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РАН). Кинетическая модель частной реакции взаимодействия димерного

комплекса Cp2ZrH2 ∗ ClAlBu2 с олефинами.

Дальнейшее химические и вычислительные эксперименты позволили детализиро-
вать модель реакции гидроалюминирования олефинов [1]. Последовательность хими-

ческих превращений и кинетические уравнения частной реакции имеют следующий

вид:
X1 ←→ 2X2, W1 = KP1X1 − KO1X2

2 ,

X2 + X3 −→ X4 + X5, W2 = KP2X2X3,

X4 + X5 −→ X6 + X7, W3 = KP3X4X5,

X7 + X5 −→ X2, W4 = KP4X7X5,

X1 + X5 −→ X8 + X2, W5 = KP5X1X5,

X2 + X5 −→ X8, W6 = KP6X2X5,

X3 + X8 −→ X4 + 2X5, W7 = KP7X3X8,

где X1 = [Cp2ZrH2 · ClAlBu2]2 , X2 = [Cp2ZrH2 · ClAlBu2], X3 = CH2CHR, X4 =

Cp2ZrCl(CH2CH2R), X5 = HAlBu2, X6 = Bu2Al(CH2CH2R), X7 = Cp2ZrHCl,
X8 = [Cp2ZrH2 · HAlBu2 · ClAlBu2], Bui = C4H9, Cp = C5H5, R = C5H4, KPi,

KOi — кинетические константы прямой и обратной стадии, соответственно, 1/с.
Для определения констант скоростей и энергии активации использована

информационно-аналитическая система обратных задач химической кинетики (ИАС

ОЗХК) [2]. В качестве метода обработки ИАС выбрана математическая модель в

виде систем обыкновенных нелинейных дифференциальных уравнений (СОНДУ).

Решение находили, перебирая по заданному алгоритму серию прямых задач с

минимизацией критерия отклонения расчетных и экспериментальных данных.
В результате математической обработки химических экспериментальных дан-

ных были найдены кинетические константы и энергии активации соответствующих

стадий:

T KP1 KP2 KP3 KP4 KP5 KP6 KP7 KO1

5 3,23 2,13 25,0 2,48 243,19 50,57 0,0531 6,16

7 3,42 2,25 27,18 2,51 266,39 55,42 0,07 6,67

12 3,73 2,33 28,66 2,74 304,65 63,39 0,09 7,47
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