
А. Д. С а и т г а л и н а, А. А. Ю н у с о в, И. М. Г у б а й д у л-
л и н, М. Р. Ф а й з у л л и н (Уфа, БашГУ, ИНК РАН). Математическое

моделирование процесса окислительной регенерации закоксованных ката-

лизаторов на кинетическом уровне с использованием GPGPU.
В работе [1] были определены кинетические параметры реакции окислительной

регенерации цеолитсодержащих катализаторов каталитического крекинга. При этом

решены следующие задачи: сконструировано математическое описание в виде нели-
нейной системы обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ) для концентра-

ций участвующих в реакции веществ; найдены численные значения кинетических

параметров, описывающих экспериментальные данные.

В результате вычислительного эксперимента определена наиболее вероятная схе-

ма химических превращений и соответствующие им кинетические уравнения, кото-
рые имеют вид [2]:

2θC + O2 −→ 2θCO, W1 = k1(T ) θ2
3 x1,

θCO + O2 −→ θCO + CO2, W2 = k2(T ) θ3 x1,

θCO −→ θC + CO, W3 = k3(T ) θ2,

θCH2
+ O2 −→ θCO + H2O, W4 = k4(T ) θ1 x1,

θCO + θCO −→ 2θC + CO2, W5 = k5(T ) θ2
2 ,

θCH2
−→ θC + zH2

, W6 = k6(T )
ρc

Rc
(θ∗1 − z1),

θCO −→ θC + zO, W7 = k7(T )
ρc

Rc
(θ∗2 − z2),

где Wj — скорость j-й стадии (j = 1, . . . , 7), kj — константа скорости j-й реакции.
Для данной схемы была решена обратная кинетическая задача. Система ОДУ

решалась с помощью метода Рунге–Кутта четвертого порядка, на видеокарте ATI.
Обратная задача также решалась на GPGPU. Полученные численные значения ки-

нетических констант скоростей адекватно описывают эксперимент.
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