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Актуальность задач анализа химических реакций обусловлена современными потреб-
ностями промышленности, такими как улучшение технологических процессов перера-
ботки углеводородных соединений, усовершенствование химических реакторов и дру-
гие. Предметом изучения химической кинетики являются закономерности протекания 
реакций во времени в зависимости от условий, а также связи кинетических характери-
стик со строением реактантов, с энергетикой процесса и физикой активных частиц. 
Прямая задача химической кинетики, когда для заданных концентраций реактантов 
необходимо получить временные зависимости концентраций, связана с решением си-
стемы обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ). Дифференциальные урав-
нения химической кинетики строятся по определенному алгоритму на основе схем хи-
мических реакций. В случае достаточно большого количества реагентов и стадий реак-
ции построение соответствующей системы ОДУ предметным специалистом вызывает 
серьезные трудности. Это явилось стимулом для создания генерирующих программ, ко-
торые используют для подготовки исходных данных естественную запись кинетической 
схемы. Задача создания математического и программного обеспечения для решения за-
дач химической кинетики включает содержательную спецификацию задач химической 
кинетики на языке химических уравнений, доступную предметному специалисту; 
трансляцию программ с входного языка химических уравнений в систему ОДУ с авто-
матической проверкой корректности синтаксиса и семантики; расчет системы ОДУ с 
применением соответствующих эффективных оригинальных численных методов с уче-
том жесткости и высокой размерности из библиотеки вычислительных алгоритмов; 
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графическую интерпретацию и документирование результатов численного анализа.  
В работе решается проблема неоднозначности при описании химических реакций с уча-
стием веществ, допускающих изомерные соединения. Предложено использование 
структурных формул для однозначной спецификации реакций. Для внутреннего пред-
ставления используется линейная текстовая нотация. 
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SMILES, дифференциальные уравнения 
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ВВЕДЕНИЕ 

Расчет кинетических кривых при заданных начальных концентрациях ре-
агентов с известными константами скоростей называется прямой задачей хи-
мической кинетики (ПЗХК). Предметом изучения являются временные зави-
симости концентраций реактантов, которые являются решением задачи Коши 
для системы обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ) химиче-
ской кинетики [1]. 

При изучении химических процессов с помощью ОДУ в инженерной 
практике [2] необходимо решить две основные задачи: 1) составление систе-
мы дифференциальных уравнений, описывающих динамику процессов [3]; 
2) решение полученной системы (аналитически или численно [4]). 

Решение первой задачи связано с преобразованием исходной модели, 
представленной в виде системы химических уравнений в общепринятой нота-
ции, в динамическую модель из заданного класса [5] с применением известно-
го алгоритма преобразования [1, 6, 7]. Решение второй задачи требует приме-
нения специальных численных методов, позволяющих получать корректное 
численное решение системы ОДУ. 

1. ФОРМУЛИРОВКА ПРОБЛЕМЫ 

Недостаток существующего программного обеспечения для решения 
ПЗХК заключается в единственном способе записи реактантов [8–10, 16–18]. 
Предметный специалист вводит лишь истинную формулу участника реакции, 
в то время как данное вещество может иметь ряд изомеров с такой же форму-
лой. Изомеры – это вещества, одинаковые по атомарному составу, но различ-
ные по структуре. В данном случае возникает проблема идентификации веще-
ства при последующей работе со схемой реакции и с результатами моделиро-
вания. 

Таким образом, актуальной является задача разработки способа специфи-
кации схемы химических реакций, позволяющего однозначно идентифициро-



И.Н. Томилов, Д.Н. Достовалов, В.И. Рассомахин 92

вать участников реакции и допускающего различные формы (химическая 
формула, структурная формула, линейное обозначение) представления ве-
ществ, приведенные в табл. 1. Решается проблема неоднозначности при опи-
сании химических реакций с участием веществ, допускающих изомерные со-
единения. При этом необходимо реализовать возможность однозначного пе-
рехода от одной формы представления к другой [11, 12]. Использование хи-
мической нотации позволяет проводить прямые и обратные преобразования 
над формулой, тем самым упрощая работу со схемой реакции и дальнейшее 
документирование результатов моделирования. 

Таблица 1 

Формы представления веществ 

Химическая формула Структурная формула 
Линейная нотация 

(SMILES) 

C3H6O2 

 

CC1(C)OO1 

2. СПОСОБЫ СПЕЦИФИКАЦИИ 

Существует два основных способа представления структурных формул: 
молекулярные графы и линейные нотации [13]. 

Молекулярный граф – это связный неориентированный граф, описываю-
щий структуру химического соединения. Вершины графа соответствуют ато-
мам молекулы, а ребра – химическим связям. В этом случае описание струк-
туры заключается в составлении матрицы смежности молекулярного графа. 

Наиболее распространенным способом однозначного представления ве-
ществ являются линейные нотации, например SMILES (Simplified Molecular 
Input Line Entry Specification) [14]. Структурная формула описывается как ли-
нейная последовательность символов. По сравнению с матрицами смежности 
линейные нотации компактны и позволяют обмениваться информацией о хи-
мических соединениях без использования специального программного обес-
печения. 

SMILES – система правил описания состава и структуры молекулы хими-
ческого вещества с использованием строки символов. Линейное обозначение, 
составленное по правилам SMILES, легко интерпретируется в двумерную или 
трехмерную структурную формулу. 
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Пример. Рассмотрим спецификацию реакции распада диметилдиоксира-
на, индуцированного ионом хлора [15]: 

 

 

 
Особенностью реакции является участие реактантов, имеющих изомерные 

соединения –  (диметилдиоксиран),  (ацетон). Химическая 

формула  может относиться к следующим веществам: диметилдиок-

сиран, диоксолан, этилформиат, глицидол, метилацетат, пропионовая кислота, 
2-гидроксипропаналь. Помимо ацетона, химическую формулу  также 

имеют аллиловый спирт, циклопропанол, пропаналь, пропенол-2, метилвини-
ловый эфир, метилоксиран, оксетан. 

Разнообразие веществ одного и того же состава является основанием ис-
пользования структурных формул при записи схемы реакции. Тогда схема 
реакции примет вид (рисунок). Реакция содержит три стадии и семь участни-
ков (реактантов). 

 

 

 
Схема реакции с применением структурных формул 

Таким образом, участники реакции могут быть представлены в двух нота-
циях (табл. 2). Такой подход обеспечивает однозначную идентификацию ре-
актанта с возможностью преобразования в случае необходимости. 
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Таблица 2 

Представление реактантов 

Структурная/химическая 
формула реактанта 

SMILES 

 

CC1(C)OO1 

Cl- [Cl-] 

 

CC(C)(OCl)[O-] 

1O2 O=O 

 

CC(=O)C 

 

CC(C)([O-])[O] 

 

CC(C)(OCl)[O] 

ВЫВОДЫ 

Неоднозначность способов спецификации реактантов в существующих 
средах компьютерного анализа химических реакций требует разработки спо-
собов корректного указания реагирующих веществ. В качестве альтернативы 
химическим формулам предлагается применять структурную нотацию при 
композиции химических реакций предметным пользователем. Для внутренне-
го представления и хранения компьютерной модели целесообразно использо-
вать текстовую нотацию SMILES. Однозначность выбранных нотаций гаран-
тирует корректность спецификации задачи. 
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Problems of analysis of chemical reactions are relevant due to the modern needs of the indus-
try: improvement of processing of hydrocarbon compounds, improvement of chemical reac-
tors and others. The object of study of chemical kinetics are regularities of reactions in time 
depending on the conditions, the relationship of kinetic characteristics with the structure of re-
actants, the energy of process and physics of active particles. The direct problem of chemical 
kinetics (when specified concentrations of reactants must be obtained the time dependence of 
concentration) is related to the solution of Cauchy problem for a system of ordinary differen-
tial equations (ODE). Differential equations of chemical kinetics are constructed on a specific 
algorithm based on schemes of chemical reactions. In the case of a sufficiently large number 
of reaction steps and reagents great difficulties arise when constructing of ODE system. This 
was the impetus for the creation of generating programs, which are use the normal recording 
of kinetic scheme for preparation of the initial data. The task of creating mathematical and 
software for problems of chemical kinetics includes: specification in the language of chemical 
equations; translation of text from the source language of chemical equations in ODE with au-
tomatic check of syntax and semantics; solution of ODE system by using the original effective 
numerical methods from the library of numerical algorithms taking into account the stiffness 
and high dimensional; graphical interpretation and documentation of the results of numerical 
analysis. In work we solve the problem of ambiguity in the description of chemical reactions 
involving substances that allow isomeric compounds. Proposed to use of the structural formu-
las for the unambiguous specification of reactions. Linear text notation is used for the internal 
representation. 

Keywords: chemical reaction, isomerism, structural formula, notation SMILES, differential 
equations. 
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