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       Построение кинетических моделей химических реакций с 
использованием параллельных вычислений на многоядерных 
системах 

● Разработка алгоритма и создание программного комплекса для решения 

обратных кинетических задач на многоядерных вычислительных системах.  

● Построение кинетических моделей реакций синтеза ароматических и 

гетероциклических соединений в присутствии металлокомплексных 

катализаторов:  

1) бензилиденбензиламина взаимодействием бензиламина с 

четыреххлористым углеродом под действием FeCl3∙6H2O 

2)  метилового эфира 5-ацетил-2-пирролкарбоновой кислоты взаимодействием 

2-ацетилпиррола с четыреххлористым углеродом и метанолом под действием 

соединений железа; 

● Прогнозирование химических опытов с целью получения максимального 

выхода целевых продуктов на основе решения многопараметрической  

вычислительной задачи с разными начальными данными. 
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  гранта РФФИ №12-03-00183. 
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ȷɎɓɘɋɍ ɒɋɘɎɑɔɈɔɉɔ ɣɚɎɖɆ 5-ɆɜɋɘɎɑ-2-
ɕɎɖɖɔɑɐɆɖɇɔɓɔɈɔɏ ɐɎɗɑɔɘɡ (ȲɃȦȵȰȰ)* 



1.  A1 + A2 ­ A3 + A4 

2.  A3 + A5 ­ A6 + A4 

3.  A6 + A5 ­ A7 + A4    

4.  A7 + A5 ­ A8 + A4 

5.  A8 ­ A9 + A10 

W1=k1A1A2 

W2=k2A3A5 

W3=k3A5A6                                                                           

W4=k4A5A7 

W5=k5A8 

1.  C1 + C 2 ­ C 3 + C 4 

2.  C 3 ­ C 5 + C 6 

3.  C 5 + C 1 ­ C 7 + C 8    

4.  C 8 + C 6 ­ C 9  

W1=k1C1C2 

W2=k2C3 

W3=k3C5C1                                                                      

W4=k4C8C6 

где Ak – концентрации компонентов, моль/л: 

A1=C6H7NO – 2-ацетилпиррол, A2=CCl4 – 

четыреххлористый углерод, A3=C7H6NOCl3 – 2-ацетил-

5-трихлорметилпиррол, A4=HCl – соляная кислота, 

A5=CH4O – метанол, A6=C8H9Cl2NO2 – 2-ацетил-5-

дихлор(метокси)метанпиррол, A7=C9H12ClNO3 – 2-

ацетил-5-диметокси(хлор)метанпиррол, A8=C10H15NO4 

– 2-ацетил-5-триметоксиметанпиррол, A9=C8H9NO3 – 

метиловый эфир 5-ацетил-2-пирролкарбоновой 

кислоты, A10=CH3OCH3 – формальдегид; kj – 

кинетическая константа скорости j-ой реакции, л∙моль-

1∙ч-1 (j=1, 2, 3, 4), ч-1 (j=5). 

где Cm – концентрации компонентов, моль/л: 

C1=C7H9N – бензиламин, C2=CCl4 – 

четыреххлористый углерод, C3=C7H8NCl – 

хлорбензиламин, C4=CHCl3 – хлороформ, 

C5=C7H7N – 1-фенилметанимин, C6=HCl – 

хлористый водород, C7=C14H13N – 

бензилиденбензиламин, C8=NH3 – аммиак, 

C9=NH4Cl – хлористый аммоний; ki – 

кинетическая константа скорости j-ой реакции, 

л∙моль-1∙ч-1 (i=1, 3, 4), ч-1 (i=2). 

ȷɛɋɒɡ ɕɖɋɈɖɆɟɋɓɎɏ Ɏ ɐɎɓɋɘɎɝɋɗɐɎɋ 
əɖɆɈɓɋɓɎɥ 

Синтез МЭАПКК Синтез бензилиденбензиламина 
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где Xi – концентрации веществ, участвующих в реакции (мольные доли);  

z – отн. число молей реакционной смеси;       ʄ – количество веществ;   

Sij  – стехиометрические коэффициенты;         N – количество стадий;  

ωj – приведенная скорость j-ой стадии (1/ч);  m= m1 +é+ mʄ – порядок реакции;       

Kj – приведенные кинетические константы;    t – время.  
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ȲɆɘɋɒɆɘɎɝɋɗɐɔɋ  ɔɕɎɗɆɓɎɋ   
 

Синтез бензилиденбензиламина реакцией бензиламина с  четыреххлористым углеродом под действием  

FeCl3∙6H2O  

F1 = –ω1 – ω3; F2 = –ω1; F3 = ω1 – ω2; F4 = ω1; F5 = ω2 – ω3; F6 = ω2 – ω4; F7 =ω1; F8 = ω3 – ω4; F9 = ω4;  

Fn = ω2 – ω4. 

 

Синтез метилового эфира 5-ацетил-2-пирролкарбоновой кислоты 

F1 = –ω1; F2 = –ω1; F3 = ω1 – ω2; F4 = ω1 + ω2 + ω3 + ω4; F5 = ω2 – ω3 – ω4; F6 = ω2 – ω3; F7 = ω1 – ω4;  

F8 = ω4 – ω5; F9 = ω5; F10 = ω5; Fn = ω5. 



Технологии распараллеливания обратных 
задач химической кинетики: кластер, 

видеокарта, многоядерная система 

1 процессор i-й процессор 

é 

SMP Симметричная  

мультипроцессорность 

 
 
 
 
 

MPI 

Сервер 

CUDA OpenMP 

OpenMP: лёгкость использования, доступность, распространенность. 
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ȦɑɉɔɖɎɘɒ ɎɗɕɔɑɢɍɔɈɆɓɎɥ ɒɓɔɉɔɥɊɋɖɓɡɛ 
ɈɡɝɎɗɑɎɘɋɑɢɓɡɛ ɗɎɗɘɋɒ 

SMP Симметричная  

мультипроцессорность 

 
 
 
 
 

Ȯɗɕɔɑɢɍəɋɒɡɋ ɥɍɡɐɎ: 
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2m/n  

ʟʘʜʘʯ 

ʀʥʠʮʠʘʣʠʟʘʮʠʷ 

2m/n  

ʟʘʜʘʯ 
… 

n ï ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʷʜʝʨ 

m ï ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʢʦʥʩʪʘʥʪ 

Min(e)  

while(min(e))  

parallel  

For (1..Reverse)  

K1,K 2,é,Km 

ɺʳʚʦʜ 

ɺʳʚʦʜ 



ȨɆɖɎɆɜɎɎ ɓɆɇɔɖɔɈ ɐɔɓɗɘɆɓɘ Ɋɑɥ  
ɊɈəɛ ɎɗɗɑɋɊəɋɒɡɛ ɖɋɆɐɜɎɏ ɓɆ ɞɆɉ Di 

  

№ K1 K2 K3 K4 K5 № K1 K2 K3 K4 K 5 

1 + + + + + 17 – + + + + 

2 + + + + – 18 – + + + – 

3 + + + – + 19 – + + – + 

4 + + + – – 20 – + + – – 

5 + + – + + 21 – + – + + 

6 + + – + – 22 – + – + – 

7 + + – – + 23 – + – – + 

8 + + – – – 24 – + – – – 

9 + – + + + 25 – – + + + 

10 + – + + – 26 – – + + – 

11 + – + – + 27 – – + – + 

12 + – + – – 28 – – + – – 

13 + – – + + 29 – – – + + 

14 + – – + – 30 – – – + – 

15 + – – – + 31 – – – – + 

16 + – – – – 32  –  –  –  –  – 

№ K1 K 2 K3 K4 № K1 K2 K3 K4 

1 + + + + 9 + – + + 

2 + + + – 10 + – – + 

3 + + – – 11 + – + – 

4 + – – – 12 + + – + 

5 – + + + 13 – + – + 

6 – – + + 14 – + + – 

7 – – – + 15 – + – – 

8 – – – – 16 – – + – 

Синтез МЭАПКК Синтез бензилиденбензиламина 

Km= Km-1(1+Di//100) 
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синтез метилового эфира 5-

ацетил-2-пирролкарбоновой 

кислоты 

синтез 

бензилиденбензиламина 

реакцией бензиламина с 

четыреххлористым 

углеродом 

ȶɆɗɝɋɘ əɗɐɔɖɋɓɎɥ  

T1  - время решения задачи 

на 1 ядре,  Tp  - время решения 

задачи  на p ядрах  
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ȶɆɗɝɋɘ ɣɚɚɋɐɘɎɈɓɔɗɘɎ 

Синтез бензилиденбензиламина  

23оС 85оС   … 

№1 №2 №3 №4 №5 №6 №7 

температура 

соотношение 
исходных 
веществ 

  … 

№1 №2 №3 №4 №5 №6 №7   … 

N – количество ядер 

130 мин*14=1820 мин= 30,3 ч 

60 мин*14=840 мин= 14 ч 

при N=1 

при N=4 
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Синтез МЭАПКК  

105оС 115оС 

№1 №2 №3 №4 №5 №6 №7 

температура 

соотношение 
исходных 
веществ 

  … 

№1 №2 №3 №4 №5 №6 №7   … 

N – количество ядер 160 мин*21=3360 мин= 56 ч 

72 мин*21=1512 мин= 25,2 ч 

при N=1 

при N=4 

… 110оС 

№1 №2 №3 №4 №5 №6 №7   … 
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ȶɆɗɝɋɘ ɣɚɚɋɐɘɎɈɓɔɗɘɎ 



Кинетические константы 

при температуре 105оС, ч-1 

Еi, 

ккал/моль 

K1 

K2 

K3 

K4 

K5 

4.9×10-2 23.8 

4.3×10-3 3.6 

4.1×10-2 4.4 

7×10-4 9.7 

6.4 3.1 

Кинетические константы 

при температуре 23оС, ч-1 

Еi, 

ккал/моль 

K1 

K2 

K3 

K4 

1.5×10-2 10.6 

4.7 7.7 

13.4 1.6 

0.6 0.4 

Синтез МЭАПКК Синтез бензилиденбензиламина 

Ki=ki∙Co (i=1, 2, 3, 4), ki (л∙моль-1∙ч-1),   

                        k5=K5 (ч
-1)  

Ki=ki∙Co (i=1, 3, 4), ki (л∙моль-1∙ч-1),               

                         k2=K2 (ч
-1)  

13  

ȰɎɓɋɘɎɝɋɗɐɎɋ ɕɆɖɆɒɋɘɖɡ ɖɋɆɐɜɎɏ ɗɎɓɘɋɍɆ  
ɆɖɔɒɆɘɎɝɋɗɐɎɛ Ɏ ɉɋɘɋɖɔɜɎɐɑɎɝɋɗɐɎɛ ɗɔɋɊɎɓɋɓɎɏ 

 



расход компонента  

X1 = С6H7NO 

образование компонента 

 X9 = C8H9NO3 

Расчетные и экспериментальные данные расхода 

2-ацетилпиррола при температурах, оС: 1 (■) – 

105; 2 (▲) – 110; 3 (●) – 115. 

Расчетные и экспериментальные данные 

образования МЭАПКК при температурах, 
оС: 1 (■) – 105; 2 (▲) – 110; 3 (●) – 115. 
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ȷɖɆɈɓɋɓɎɋ ɖɆɗɝɋɘɓɡɛ Ɏ ɣɐɗɕɋɖɎɒɋɓɘɆɑɢɓɡɛ 
ɊɆɓɓɡɛ ɗɎɓɘɋɍɆ ȲɃȦȵȰȰ 



расхода бензиламина X1 = C7H9N образование бензилиденбензиламина 

 X7 = C14H13N 

Расчетные и экспериментальные данные при температурах: 1 (■) – 23оС;  2 (▲) – 85оС 
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ȷɖɆɈɓɋɓɎɋ ɖɆɗɝɋɘɓɡɛ Ɏ ɣɐɗɕɋɖɎɒɋɓɘɆɑɢɓɡɛ 
ɊɆɓɓɡɛ ɗɎɓɘɋɍɆ ɇɋɓɍɎɑɎɊɋɓɇɋɓɍɎɑɆɒɎɓɆ  



Образование метилового эфира 5-ацетил-2-

пирролкарбоновой кислоты при 

температурах: 80оС, 90оС, 105оС, 110оС, 

115оС, 125оС, 140оС  

Расход 2-ацетилпиррола в реакции синтеза 

метилового эфира 5-ацетил-2-

пирролкарбоновой кислоты при 

температурах: 80оС, 90оС, 105оС, 110оС, 

115оС, 125оС, 140оС  

ȨɆɖɎɆɜɎɥ ɘɋɒɕɋɖɆɘəɖɡ ɗɎɓɘɋɍɆ ȲɃȦȵȰȰ  
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2-цетилпиррол  

(X1), мольные 

доли 

Четыреххло-

ристый 

углерод (Х2), 

мольные 

доли 

Метанол 

(Х5), 

мольные 

доли 

Выход МЭАПКК (Х9) при 

температурах 

105ºС,110ºС,115ºС, %мол. 

105ºС 110ºС 115ºС 

0,014 0,102 0,884 57 71 100 

0,014 0,102 0,884 56.9 71 96 

0,1 0,4 0,5 96,9 98,9 99,9 

0,01 0,11 0,88 62 75,4 97,8 

0,2 0,3 0,5 59,2 76 97,1 

0,2 0,5 0,3 90,6 96,4 99,9 

0,3 0,5 0,2 38,9 36,2 99,3 

0,3 0,4 0,3 31,2 49,3 89,3 

0,3 0,3 0,4 2,2 59,3 38,4 

ȭɆɈɎɗɎɒɔɗɘɢ ɈɡɛɔɊɆ ɕɖɔɊəɐɘɆ (ȲɃȦȵȰȰ) ɔɘ 
ɗɔɔɘɓɔɞɋɓɎɏ ɎɗɛɔɊɓɡɛ ɖɋɆɉɋɓɘɔɈ 

 

опыт 

оптимум 
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расчет 



Бензиламин   

Х1, мольные 

доли 

Четыреххлористый 

углерод  

Х2, мольные доли 

Выход  

бензилиденбензил-

амина (Х7) при 

температурах 23ºС и 

85ºС, %мол. 

23ºС 85ºС 

0,37 0,63 7 96 

0,37 0,63 7,2 88 

0,1 0,9 9,7 97,6 

0,35 0,65 7,4 89 

0,3 0,7 8 92,3 

0,4 0,6 6,9 85,5 

0,45 0,55 6,3 80,6 

0,25 0,75 8,5 94,5 

0,05 0,95 9,1 97,1 
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ȭɆɈɎɗɎɒɔɗɘɢ ɈɡɛɔɊɆ ɕɖɔɊəɐɘɆ 
(ɇɋɓɍɎɑɎɊɋɓɇɋɓɍɎɑɆɒɎɓɆ) ɔɘ ɗɔɔɘɓɔɞɋɓɎɏ 

ɎɗɛɔɊɓɡɛ ɖɋɆɉɋɓɘɔɈ 
 

опыт 

оптимум 

расчет 



Заключение 

 ●  Разработан метод построения кинетических моделей химических реакций  с 
использованием многоядерных систем, позволяющий ускорить вычислительный 
процесс и, соответственно, время исследования новых реакций в 2 раза. 

 
● На основе разработанного метода построены кинетические модели для 

реакций:     
    − синтеза бензилиденбензиламина взаимодействием бензиламина с   

четыреххлористым углеродом под действием FeCl3∙6H2O;  
    − синтеза метилового эфира 5-ацетил-2-пирролкарбоновой кислоты.  
 
● Для исследованных реакций проведен вычислительный эксперимент и 

найдены зависимости максимальных выходов целевых продуктов от 
соотношений мольных концентраций исходных реагентов. 
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ȷɕɎɗɔɐ ɕəɇɑɎɐɆɜɎɏ 



ȷɕɆɗɎɇɔ ɍɆ ɈɓɎɒɆɓɎɋ! 


