ПРОГРАММА

курса «Кинетика гомогенных процессов» для студентов отделения ЗДО направления 18.03.01, профиль «Химическая технология природных энергоносителей и углеродных материалов»
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ПОЯСНИТЕЛЬНАЯ ЗАПИСКА

Целью дисциплины является развитие у студентов навыков анализа кине-тических закономерностей и построения кинетических моделей гомогенных ре-акций с проверкой их адекватности на базе представлений о механизме органиче-ских реакций и кинетического эксперимента.

Задачей дисциплины является ознакомление студентов с основными типа-ми кинетических уравнений гомогенных процессов переработки горючих иско-паемых и технологии углеродных материалов; обучение принципам построения кинетических моделей на основании кинетического эксперимента и на основании предполагаемого механизма реакции, а также ознакомление с методиками планирования кинетического эксперимента и проверки адекватности модели экспери-менту.

Цели и задачи достигаются с помощью: – ознакомления с принципами постановки кинетического эксперимента для гомогенных систем; – изучения способов кинетического моделирования по экспериментальным данным; – изучения способов проверки адекватности кинетических уравнений эксперименту с помощью физических и математических методов; – ознакомления с основами построения кинетических уравнений реакций переработки горючих ископаемых и технологии углеродных материалов на базе представлений об их механизме;

Курс базируется на дисциплинах: «Физическая химия», «Высшая матема-тика», «Органическая химия», «Теоретические основы химической технологии топлива и углеродных материалов» и других естественнонаучных дисциплинах и используется в курсе «Основы проектирования и технологии топлива и углерод-ных материалов», при выполнении квалификационных работ бакалавра и в кур-сах магистратуры.
СОДЕРЖАНИЕ КУРСА

Введение.

Предмет и основные понятия химической кинетики. Место и роль кинетики в образовании инженера химика-технолога.

1. Раздел 1. Методика кинетического исследования.
1.1. Количественные соотношения в химической кинетике.

1.1.1. Стехиометрия и материальный баланс. Безразмерные характеристики материального баланса реакций. Основные понятия, определения, переменные. Определение скорости превращения веществ, скорость реакций, кинетические уравнения.

1.1.2. Элементарные, простые (одностадийные), сложные (многостадийные) реакции. Порядок по реагентам и суммарный порядок. Константа скорости реакции, уравнение Аррениуса.

1.2. Методика однофакторного кинетического эксперимента
1.2.1. Экспериментальные установки, точность эксперимента. Прямая и обратная задачи кинетики.

1.2.2. Первичные кривые. Ключевые вещества.

1.2.3. Планирование однофакторного эксперимента. Серии кинетических кривых. Воспроизводимость эксперимента.

1.3. Методика установления адекватности кинетической модели эксперименту
1.3.1. Визуальный метод проверки адекватности.

1.3.2. Статистические методы установления адекватности. Дисперсия воспроизводимости и дисперсия адекватности. Критерий Фишера. Уровень значимости.
2. Раздел 2. Методы обработки кинетических кривых.
2.1. Интегральный метод.
2.1.1. Кинетика простых (одностадийных) гомогенных реакций. Реакции нулевого, первого, второго, третьего и n-го порядков.

2.1.2. Интегрирование кинетических уравнений. Метод понижения порядка. Линеаризация кинетических кривых. Установление параметров кинетического уравнения.

2.1.3. Численные методы в приложении к интегральной обработке первичных кривых. Кинетика сложных реакций.

2.2. Дифференциальный метод.
2.2.1. Экспериментальное установление скорости гомогенной реакции. Графическая интерпретация скорости реакции. Численное дифференцирование кинетических кривых. Начальная скорость химической реакции. Дифференциальные реакторы.

2.2.2. Численные методы в приложении к дифференциальной обработке первичных кривых и скоростей реакций.

3. Раздел 3. Кинетика гомогенных реакций.
3.1. Принципы построения кинетических моделей на базе механизма реакции.

3.1.1. Кинетическая область, Кинетическое описание и схема последовательности (комбинаций) элементарных стадий реакции. 

3.1.2. Закон Гульдберга − Вааге (действующих масс) для элементарных стадий химической реакции. 

3.1.3Механизм реакций. Стабильные вещества и активные промежуточные частицы.

3.1.4. Стабильные и нестабильные частицы, Их роль в механизме реакции. 
3.1.5. Молекулы. Ионы. Радикалы. Нуклеофилы и электрофилы. 3.2.3. Часто встречающиеся комбинации элементарных стадий.

3.2. Метод стационарных концентраций Боденштейна − Семенова. Теоретические основы применения метода. 
3.2.1 Применение метода к конкретным схемам механизма реакции. Примеры построения кинетических моделей с использованием метода стационарных концентраций.
3.2.2. Метод квазиравновесия. Теоретические основы применения метода.

3.2.3. Применение метода к конкретным схемам механизма реакции. Примеры построения кинетических моделей с использованием метода квазиравновесия. 

3.2.4. Связь методов стационарных концентраций и квазиравновесия.

Раздел 4. Построение кинетических моделей основных типов реакций
4.1. Цепные реакции. Основные стадии. 

4.1.1. Зарождение и инициирование цепи. Инициаторы. Продолжение цепи. Обрыв цепи: линейный, квадратичный. Длина цепи. Ингибиторы.
4.1.2. Неразветвленные и разветвленные цепные реакции. Вырожденное разветвление.

4.1.3. Термическая деструкция, каталитическое и инициированное окисление. Полимеризация. Вывод кинетических уравнений.
4.2. Нецепные реакции.
4.2.1. Типы гомогенных катализаторов. Каталитические комплексы.

4.2.2. Кинетика гомогенного катализа. Линеаризация кинетических уравнений металлокомплексного катализа.

4.2.3. Ферментативный катализ. Уравнение Михаэлиса − Ментен.
4.2.4. Поликонденсация.
Методические указания и рекомендации по изучению

Студентам заочно-дистанционного отделения предоставляется программа курса; методические указания по изучению курса; перечень рекомендованных учебников и учебных пособий; перечень ключевых вопросов, знание которых является обязательным для студентов, сдающих итоговый контроль по дисциплине.

Первым этапом работы студента является самостоятельная проработка отдельных разделов теоретического курса в соответствие с программой курса и перечнем ключевых вопросов, знание которых является обязательным для студентов.
Второй этап работы студента заключается в сдаче контроля по билетам, утвержденным зав. кафедрой для студентов заочно-дистанционного отделения. Результаты экзамена заносятся в ведомость и проставляются в зачетную книжку студента.

Перечень рекомендуемых учебников и учебных пособий
https://e.lanbook.com/
https://urait.ru/
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1. Бухаркина Т.В., Дигуров Н.Г., Юмашев А.Б. Химическая кинетика гомогенных реакций. М. РХТУ им. Д.И. Менделеева, 2003. 76 с.
2. Бухаркина Т.В., Дигуров Н.Г. Основы построения кинетических моделей. М. РХТУ им. Д.И. Менделеева, 2002. 63 с.
3. Бухаркина Т.В., Дигуров Н.Г., Юмашев А.Б. Химическая кинетика гетероген-ных и гетерофазных реакций. М. РХТУ им. Д.И. Менделеева, 2006. 80 с. 
4. Байрамов В.М· Основы химической кинетики и катализа. – М. «Академия», 2003, 256 с.
5. Семчиков Ю.Д. Высокомолекулярные соединения. – М. «Академия», 2006, 368 с.
примеры ключевых вопросов
для самоконтроля

Пример 1
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COCTABUTH Mfiai UCCAEAOBAHWA, PeANM3OBATE SKCTIEPUMEHTH Ha BBM,
HaliTH NAPAMETPH KMHETWUECKOTO UABHEHWA, OBECTIeUMBARUIETD afeKBaTHOE
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Пример 2
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COCTABUTH MifiaH WCCAIEAOBAHMA, PEANU3OBATH SKCNEPUMEHTH Ha SBH
HaliTH NApaMETPH KMHETWUECKOTO UDABHEHWR, OBECTIeUMBARUIETD afeKBATHOE
OMUCAHME SKCMIEPUMEHTANBHHX 3aBUCUMOCTE

MOPAAKM N0 PEATEHTAM, NPEASKCTIOHEHLMANHA MHOKWTENS W
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Пример 3
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MCXogHue BeuecTsa :

( KOHUEHTPaLMW MeHAWTCH B npegenax ot 0.1 o 1 wonb/n )

A, v
MPOAUKTH peaKum :

 KOHUSHTPALMA MEHAWTCH B npedenax or © o 0.5 wonb/n )

B, z
KAHETUKA PEAKUAM WSYMAETCA B MEPUOMMMECKON DeakTope
U noCTORHHOM TemnepaType .
u3MepAEmse BeuecTBa :

¥, B, 2
NYTem aHAAM3A W KOMMUECTBEHHOM OBPABOTKA PEANM3OBAHHNX Ha
3BM KHETUMECKWX 3ABUCUMOCTEN UCTAHOBWTE CXeMy OBpasOBaHu
MPOAUKTOB peaKiyiif, HAWTU KWHETWUECKME UPABHEHWR MpOLECCA
W OnpeenuTs WX napaMeTpH




ПРИМЕР ключевых вопросов
для итогового контроля
1. Экспериментальное установление скорости гомогенной реакции. Графическая интерпретация скорости реакции
2. Метод стационарных концентраций Боденштейна − Семенова

3. Кинетическая модель каталитического окисления углеводорода для цепного и нецепного пути осуществления процесса.
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