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2. Тема инициативного проекта: «Распараллеливание обратной задачи химической кинетики»
3. Тема диссертационной работы: «Информационно-аналитические системы в задачах оптимизации каталитических  процессов на основе методов параллельных вычислений»

4. Научный руководитель: Губайдуллин Ирек Марсович  с.н.с. лаб. математической химии ИНК РАН, к.ф.-м.н., доцент
5. Аннотация: для понимания физико-химической сущности каталитической реакции,  последующего математического моделирования каталитического процесса и  его оптимизации необходимы, прежде всего, разработка его кинетической и математической моделей. Кинетическая модель процесса представляет собой совокупность элементарных стадий, реакций и уравнений, характеризующих зависимость скорости химического превращения от параметров реакции:  давления, температуры, концентраций реагентов и др. На основе полученных опытных данных решается обратная кинетическая задача, и определяются численные значения кинетических и адсорбционных констант, а затем при математической обработке серии изотермических экспериментов определяются энергетические параметры: энергии активации и теплоты адсорбции. Многие физико-химические задачи, связанные с минимизацией критерия отклонения расчета от натурного эксперимента, предполагают значительный объем вычислений, обеспечивающих, тем не менее, достаточно низкую точность. Именно к таким задачам относятся обратные кинетические задачи изучения механизмов сложных химических реакций.      Распараллеливание вычислительного процесса  для рассматриваемой задачи может быть  осуществлено на трех уровнях:

1) использование внутреннего параллелизма задачи;

2) распараллеливание по экспериментальной базе;

6. 3) распараллеливание численного метода решения обратной задачи.
7. Предполагаемая практическая реализация: проведение тестирования разработанных алгоритмов на параллельных системах различной архитектуры: 4-ядерном компьютере ИНК РАН с процессором AMD Phenom II X4 940 Black 3.0 ГГц, а также вычислительном кластере Башкирского государственного университета на платформе AMD Opteron при решении следующих задач:  
– разработки кинетических моделей алкилирования бензола этиленом и дегидрирования образующегося этилбензола в стирол, совместной олигомеризации (-метилбезола и стирола с учетом влияния растворителя и олигомеризации олефинов-С8-С14;

– определении оптимальных режимов работы 6-слойного реактора получения этилбензола с учетом раздельной подачи бензола и этилена на каждый слой и получения стирола в каскаде двух последовательных реакторов с учетом промежуточного подогрева и раздельной подачей этилбензола в каждый реактор;

– расчета оптимального режима работы обобщенной технологической схемы получения стирола, включая стадии алкилирования бензола этиленом и дегидрирования диэтилбензола в стирол.

8. Требуемые вычислительные ресурсы: суперкомпьютер МВС-15000ВМ Межведомственного суперкомпьютерного центра РАН.
9. План выполнения проекта на первом этапе: распараллеливание обратной кинетической задачи по экспериментальной базе, определение начальных концентраций веществ и температуры, при которых достигается максимальный выход целевого продукта.  
