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УДК 656.11 
ИССЛЕДОВАНИЕ КОНЦЕНТРАЦИОННЫХ КОЛЕБАНИЙ НА ОСНОВЕ 

МОДЕЛИ МОДИФИЦИРОВАННОГО ОРЕГОНАТОРА 
Р.Р. Яфизов, Р.Р. Хусаинов, К.Х. Гильфанов 

ФГБОУ ВО «КГЭУ», 
г. Казань, Республика Татарстан, Россия 

Колебательные реакции открывают возможность использования новой 
стратегии селективного воздействия на отдельные молекулы, благодаря которой 
можно получать новые вещества. Рассматривается математическая модель 
«модифицированного» Орегонатора. Кинетика реакции описывается системой 
трех «жестких» нелинейных дифференциальных уравнений. Изучается влияние 
коэффициентов уравнения на структуру решения. 

Ключевые слова: колебательные реакции, Орегонатор, химическая 
кинетика, равновесные концентрации. 

Введение. Колебательные реакции открывают возможность использования 
новой стратегии селективного воздействия на отдельные молекулы, благодаря 
которой можно будет получать вещества, до сих пор не поддававшиеся 
традиционным методам синтеза [1,2]. Отличительной особенностью которой 
является высокая чувствительность к малейшим внешним возмущениям [3]. 
Количественной основой может служить зависимость частоты (периода) 
колебаний от концентрации реагентов и катализатора [4]. Для запуска цепочки 
превращений требуется передача некоторого количества энергии [5]. Для 
возникновения незатухающих колебаний необходимы три условия: приток 
энергии или вещества, нелинейность протекающих в системе процессов и 
существование в ней обратных связей [6]. Всем этим условиям удовлетворяют 
химические открытые системы [7]. 

Постановка задачи. В данной работе рассматривается модифицированный 
вариант Орегонатора, предложенный Тайсоном [3]. Приведена система 
дифференциальных уравнений, представлен расчет концентраций стационарного 
состояния, по которым построена пространственная картина распределения 
концентраций, сделан анализ характера колебаний, выявлены области 
устойчивости и неустойчивости. 

Суммарная реакция в рассматриваемом случае представляется 
кинетической схемой: 

32 ;kA Y H X W+ + → + 42 ;kX A W H→ + +  

 5 2 2 ;kX A H W X Z+ + → + + 2 2 2 .jk
H A B X Z hY+ + + + →  (1) 

Заглавными латинскими буквами обозначены концентрации химических 
веществ: бромистой кислоты; бромид-иона; ионов четырехвалентного церия; 
бромата; органических соединений; водород-иона; бромноватистой кислоты. 
Строчной буквой h обозначено количество свободного брома. Константы скоростей 
реакций, присутствующие в представлении (1), приведены в работе [2]. 

Введем безразмерные величины: 
0 ;X X x= 0 ;Y Y y= 0 ;Z Z z= 0 .T T t=     (2) 
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Строчными латинскими буквами x, y, z и t обозначены безразмерные 
концентрации химических веществ и время.  

Для рассматриваемой в данной работе модели система дифференциальных 
уравнений в безразмерных величинах имеет вид: 

2( ),dx s y xy x qx xz
dt

µ= − + − −     (3) 

1( ),dy s y xy f z
dt

−= − − +      (4) 

( ).dz w x z xz
dt

µ= − −      (5) 

Дополнительные сведения по заданию размерных комбинаций можно 
найти в [2].  

Для безразмерных комплексов использованы обозначения: 

( )5 3/ ,s k k H= ( )3 4 2 52 / ,q k k k k= 1 2/ ,f k s k=  

( )5/ ,jw sk B k HA= 3 22 / ( ).k HA k Bµ =    (6) 
Найдем концентрации стационарного состояния, удовлетворяющие 

условиям: 
/ / / 0dx dt dy dt dz dt= = =     (7) 

Соответствующая алгебраическая система для определения координат 
точек равновесия имеет вид: 

2 0,s s s s s s sy x y x qx x zµ− + − − =     (8) 
0,s s s sy x y f z− − + =      (9) 

0.s s s sx z x zµ− − =     (10) 
Равновесные концентрации не зависят от коэффициентов s  и w .  
Из уравнения (12) выразим sz через sx : 

.
1

s
s

s

xz
xµ

=
+

     (11) 

Подставим (13) в (11) и запишем sy  через sx : 

.
(1 )(1 )

s
s

s s

xy f
x xµ

=
+ +

     (12) 

Прежде чем записать основное уравнение для определения sx , выполним 
эквивалентные преобразования. Найдем значения произведений из уравнений 
(11) и (12) соответственно: 

,s s s sx y y fz= − +  s s s sx z x zµ = −  
и подставим их в (10): 

2 2 ( 1) 0s s sqx y f z− + − = . 
В результате преобразований получим кубическое уравнение относительно 

искомой концентрации sx : 
3 2(1 ) ( 1) ( 1) 0.s s sq x q x f q x fµ µ+ + + + − − + =  (15) 

Рассмотрим решение уравнения (15) для базового Орегонатора. В этом 
случае 0µ = , и для определения sx имеем квадратное уравнение: 
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2 ( 1) ( 1) 0s sqx f q x f+ + − − + =      (16) 
Единственное стационарное состояние в положительном октанте 

пространства sx : 
2

2
1 (1 ) 4 (1 ) .

2
f q f q q fx

q
− − + − − + +

=    (17) 

Две другие равновесные концентрации sy  и sz при 0µ =  вычисляются по 
формулам: 

( )/ 1 ,s s sy fx x= +  .s sz x=  
Для модели модифицированного Орегонатора 0µ ≠ . Кубическое 

уравнение (15) перепишем в виде: 
3 21 1 1 0s s s

f q fx x x
q q

µ
µ µ µ
+ + − +

+ + − =     (18) 

По правилу знаков Декарта число положительных корней равно числу перемен 
знаков в последовательности коэффициентов уравнения. Здесь имеется только один 
положительный корень. Значение его рассчитывается по формуле Кардано.  

Сравнительный анализ решений уравнений (18) и (16) при 1f = , 68 10q −= ⋅  
и 77,27s =  показывает, что при возрастании µ  от 0 до величины 610− , корни 
уравнений примерно совпадают. Увеличение параметра µ  в интервале от 610−

до 0,02 влияет на равновесные концентрации Орегонаторов. 
Рассмотрим вопрос устойчивости в окрестности точки равновесия. Решение 

системы диф.уравнений (3)-(5) в виде: 
( ) ( ),sx t x tξ= + ( ) ( ),sy t y tη= + ( ) ( ),sz t z tζ= +    (19) 

где ξ ,η  и ζ  являются компонентами вектора возмущения ( , , )ξ η ζΩ


.  
Пространственную картину распределения концентрации дают рис. 1 и 2, 

по которым можно судить о сложном характере колебаний. 
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Рисунок 1 – Изменение концентрации смеси в трехмерном пространстве 
при 0µ = . 

185 



0.0
1.5

3.0
4.5

0

1

2

-2

-1
0
1

3
2

1

0

µ=10-3

lg(z)
lg

(y
)

lg(x)  
Рисунок 2 – Изменение концентрации смеси в трехмерном пространстве 

при 310µ −=  
Заключение. В работе исследуется один из вариантов модифицированного 

Орегонатора. Наглядное представление о сложном характере процессов дает 
пространственная картина распространения концентрации. Произведен анализ 
равновесных концентраций, построены траектории равновесия точек при 
фиксированном значении параметра f с возрастанием µ . Рассчитаны области 
существования колебательных режимов. Исследована зависимость периода  и 
амплитуды колебаний отµ для трех значений параметра f. Полученные 
результаты свидетельствуют о высокой чувствительности решений 
рассмотренных систем к малым возмущениям. Изучение колебательных 
химических реакций еще раз доказывает, что без знания динамики явления 
невозможны расчеты переходных режимов и решение проблем регулирования. 
Возникает тенденция к нестационарной технологии, для которой необходимо 
новое понимание нестационарного поведения реакции. 

Благодарности. Исследование выполнено при финансовой поддержке 
РФФИ и правительства республики Татарстан в рамках научного проекта № 18-
41-160005. 
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STUDY OF CONCENTRATION OSCILLATIONS ON THE BASIS  

OF A MODIFIED OREGONATOR MODEL 
R.R. Yafizov, R.R. Khusainov, K.Kh. Gilfanov 

FSBEI HE «KSPEU» Kazan, Republic of Tatarstan, Russia 
Oscillatory reactions open the possibility of using a new strategy of selective 

action on individual molecules, thanks to which it is possible to obtain new substances 
that have not yet yielded to traditional methods of synthesis. As an example, in the 
study of concentration oscillations, a mathematical model of the "modified" 
Oregonator is considered. The kinetics of the reaction is described by a system of three 
"hard" nonlinear differential equations. The effect of the coefficients of the equation 
on the structure of the solution is studied 

Keywords: Oscillatory reactions, Oregonator, nonlinearities, chemical kinetics, 
equilibrium concentrations. 
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