â Mathcad Prime ìàòåìàòè÷åñêèå
ïàêåòû ïîçâîëÿþò èññëåäîâàòåëÿì èçáåæàòü
ïðîáëåì, ñâÿçàííûõ ñ ãëóáîêèì îñâîåíèåì ìå-
òîäîâ ïðîãðàììèðîâàíèÿ, â ñâÿçè ñ ÷åì îíè
ñòàíîâÿòñÿ íåçàìåíèìûìè ýëåìåíòàìè íàó÷-
íîé ðàáîòû è îáó÷åíèÿ. Îäíàêî, îòíîñÿùàÿñÿ
ê ýòîé òåìå ëèòåðàòóðà â áîëüøèíñòâå êàñàåòñÿ
ìîäåëèðîâàíèÿ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîìûøëåí-
íûõ ïðîöåññîâ, òàêèõ êàê ïðîöåññ ïðåä-ðè-
ôîðìèíãà ïðîïàíà íà Ni-êàòàëèçàòîðå 6, ïðî-
öåññ êàòàëèòè÷åñêîé èçîìåðèçàöèè ïåíòàí-ãåê-
ñàíîâîé ôðàêöèè 7 è äð. Ïðè ýòîì äëÿ êîððåê-
òíîãî îïèñàíèÿ ïðîìûøëåííîãî ïðîöåññà
íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü 8, 9,
äëÿ ÷åãî, â ñâîþ î÷åðåäü, ðåøèòü îáðàòíóþ
çàäà÷ó õèìè÷åñêîé êèíåòèêè – ñèñòåìó îáûê-
íîâåííûõ íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ
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óðàâíåíèè (ÑÎÍÄÓ). ÑÎÍÄÓ â ñëó÷àå êèíå-
òè÷åñêîé ìîäåëè ñëîæíîé ìíîãîñòóïåí÷àòîé 
õèìè÷åñêîé ðåàêöèè, çà÷àñòóþ, õàðàêòåðèçóåò-
ñÿ âûñîêîé ñòåïåíüþ æåñòêîñòè, ÷òî ïðèâîäèò 
ê çàòðóäíåíèÿì, ñâÿçàííûì ñ íåóñòîé÷èâîñòüþ 
ñ÷åòà 7. Íåñìîòðÿ íà âñå ïðåèìóùåñòâà, â ëè-
òåðàòóðíûõ äàííûõ âåñüìà ìàëî÷èñëåííû ñâå-
äåíèÿ î ïðèìåíèìîñòè ôóíêöèè Mathcad 
Prime ê ðåøåíèþ çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, 
à èìåþùèåñÿ êàñàþòñÿ íåæåñòêèõ ñèñòåì. Â 
ñâÿçè ñ ýòèì, öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ñòàë 
ïîäáîð óñëîâèé äëÿ ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì 
ÎÍÄÓ çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè. 

Ìàòåðèàëû è ìåòîäû 

Â êà÷åñòâå îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ áûëà 
ïðèíÿòà êëàññè÷åñêàÿ ñõåìà ðàäèêàëüíî-
öåïíîãî îêèñëåíèÿ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèè â 
ïðèñóòñòâèè àíòèîêñèäàíòîâ (ñõåìà 1). Â êà÷å-
ñòâå ìîäåëè ïðèíÿòà ðåàêöèÿ îêèñëåíèÿ  
1,4-äèîêñàíà, èíèöèèðîâàííàÿ àçîáèñèçîáóòè-
ðîíèòðèëîì ñ èñïîëüçîâàíèåì â êà÷åñòâå èíãè-
áèòîðà îäíîãî èç êîíúþãàòà áåòóëîíîâîé êè-
ñëîòû ñ àìèäíûì ïðîèçâîäíûì êèñëîòû Òðî-
ëîêñ, ñëåäóþùåé ôîðìóëû (InH):  

  

Äëÿ àíàëèçà ìåõàíèçìà ðåàêöèè èñïîëüçî-
âàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå 
ðàíåå 10. 

Схема 1 
 

Ключевые стадии радикально�цепного 
окисления 1,4�диоксана в  присутствии 

антиоксиданта  
 

I → 2r* + N2                     (0) 
r* + RH → rH + R*                (1) 

R* + O2 → RO2*                 (2) 
RO2* + RH → ROOH + R*          (3) 
RO2* + RO2* → ROOR + O2        (4) 
RO2* + InH → ROOH + In*        (5) 

RO2* + In* → ïðîäóêòû           (6)  
 

ãäå  R* è RO2* – àëêèëüíûé è ïåðîêñèëüíûé 
ðàäèêàëû ñóáñòðàòà îêèñëåíèÿ; 
 InH è In* – èññëåäóåìûé àíòèîêñèäàíò è 
åãî ðàäèêàë. 

 
Ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëüþ äàííîãî ìåõà-

íèçìà ðåàêöèè áóäåò ñèñòåìà, ÿâëÿþùàÿñÿ ñî-
âîêóïíîñòüþ ÎÍÄÓ íàêîïëåíèÿ/ðàñõîäîâàíèÿ 
êàæäîãî êîìïîíåíòà, òî åñòü ñèñòåìà êèíåòè÷å-
ñêèõ óðàâíåíèé, çàïèñàííàÿ ñîãëàñíî çàêîíó 
äåéñòâóþùèõ ìàññ (ñõåìà 2). 

 
Ïðÿìàÿ çàäà÷à õèìè÷åñêîé êèíåòèêè 

Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòåìû ÎÍÄÓ  
â ïàêåòå  PTC Mathcad Prime ïðîàíàëèçèðî-
âàíû âñòðîåííûå ôóíêöèè-èíòåãðàòîðû èëè 
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ãäå  Ñi – êîíöåíòðàöèÿ i-ãî êîìïîíåíòà. 
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ðåøàòåëè ÑÎÍÄÓ, êîòîðûå äåëÿòñÿ íà íå-
ñêîëüêî âèäîâ â çàâèñèìîñòè îò æåñòêîñòè.

Ðåøàòåëè íåæåñòêèõ ñèñòåì:
1) Adams (y, x1, x2, npoints, D,

[tol]) – èñïîëüçóåò ìåòîä Àäàìñà-Áàøôîðòà;
2) Rkfixed (y, x1, x2, npoints, D) – èñ-

ïîëüçóåò ìåòîä Ðóíãå-Êóòòà ÷åòâåðòîãî ïîðÿä-
êà ñ ôèêñèðîâàííûì øàãîì;

3) Rkadapt (y, x1, x2, npoints, D) – èñ-
ïîëüçóåò ìåòîä Ðóíãå-Êóòòû ÷åòâåðòîãî ïîðÿä-
êà ñ àäàïòàöèîííûì ðàçìåðîì øàãà;

4) Bulstoer (y, x1, x2, npoints, D) – èñ-
ïîëüçóåò ìåòîä Áóëèðøà-Øòåðà.

Ðåøàòåëè æåñòêèõ ñèñòåì:
1) BDF (y, x1, x2, npoints, D, [J], [tol]) –

èñïîëüçóåò ìåòîäû äèôôåðåíöèðîâàíèÿ íà-
çàä;

2) Radau (y, x1, x2, npoints, D, [J], [M],
[tol]) – èñïîëüçóåò ìåòîä Ðàäîó 5-ãî ïîðÿäêà
òî÷íîñòè;

3) Stiffb (y, x1, x2, npoints, D, AJ) – èñ-
ïîëüçóåò ìåòîä Áóëèðøà-Øòåðà;

4) Stiffr (y, x1, x2, npoints, D, AJ) – èñ-
ïîëüçóåò ìåòîä Ðîçåíáðîêà.

Ãèáðèäíûå ðåøàòåëè:
AdamsBDF (y, x1, x2, npoints, D, [J],

[tol]) – îïðåäåëÿåò, ÿâëÿåòñÿ ëè ñèñòåìà æåñò-
êîé èëè íåæåñòêîé, è âûçûâàåò Adams èëè
BDF ñîîòâåòñòâåííî.

Ïðèìå÷àíèå:
y – ÿâëÿåòñÿ ëèáî âåêòîðîì n íà÷àëüíûõ çíà-

÷åíèé, ãäå n ïðåäñòàâëÿåò êîëè÷åñòâî íåèçâåñòíûõ,
ëèáî îäíèì ñêàëÿðíûì íà÷àëüíûì çíà÷åíèåì â ñëó-
÷àå åäèíñòâåííîãî óðàâíåíèÿ ÎÄÓ;

x1 è x2 – âåùåñòâåííûå ñêàëÿðíûå êîíå÷íûå
òî÷êè èíòåðâàëà, äëÿ êîòîðîãî âû÷èñëÿåòñÿ ðåøåíèå
óðàâíåíèé ÎÄÓ;

npoints – êîëè÷åñòâî øàãîâ èíòåãðèðîâàíèÿ;
D – âåêòîðíàÿ ôóíêöèÿ;
tol – íåîáÿçàòåëüíûé àðãóìåíò, ÿâëÿåòñÿ âå-

ùåñòâåííûì çíà÷åíèåì èëè âåêòîðîì âåùåñòâåííûõ
çíà÷åíèé, óêàçûâàþùèì äîïóñêè äëÿ êàæäîé íåçàâè-
ñèìîé ïåðåìåííîé â ñèñòåìå. Äîïóñê ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé òðåáóåìóþ òî÷íîñòü ïåðåìåííîé ðåøåíèÿ;

J – ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé ôîðìû J(x,y), êîòîðàÿ
âîçâðàùàåò ÿêîáèàí: ìàòðèöó ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ
ôóíêöèé â D ïî y0, y1, ... yn–1;

M – ÿâëÿåòñÿ âåùåñòâåííîé ìàòðèöåé, ïðåä-
ñòàâëÿþùåé ëþáîå ñîåäèíåíèå ïåðåìåííûõ â ôîðìå
M dy/dt = f(t,y);

AJ – ôóíêöèÿ ôîðìû AJ(x,y), âîçâðàùàþùåé
ïîïîëíåííûé ÿêîáèàí ôóíêöèé ïðàâîé ñòîðîíû ñèñ-
òåìû, â ïåðâîì ñòîëáöå êîòîðîãî ñîäåðæàòñÿ ÷àñòíûå
ïðîèçâîäíûå ïî x. Îñòàëüíûå ñòîëáöû ÿâëÿþòñÿ
ñòîëáöàìè ÿêîáèàíà J, ñîäåðæàùèìè ÷àñòíûå ïðîèç-
âîäíûå ïî y0, y1, ... yn–1.

Òàêæå â ïàêåòå ÏÎ PTC Mathcad Prime
ñóùåñòâóåò ôóíêöèÿ, ñïîñîáíàÿ ðåøàòü ñèñòå-
ìó ÎÍÄÓ, àíàëèçèðóÿ åå çàäàííûå íà÷àëüíûå
óñëîâèÿ è îãðàíè÷åíèÿ – odesolve. Íà îñíîâå
àíàëèçà ñèñòåìû ÎÍÄÓ, çàäàííûõ íà÷àëüíûõ
óñëîâèé è îãðàíè÷åíèé odesolve ïðèìåíÿåò
îäíó èç ñëåäóþùèõ ôóíêöèé: AdamsBDF,
Rkfixed, Rkadapt, Radau.

Îáðàòíàÿ çàäà÷à õèìè÷åñêîé êèíåòèêè
Îáðàòíàÿ çàäà÷à õèìè÷åñêîé êèíåòèêè –

îïðåäåëåíèå êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ (ýíåð-
ãèÿ àêòèâàöèè, ïîðÿäîê ðåàêöèè, êîíñòàíòû
ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ ðåàêöèé) íà îñíîâå ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (êèíåòè÷åñêèå äàííûå
ðåàãèðóþùèõ âåùåñòâ è/èëè ïðîäóêòîâ ðåàê-
öèé â îïðåäåëåííûé ìîìåíò âðåìåíè) è ïðåäïî-
ëàãàåìîé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ðåàêöèé.

Äëÿ îöåíêè êîíñòàíò ñêîðîñòåé îòäåëü-
íûõ ñòàäèé èçó÷àåìîé ñëîæíîé ðåàêöèé âîñ-
ïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèìè ñïîñîáàìè 11,12:

1) Ìèíèìèçàöèÿ ôóíêöèè S(k1,k2 ... kn),
êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò ñóììó êâàäðàòîâ îòêëî-
íåíèé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé Cei, îò èõ
ðàññ÷èòàííûõ Ñ(k1,k2 ... kn,tei).

2

1 2 1 2( , ... ) ( , ... , )
i in e n e

i
S k k k C C k k k t⎡ ⎤= −⎣ ⎦∑
Äëÿ ýòîãî ìîæíî èñïîëüçîâàòü âñòðîåí-

íóþ ôóíêöèþ îïòèìèçàöèè minimize (f, var1,
var2, ...),
ãäå f – öåëåâàÿ ôóíêöèÿ, êîòîðóþ òðåáóåòñÿ ìè-
íèìèçèðîâàòü;

var1, var2, … – íà÷àëüíûå ïðèáëèæåíèÿ äëÿ
êàæäîãî èç àðãóìåíòîâ öåëåâîé ôóíêöèè f.

2) Ðåøåíèå ñèñòåìû íåëèíåéíûõ àëãåáðà-
è÷åñêèõ óðàâíåíèé, ñîñòîÿùåé èç âåêòîðîâ,
ýëåìåíòàìè êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå   è ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðà-
öèé Ñ(k1,k2 ... kn,te).

Äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé ñèñòåìû ìîæíî âîñ-
ïîëüçîâàòüñÿ âñòðîåííîé ôóíêöèåé Minerr
(var1, var2, ...),
ãäå var1, var2, … – ÿâëÿþòñÿ ñêàëÿðàìè èëè ïåðåìåí-
íûìè-ìàññèâàìè, èìåþùèìèñÿ â ñèñòåìå óðàâíåíèé.

Äëÿ áåçóñëîâíîé îïòèìèçàöèè ñèñòåì
ÎÍÄÓ èëè ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé (ëèíåéíûõ è
íåëèíåéíûõ) ôóíêöèé Minerr èñïîëüçóåò àë-
ãîðèòì Ëåâåíáåðãà-Ìàðêâàðäòà (LM). Åñëè
ïðîèñõîäèò ñáîé àëãîðèòìà LM, òî çàäà÷à ïðå-
îáðàçóåòñÿ â çàäà÷ó îïòèìèçàöèè è ðåøàåòñÿ
ïðè ïîìîùè ìîäóëÿ KNITRO. Ñ ïîìîùüþ
íåãî ðåøàåòñÿ çàäà÷à îïòèìèçàöèè ôóíêöèåé
minimize. Áèáëèîòåêà ÏÎ KNITRO îáåñïå÷è-
âàåò ëó÷øèå õàðàêòåðèñòèêè è íàäåæíîñòü,
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ïðåäñòàâëÿÿ ñîáîé äâà àëãîðèòìà: Interior-
Point (ìåòîä áàðüåðîâ) è ìåòîä Active-Set. 
Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ìîäóëü KNITRO èñïîëü-
çóåòñÿ äëÿ çàäà÷ îïòèìèçàöèè â ïàêåòàõ ÏÎ 
MATLAB è Mathematica. 

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå 

Äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷è 
äàííîé ñëîæíîé ðåàêöèè áûëè îïðîáîâàíû 
ðàçëè÷íûå êîìáèíàöèè ôóíêöèé ðåøàòåëåé. 
Ïîñëå òåñòèðîâàíèÿ ðÿäà ðåøàòåëåé ïðÿìîé è 
îáðàòíîé çàäà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè â ïàêåòå 
PTC Mathcad Prime áûëî âûÿâëåíî, ÷òî äëÿ 
ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è íàèáîëåå ïðåäïî÷òè-
òåëüíî èñïîëüçîâàíèå ðåøàòåëÿ Odesolve, áëà-
ãîäàðÿ àâòîìàòè÷åñêîìó àíàëèçó ââîäèìûõ 
äàííûõ, äëÿ îïðåäåëåíèÿ æåñòêîñòè ñèñòåìû 
ÎÍÄÓ è âûáîðà ôóíêöèè äëÿ åå ðåøåíèÿ. 
Ïðî÷èå ðåøàòåëè èç-çà æåñòêîñòè ïîñòàâëåí-
íûõ â äàííûõ ðàñ÷åòàõ çàäà÷, âûäàâàëè íåêîð-
ðåêòíûå êèíåòè÷åñêèå êðèâûå – íóëåâûå èëè 
óõîäÿùèå â îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ. Äëÿ ðå-
øåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è íàèáîëåå ïðåäïî÷òè-
òåëüíî èñïîëüçîâàíèå ðåøàòåëÿ Minerr, áëàãî-
äàðÿ ïðèìåíåíèþ ëèøü â áëîêå ðåøåíèÿ, ïðî-
ñòîòå óñòàíîâêè îãðàíè÷åíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ 
èñêîìûõ âåëè÷èí, à òàêæå èõ àâòîìàòè÷åñêîìó 
îáõîäó, åñëè èñêîìàÿ âåëè÷èíà íå ìîæåò áûòü 
íàéäåíà â çàäàííîì äèàïàçîíå. Âàæíûì øàãîì 
áûë ïîäáîð íà÷àëüíûõ ïðèáëèæåíèé äëÿ êîí-
ñòàíò ñêîðîñòåé ðåàêöèé, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ èñõî-
äÿ èç äèàïàçîíà èõ âîçìîæíûõ çíà÷åíèé ñ ó÷åòîì ëè-
òåðàòóðíûõ äàííûõ 13, 14 (òàáë. 1). Ïîñëå ïîñòðîåíèÿ 
è ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è áûëè ïîëó÷åíû 
ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòåé ðåàê-
öèé (òàáë. 1) ïðè êîòîðûõ íàáëþäàåòñÿ óäîâ-
ëåòâîðèòåëüíîå ñîâïàäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîé 
è ðàññ÷èòàííîé êèíåòè÷åñêèõ êðèâûõ ðàñõîäî-
âàíèÿ êèñëîðîäà (ðèñ. 1). 

Óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîâïàäåíèå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ è ðàññ÷èòàííûõ ïðè ðåøå-
íèè ïðÿìîé çàäà÷è õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ñâè-
äåòåëüñòâóåò îá àäåêâàòíîñòè ïðèíÿòîãî â ýòîì 
ñëó÷àå ìåõàíèçìà.  

Таблица 1  
Значения констант скорости  

элементарных стадий реакции  
окисления 1,4�диоксана  

в  присутствии антиоксиданта  
 

№ Литер.  
значения 

Нач.  
прибл. 

Рассчитан-
ные  

значения 

Ед.  
изм. 

k0 7.000·10-5 [13] 10-5 4.530·10-5 1/с 
k1 - 108 8.390·108 
k2 - 108 8.111·108 
k3 7.900 [14] 1 11.820 
k4 3.500·107 [14] 107 6.056·106 
k5 - 105 9.592·104 
k6 2.500·105 [10] 105 2.762·105 

л/ 
(моль⋅с)

 
 

 
Ðèñ. 1 Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ (òî÷êè) è ðàññ÷èòàííàÿ 
(ëèíèÿ) êèíåòè÷åñêèå êðèâûå ðàñõîäîâàíèÿ êèñëî-
ðîäà â ðåàêöèè èíèöèèðîâàííîãî îêèñëåíèÿ 1,4-
äèîêñàíà â ïðèñóòñòâèè InH 

 
Íàéäåííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòè ñòàäèé, 

âõîäÿùèõ â ìåõàíèçì àíòèîêèñëèòåëüíîãî äåéñòâèÿ 
ñîåäèíåíèÿ InH, óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîâïàäàþò êàê ñ 
íàéäåííûìè â ðàáîòå 10, òàê è ñ ëèòåðàòóðíûìè 13  äàí-
íûìè. À ïðèíÿòûå ìåòîäû è àëãîðèòìû ÿâëÿþò-
ñÿ äîñòàòî÷íûìè äëÿ îïèñàíèÿ ðåàêöèé ïîäîá-
íîãî òèïà.  

 
Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü 

ä.õ.í., ïðîô. Ãåð÷èêîâó À.ß. çà öåííûå 
ñîâåòû ïðè ïëàíèðîâàíèè èññëåäîâàíèÿ è 
ðåêîìåíäàöèè ïî îôîðìëåíèþ ñòàòüè. 
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