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Исследована возможность применения методов «мягких» вычислений для реше-

ния обратной задачи химической кинетики по идентификации нечетких кинетических 

законов по данным стационарных экспериментов без априорного задания вида кинетиче-

ского закона. «Мягкие» вычисления объединяют такие методы искусственного интел-

лекта как нечеткая логика, нейронные сети, генетические алгоритмы и др. (Ф. Розен-

блатт, Л. Заде, Дж. Холланд и др.). Комбинации этих методов позволят создавать раз-

личные гибридные системы. Динамические кинетические модели химических реакций 

описываются системами обыкновенных дифференциальных уравнений (четкими детер-

минированными моделями), на основе которых, с применением различных оптимизацион-

ных методов (наименьших квадратов и др.), решается обратная задача химической кине-

тики. B. Коско доказал, что любая математическая система может быть сколько угодно 

точно аппроксимирована недетерминированной или слабо детерминированной моделью 

на основе нечеткой логики с помощью простых алгоритмических конструкций вида «если 

… то» (условных операторов) без непосредственного количественного или качественного 

анализа систем дифференциальных уравнений. Нечеткая кинетическая модель представ-

ляет собой алгоритмическую конструкцию на основе нечеткой алгебры, которая дает 

возможность рассчитывать скорость реакции при любых интересующих эксперимента-

тора значениях концентраций реагентов. Эта модель позволяет решать обратную за-

дачу без априорного задания вида кинетического закона, не имеет однозначного формуль-

ного представления и может быть описана регрессионными (четкими) уравнениями. В 

данной статье на основе методов нечеткой логики получены и исследованы регрессион-

ные кинетические модели для решения обратной задачи для простой модельной реакции 

и реакции гидрохлорирования ацетилена. Показано, что четкие регрессионные модели де-

монстрируют хорошую точность и могут быть использованы для установления альтер-

нативных кинетических законов и механизмов осуществления химических реакций. 

Ключевые слова: химические реакции, кинетические модели, обратная задача, нечеткая логика, 

мягкие вычисления 
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specifying the type of the kinetic law has been investigated. “Soft” computing combines artificial 

intelligence methods such as fuzzy logic, neural networks, genetic algorithms, etc. (F. Rosenblatt, 

L. Zadeh, J. Holland, etc.). Combinations of these methods will allow the creation of various hybrid 

systems. Dynamic kinetic models of chemical reactions are described by systems of ordinary differ-

ential equations (clear deterministic models), on the basis of which, using various optimization 

methods (least squares, etc.), the inverse problem of chemical kinetics is solved. B. Kosko proved 

that any mathematical system can be approximated as accurately as desired by a non-deterministic 

or weakly deterministic model based on fuzzy logic using simple algorithmic constructions of the 

“if ... then” type (conditional operators) without direct quantitative or qualitative analysis of sys-

tems of differential equations. A fuzzy kinetic model is an algorithmic design based on fuzzy alge-

bra, which allows one to calculate the reaction rate for any values of reagent concentrations of 

interest to the experimenter. This model allows solving the inverse problem without a priori speci-

fying the type of kinetic law, does not have an unambiguous formulaic representation and can be 

described by regression (clear) equations. In this article, based on fuzzy logic methods, regression 

kinetic models are obtained and studied to solve the inverse problem for a simple model reaction 

and the acetylene hydrochlorination reaction. It has been shown that clear regression models 

demonstrate good accuracy and can be used to establish alternative kinetic laws and mechanisms 

for chemical reactions. 

Keywords: chemical reactions, kinetic models, inverse problem, fuzzy logic, soft computing 
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ВВЕДЕНИЕ 

Решение обратной задачи (ОЗ) химической 

кинетики, связанной с установлением адекватных 

кинетических моделей химических реакций, явля-

ется актуальной проблемой, несмотря на большое 

количество посвященных этой проблеме публика-

ций [1-19]. В работах [5-8] разработаны методы ре-

шения ОЗ для различных типов химических реак-

торов. В [9] рассмотрено решение ОЗ для много-

стадийных реакций. В [10] проанализирована эф-

фективность применения сплайнов для решения 

ОЗ. В [11-12] исследованы особенности решения 

ОЗ в неидеальных системах. Решение ОЗ в условиях 

неопределенности рассмотрено в работах [13-18]. В 

работе [19] впервые рассмотрена возможность ре-

шения ОЗ химической кинетики по оценке кон-

стант скоростей стадий химических реакций на ос-

нове нечеткой логики. Нечеткая логика (НЛ) – одна 

из неклассических логик, относящаяся, наряду с 

искусственными нейронными сетями, а также ге-

нетическими и эволюционными алгоритмами, к 

«мягким» вычислениям, теория которых сформи-

ровалась в пионерских работах Ф. Розенблатта,  

Л. Заде, Дж. Холланда и др. в 1950-70х гг. Она яв-

ляется бесконечнозначным обобщением классиче-

ских конечнозначных логик (двоичной, троичной и 

др.) [20-25]. В ее основе лежит понятие «нечеткой» 

вероятности, которое имеет экспертный, субъек-

тивный (аксиологический), а не частотный смысл. 

Формальный аппарат нечеткой логики и алгебры 

был введен Л. Заде (L. Zadeh) [20]. Позднее появи-

лись теоретические обоснования этих методов. В 

1992 г. П. Ванг (P. Wang) показал, что нечеткая си-

стема, использующая набор продукционных пра-

вил вида «если … то», гауссовы функции принад-

лежности, композицию в виде произведения, им-

пликацию в форме Ларсена и центроидный метод 

дефаззификации, является универсальным аппрок-

симатором любой непрерывной функции с произ-

вольной точностью [21]. В 1993 г. B. Коско дока-

зал следующую базовую теорему FAT (Fuzzy 

Approximation Theorem) [22]: любая математиче-

ская система может быть аппроксимирована систе-

мой на основе нечеткой логики. Это значит, что с 

помощью простых конструкций естественного языка 

«если … то» (условного типа), можно сколько угодно 
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точно отразить произвольные связи между перемен-

ными без использования систем дифференциаль-

ных уравнений, традиционно применяемых для 

описания моделей физико-химических процессов. 

Преимущество нечетких систем  простота кон-

струирования и хорошая адекватность. Недостаток  

большой произвол при разработке нечетких пра-

вил, носящих экспертный (субъективный) харак-

тер и лежащих в основе нечеткой алгебры. В 

настоящее время множество универсальных мате-

матических и статистических программных паке-

тов включает средства, позволяющие использо-

вать алгоритмы нечеткой логики на практике [23-

29]. Для решения ОЗ химической кинетики ис-

пользуются те же пакеты, а также узкоспециали-

зированные программные инструменты [30-32]. 

Далее под кинетической моделью будем понимать 

алгоритмическую структуру (компьютерную про-

грамму), основанную на законах нечеткой логики 

и описываемую регрессионными уравнениями 

(четкими моделями), которым можно поставить в 

соответствие определенные стадийные меха-

низмы исследуемых реакций. 

В настоящей статье рассмотрена возмож-

ность применения методов нечеткой логики для ре-

шения ОЗ химической кинетики по идентификации 

кинетических законов (КЗ) химических реакций 

компьютерными алгоритмами (программами). Ре-

зультаты этих алгоритмов представлены численно, 

графически и в виде линейных регрессионных 

уравнений, на основе которых определены возмож-

ные механизмы реакций без априорного задания 

вида КЗ. В качестве инструмента исследований ис-

пользована система нечеткой логики Matlab Fuzzy 

Logic Toolbox, которая позволяет разрабатывать два 

типа нечетких моделей Мамдани и Сугэно [26-29]. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Рассмотрим применение методов нечеткой 

логики для решения ОЗ химической кинетики на 

примерах конкретных реакций. 

1. Модельная реакция. Пусть при экспери-

ментальном исследовании стационарной кинетики 

химической реакции  

A + B = 2С    (1) 

в закрытой изотермической системе получена зави-

симость скорости реакции rЭКСП от концентраций ис-

ходных реагентов A и B, см. табл. 1 (столбцы 2-4). 
 

Таблица 1 

Скорость реакции (1) по экспериментальным данным (rэкс), моделям Мамдани (rмам), Сугэно (rсуг)  

и по закону действующих масс (rздм) 

Table 1. Reaction rate (1) according to experimental data (rexp), models Mamdani (rmam) and Sugeno (rsug)  

and according to the mass action low (rmal) 

Эксперимент Мамдани Сугэно ЗДМ 

№ A B rэкс rмам 
rмам =  

rмам  rэкс 
rсуг 

rсуг =  

rсуг  rэкс 
rздм 

rздм =  

rздм  rэкс 

1 0 0 0,000 0,073 0,073 0,000 0,000 -0,010 0,010 

2 0,1 0,1 0,200 0,218 0,018 0,200 0,000 0,024 0,176 

3 0,2 0,1 0,500 0,512 0,012 0,499 0,001 0,055 0,445 

4 0,3 0,1 1,000 0,988 0,012 0,995 0,005 0,086 0,914 

5 0,4 0,1 1,300 1,280 0,020 1,290 0,010 0,118 1,183 

6 0,5 0,2 1,500 1,500 0,000 1,500 0,000 0,299 1,201 

7 0,6 0,4 2,000 2,000 0,000 2,000 0,000 0,720 1,280 

8 0,7 0,5 2,000 2,000 0,000 2,000 0,000 1,050 0,950 

9 0,8 0,6 2,100 2,110 0,010 2,100 0,000 1,438 0,662 

10 0,8 0,7 2,500 2,490 0,010 2,500 0,000 1,678 0,823 

11 0,9 0,8 2,800 2,790 0,010 2,800 0,000 2,155 0,645 

12 1 1 3,000 2,930 0,070 3,000 0,000 2,990 0,010 

Среднее 0,53 0,38 1,575 1,574 0,020 1,574 0,001 0,884 0,691 

Среднее, в % к максимуму rэкс 0,653  0,044  23,049 

 

Построим на основании этих данных и 

опыта экспериментатора модели Мамдани и Суг-

эно при неизвестном априори механизме реакции и 

КЗ. Рассчитаем с их помощью скорость реакции. 

Сравним экспериментально наблюдаемую (реаль-

ную) кинетику с идеальной (предполагаемой) ки-

нетикой закона действующих масс (ЗДМ). Решим 

обратную задачу по идентификации возможного 
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механизма реакции, кинетические характеристики 

которого хорошо согласуются с эксперименталь-

ными данными. 

Кинетическая модель Мамдани 

Разработка модели Мамдани (Mamdani) 

включает следующие действия: 1) выбор входных 

(input) и выходных (output) нечетких переменных; 

2) задание функций распределения вероятностей 

для всех переменных на основе субъективных 

представлений экспериментатора (функций при-

надлежности, membership functions); 3) формули-

ровка нечетких продукционных правил вида «Если 

input1 = x1 И input2 = x2, то output = y» на основе 

экспериментальных данных с учетом опыта и зна-

ний экспериментатора; 4) построение функцио-

нальной зависимости между входными и выход-

ными переменными на основе операций нечеткой 

алгебры (обучение); 5) проверка соответствия мо-

дели исходным данным (тестирование). Рассмот-

рим подробнее эти действия при разработке мо-

дели типа Мамдани для реакции (1). 

1) Выберем в качестве входных перемен-

ных концентрации исходных реагентов А и В и 

обозначим их через A и В соответственно. Выберем 

в качестве выходной переменной скорость реакции 

и обозначим ее через r.  

2) Зададим функции принадлежности для 

переменных и интервалы их изменения (шкалы). 

Согласно табл. 1, входные переменные изменяются 

от 0 до 1 (A, B  [0, 1]). Опишем четкие значения 

этих переменных их нечеткими аналогами (функ-

циями принадлежности) с помощью функций 

Гаусса (gaussmf) с параметрами, соответствую-

щими нашему представлению о точности экспери-

ментальных данных 

f(A) = exp((A  A)2/2A
 2)/(A 2),  (2) 

f(B) = exp((B  B)2/2B
 2)/(B 2),  (3) 

f(r) = exp((r r)2/2r
 2)/(r 2),  (4) 

где A  B  0,03 и r  0,1  стандартные отклоне-

ния концентраций исходных реагентов и скорости 

реакции; A, B, r  средние (четкие) значения (ма-

тематические ожидания) [33], равные значениям 

соответствующих переменных в табл. 1. Концен-

трация реагента А принимает 11 различных значе-

ний (два из них совпадают), а концентрация реа-

гента В принимает 9 различных значений (четыре 

из них совпадают). Нечеткая переменная r, обозна-

чающая скорость реакции, в табл. 1 принимает 11 

различных значений, а шкала скоростей изменя-

ется от 0,0 до 3,0 (r  [0, 3]).  

3) Сформулируем данные экспериментов 

из табл. 1 в виде нечетких правил с помощью 

условных операторов «если … то» (продукций):  

A is A and B is B implication r is r,  (5) 

и добавим к ним нечеткое правило, выражающее 

опыт экспериментатора: «если один из реагентов 

отсутствует, то реакция не идет»,  

A is 0 or B is 0 implication r is 0,  (6) 

где is, and, or и implication  нечеткие операции 

«=», «и», «или» и «следование». 

4) Выберем следующие (типовые) алго-

ритмы нечетких операций: and (выполняется 

функцией min), or (выполняется функцией max), 

implication (выполняется функцией min) и 

defuzzyfication (дефаззификация, приведение к чет-

кости) (выполняется функцией centroid). На основе 

этих операций и правил (5), (6) определяется нечет-

кая функциональная зависимость между выходной 

и входными переменными. Визуальное представ-

ление разработанной кинетической модели реак-

ции (1) показано на рис. 1. 

Из рис. 1 следует, что если концентрации 

исходных реагентов принимают дефаззифициро-

ванные средние значения A  0,5, B  0,5, то ско-

рость реакции будет равна r  2,0. Перемещения 

красных вертикальных линий позволяют варьиро-

вать концентрации исходных реагентов и соответ-

ственно (автоматически) пересчитывать значения 

скорости реакции. Такие модельные эксперименты 

дают возможность легко рассчитать (спрогнозиро-

вать) скорость реакции для любых (в т.ч. неизвест-

ных) значений концентраций реагентов без прове-

дения реальных экспериментов. 

5) Протестируем разработанную нечеткую 

модель и сравним ее с четкой моделью на основе 

ЗДМ. Для этого проведем серию модельных экспе-

риментов и рассчитаем значения скорости реакции 

по модели Мамдани rМАМ и по ЗДМ rЗДМ. Резуль-

таты расчетов, полученные дефаззификацией ме-

тодом взвешенного среднего (центроидным), при-

ведены в табл. 1. 

Из табл. 1 видно, что значения rЭКС отлича-

ются от соответствующих значений для кинетики 

ЗДМ rздм = k+AB  k(1  A  B)2 рассчитанной в 

предположении одностадийной схемы реакции (1) 

при k+ = 3, k= 0,01 (соответствуют минимуму 

rздм), в среднем на rздм  0,691 (23%). Средняя 

ошибка модели Мамдани близка к нулю rмам  

0,020 (0,65%), т.е. она значительно точнее описы-

вает наблюдаемые зависимости, чем ЗДМ.  
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Проведем дополнительную (контрольную) 

серию модельных экспериментов и сравним значе-

ния скорости реакции, рассчитанные по ЗДМ и по 

модели Мамдани для новых данных, отсутствую-

щих в табл. 1. Эти эксперименты позволяют оце-

нить способность модели Мамдани прогнозировать 

кинетику реакции (качество модели) по промежу-

точным данным (решать задачу интерполяции). 
 

 
Рис. 1. Кинетическая модель Мамдани для реакции (1) (слева и в центре – правила расчета значений концентраций исходных 

реагентов, справа – правила расчета скорости реакции, красные вертикальные линии и цифры над ними показывают текущие 

дефаззифицированные значения переменных) 

Fig. 1. Mamdani’s kinetic model for reaction (1) (on the left and in the center are the rules for calculating values of the concentrations of 

the initial reagents, on the right are the rules for calculating the reaction rate, the red vertical lines and the numbers above them show the 

current defuzzified values of the variables) 

 

Таблица 2 

Скорость реакции (1) для промежуточных данных по закону действующих масс (rздм), моделям Мамдани 

(rмам) и Сугэно (rсуг)  

Table 2. Reaction rate (1) for intermediate data according to the mass action low (rmal), models Mamdani (rmam) and 

Sugeno (rsug)  

Эксперимент Мамдани Сугэно 

№ A B rздм rмам rмам = rмам  rздм rсуг rсуг = rсуг  rздм 

13 0,05 0,05 -0,001 0,073 0,073 0,000 0,000 

14 0,15 0,15 0,063 0,218 0,018 0,200 0,000 

15 0,2 0,2 0,116 0,512 0,012 0,499 0,001 

16 0,25 0,25 0,185 0,988 0,012 0,995 0,005 

17 0,3 0,3 0,268 1,280 0,020 1,290 0,010 

18 0,4 0,4 0,480 1,500 0,000 1,500 0,000 

19 0,5 0,5 0,750 2,000 0,000 2,000 0,000 

20 0,6 0,6 1,080 2,000 0,000 2,000 0,000 

21 0,7 0,7 1,468 2,110 0,010 2,100 0,000 

22 0,8 0,8 1,916 2,490 0,010 2,500 0,000 

23 0,9 0,9 2,424 2,790 0,010 2,800 0,000 

24 0,95 0,95 2,699 2,930 0,070 3,000 0,000 

Среднее 0,48 0,48 0,954 1,574 0,020 1,574 0,001 

 

Регрессионный анализ экспериментальных 

и новых данных (на расширенной выборке) пока-

зал, что модель Мамдани описывается линейной 

регрессией rмам  A + B при   2,75,   0,43 (ко-

эффициент корреляции R = 0,99, стандартная ошибка 

S = 0,22), а модель ЗДМ  при   3,78,   1,25 

(R = 0,98, S = 0,33). Как видно, модель Мамдани 

точнее описывает и новые (отсутствующие в экс-

перименте) данные, чем кинетическая модель на 

основе ЗДМ. Коэффициенты  и  можно назвать 
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обобщенными кинетическими константами, выра-

жающими комбинации констант скоростей стадий 

неизвестного механизма реакции. Таким образом, 

экспериментальные данные реакции (1) точнее 

описываются моделью Мамдани в виде линейного 

регрессионного уравнения  

rмам  2,75 A + 0,43 B,   (7) 

которому можно поставить в соответствие двух-

стадийный параллельный механизм 1) A  C, 2) 

B  C с константами скоростей стадий k+1  2,75, 

k+2  0,43. 

Кинетическая модель Сугэно 

Отличия модели Сугэно (Sugeno) от модели 

Мамдани заключаются в использовании для по-

строения ее выводов нечетких правил вида  

A is A and B is B implication r is A + B, (8) 

а также других алгоритмов нечетких операций: аnd 

(выполняется функцией prod), or (выполняется 

функцией probor), implication (выполняется функ-

цией prod), defuzzyfication (выполняется функцией 

wtaverd). 

Разработаем кинетическую модель реакции 

(1) на основе модели Сугэно. Выберем те же вход-

ные и выходные переменные и соответствующие 

им функции принадлежности, зададим правила 

вида (8), сгенерируем на их основе кинетическую 

модель и протестируем ее. Из табл. 1 видно, что 

средняя ошибка модели Сугэно rсуг  0,001 

(0,044%) и она тоже точнее описывает наблюдае-

мые зависимости, чем ЗДМ. Регрессионный анализ 

экспериментальных и новых данных (на расширен-

ной выборке) показал, что модель Сугэно описыва-

ется уравнением линейной регрессии r  A + B 

при   2,69,   0,54 (R = 0,99, S = 0,22) 

rсуг  2,69 A + 0,54 B,   (9) 

которому также соответствует двухстадийный 

параллельный механизм 1) A  C, 2) B  C при 

k+1  2,69, k+2  0,54.  

Подчеркнем, что модели (7) и (9) описы-

вают кинетику реакции (1) только в первом при-

ближении. Из данных табл. 1 следует, что кинети-

ческие модели Сугэно и Мамдани реакции (1) суще-

ственно нелинейные. Увидеть (визуализировать) эту 

нелинейность позволяют полные (трехмерные) изоб-

ражения поверхностей их отклика, см. рис. 2 и 3. 

Как видно из этих рисунков, полные мо-

дели Мамдани и Сугэно также достаточно близки 

друг к другу. Проведенный выше анализ показы-

вает, что точность этих моделей примерно одина-

кова, но выше, чем точность модели ЗДМ. Любая 

из них может быть использована в качестве альтер-

нативной кинетической модели реакции (1). 

 

 
Рис. 2. Поверхность отклика модели Мамдани 

Fig. 2. Response surface of the Mamdani model 

 

 
Рис. 3. Поверхность отклика модели Сугэно 

Fig. 3. Response surface of the Sugeno model 

 

2. Реакция гидрохлорирования ацетилена. 

В [34] экспериментально установлено, что в про-

точно-циркуляционной системе в изотермических 

условиях (181 С) стационарная кинетика реакции 

газофазного гидрохлорирования ацетилена 

C2H2 + HCl = С2H3Cl    (10) 

на катализаторе HgСl2HCl описывается 

уравнением: 

r* = k1k3AB/(1 + k1A + k2B),   (11) 

где A  C2H2, B  HCl,  

k1 = exp(11,01)exp(8200/RT), 

k2 = exp(9,264)exp(9800/RT), 

k3 = exp(13,348)exp(2800/RT). 

При R = 1,986 кал/(моль·К), T = 181 + 243 =  

= 424 К константы принимают значения k1 =  

= 0,280264, k2 = 10,741022, k3 = 22535,27. Резуль-

таты стационарных кинетических экспериментов, 
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относящихся к началу работы катализатора, приве-

дены в табл. 3. Эти данные, очевидно, содержат не-

устранимые ошибки (являются нечеткими), кото-

рые связаны с точностью используемых методов и 

опыта экспериментатора при определении концен-

трации реагентов и скорости реакции. Кроме того, 

следует учитывать, что эксперименты проводились 

на «свежем» катализаторе в предположении посто-

янства его активности в изотермических условиях, 

которые также выполнялись с некоторой погреш-

ностью. Построим на основании этих данных по 

описанному выше алгоритму кинетическую мо-

дель Мамдани с учетом опыта экспериментатора 

при неизвестном КЗ. 
 

Таблица 3 

Скорость реакции (10) по экспериментальным данным (rэкс), модели Мамдани (rмам) и ЗДМ (rздм) 

Тable 3. Reaction rate (10) according to experimental data (rexp), Mamdani model (rmam) and the mass action low 

(rmal) 

Эксперимент A B rэкс rмам 
r =  

rмам  rэкс 
rздм 

rздм = 

rздм  rэкс 

1 0,047 0,795 39,00 39,00 0,00 24,71 14,29 

2 0,045 0,794 41,70 38,40 3,30 23,65 18,05 

3 0,042 0,786 45,60 38,60 7,00 22,05 23,55 

4 0,042 0,398 32,80 32,80 0,00 19,97 12,83 

5 0,059 0,183 30,30 18,30 12,00 22,87 7,43 

6 0,056 0,177 26,00 18,70 7,30 21,46 4,54 

7 0,075 0,176 37,00 17,20 19,80 28,63 8,37 

8 0,080 0,164 3,54 16,6 13,06 29,76 26,22 

9 0,071 0,113 2,68 5,78 3,10 22,69 20,01 

10 0,086 0,100 2,48 3,79 1,31 25,89 23,41 

11 0,149 0,702 7,61 18,4 10,79 76,98 69,37 

12 0,223 0,544 107,00 107,00 0,00 110,95 3,95 

13 0,156 0,464 72,80 105,00 32,20 75,85 3,05 

14 0,168 0,327 66,10 38,1 28,00 76,10 10,00 

15 0,080 0,219 36,40 25,5 10,90 32,79 3,61 

16 0,076 0,508 39,60 33,2 6,40 37,64 1,96 

17 0,088 0,654 44,30 8,45 35,85 45,16 0,86 

18 0,086 0,365 46,40 32,8 13,60 40,10 6,30 

Среднее 0,09 0,41 37,85 33,20 11,37 40,96 14,32 

 

 
Рис. 4. Поверхность отклика кинетической модели Мамдани 

для реакции (10) 

Fig. 4. Response surface of the Mamdani kinetic model for reac-

tion (10) 

 

В табл. 3 входные и выходная переменные 

изменяются в интервалах A  [0,042-0,223],  

B  [0,1-0,795], r  [2,48-107] и описываются 18 

различными дискретными (четкими) значениями.  

Выберем эти значения в качестве математических 

ожиданий для функций принадлежности нормаль-

ного Гауссова типа со стандартными отклонени-

ями A  0,0065, B  0,017, r  0,0065 (заданными 

экспертно). Сформируем набор правил с учетом 

опыта экспериментатора. Данные первых 15 экспе-

риментов (это число может быть любым и вклю-

чать 70-80% числа экспериментов) используем в 

качестве обучающих правил, а остальные – для по-

следующего тестирования. Сгенерируем кинетиче-

скую модель реакции (10) на основе эксперимен-

тальных данных и выбранных правил и протести-

руем ее на данных трех последних экспериментов.  

Из табл. 3 видно, что наблюдаемые в опыте 

величины rэкс отличаются от соответствующих зна-

чений для кинетики ЗДМ rздм, рассчитанной по 

формуле (11), в среднем на rздм = 14,32 (13,38%). 

Средняя ошибка модели Мамдани rмам = 11,37 

(10,62%), т.е. эта модель точнее описывает экспе-
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риментальные данные. Анализ показал, что в пер-

вом приближении КЗ Мамдани описывается урав-

нением линейной регрессии rмам  A + B при    

 278,8231,   23,9425, R = 0,88 и S = 21,91, кото-

рому соответствует двухстадийная схема 1) A + Z  

 AZ, 2) B + AZ  Z + AB, являющаяся одним из 

маршрутов механизма реакции гидрохлорирова-

ния ацетилена (10), приведенным в [34]. Полная не-

линейная кинетическая модель этой реакции, по-

строенная по данным табл. 3, показана на трехмер-

ной поверхности отклика, см. рис. 4. 

ВЫВОДЫ 

Кинетические модели на основе нечеткой 

логики позволяют описывать наблюдаемую экспе-

риментально кинетику химических реакций без 

предварительных гипотез о виде кинетического за-

кона (КЗ). Такие модели представляют собой ком-

пьютерные программы, рассчитывающие кинети-

ческие зависимости между концентрациями реа-

гентов и скоростями реакций по законам нечеткой 

алгебры. Эти зависимости могут быть аппроксими-

рованы КЗ в виде регрессионных уравнений, поз-

воляющих адекватно описывать кинетику и меха-

низмы химических реакций. Таким образом, по-

строение с помощью методов нечеткой логики ки-

нетических моделей представляет собой новый 

альтернативный подход к исследованию кинетики 

химических реакций, который ранее в литературе 

не рассматривался. 
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