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Методы вычисления параметров химической кинетики и определения механиз-

мов сложных химических реакции считаются одними из самых сложных в физи-

ческой химии. Имеется большой арсенал программных средств, позволяющих 

моделировать химическую кинетику реакций, однако ряд из них имеет ограни-

чения в доступности лицензии и универсальности. В настоящей работе апроби-

рован язык программирования Python с библиотеками NumPy и SciPy.  

Модельной системой служила реакция окисления 1,4-диоксана в присутствии 

антиоксиданта. В качестве экспериментальных данных вносились концентрация 

поглощаемого кислорода [1]. В код программы были дополнительно введены 

ограничения на неотрицательность концентраций, а также границы искомых 

констант скоростей. Результаты расчетов показали высокую сходимость пред-

ложенного алгоритма. На рисунке представлены экспериментальная и расчетная 

кинетические кривые поглощения кислорода.  

 

 
Экспериментальная и расчетная кинетические кривые поглощения кислорода в 

реакции окисления 1,4-диоксана в присутствии антиоксиданта 

 

Полученные значения констант скорости находятся в хорошем согласии с ли-

тературными данными, что подтверждает корректность разработанного про-

граммного кода на Python.  
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