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4,5-Дигидроксиимидазолидин-2-тион (ДГИТ) — ге-
тероциклическое соединение, продукт взаимодей-
ствия тиомочевины с щавелевым альдегидом [1], яв-
ляется эффективным ингибитором коррозии, пред-
шественником для синтеза ряда перспективных био-
логически активных соединений. Однако кинетика
синтеза ДГИТ не описана, что затрудняет поиск оп-
тимальных условий синтеза.
Кинетика исследована методом жидкостной хрома-
тографии, спектроскопии ЯМР. Установлено, что в
процессе синтеза протекают побочные реакции. Бы-
ли предложены кинетические схемы протекающих
реакций, на основе которых составлены мат. моде-
ли, представляющие собой системы ОДУ.
Далее решалась обратнокинетическая задача - по
экспериментальным данным находились кинетиче-
ские параметры, наилучшим образом описываю-
щие эксперимент. Искомые кинетические парамет-
ры определялись как координаты минимума суммы
квадратов отклонений экспериментальных и рас-
четных концентраций тиомочевины и ДГИТ. По-
иск минимума проводился с помощью алгоритма
Нелдера-Мида с многократным запуском.
Интегрирование ОДУ осуществлялось с помощь по-
лунеявной двухстадийной L-устойчивой схемы Ро-
зенброка с комплексными коэффициентами [2]. Рас-
чет проводился на серии сгущающихся сеток с апо-
стериорной оценкой погрешности вычислений по
методу Ричардсона [3, 4].
В рамках работы впервые удалось создать кинети-
ческие модели, хорошо описывающие кинетику син-
теза ДГИТ в условиях протекания побочных реак-
ций. Наблюдается хорошее совпадение расчетов с
экспериментальными данными. Кинетические моде-
ли могут быть использованы для нахождения опти-
мальных условий синтеза вещества и моделирова-
ния процесса.
Научный руководитель — д.х.н. Князев А.С.
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