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Развитие и модернизация производства синтетического каучука невозможны без разработки и применения методов математического моделирования, поскольку подобные химико-технологические процессы требуют знания точных кинетических параметров, не всегда определяемых экспериментальным путем. Математическое моделирование позволяет проводить вычислительные эксперименты при различных условиях и значениях кинетических параметров (констант скоростей элементарных стадии и т.п.).
Рассматривается процесс полимеризации бутадиена, описываемый тремя элементарными стадиями: рост цепи, передача цепи на мономер, передача цепи на алюминий-органическое соединение [1].
Целью данной работы является разработка программного обеспечения для математических моделей сложных химических процессов с произвольным числом реакций и автоматизированного решения систем дифференциальных уравнений, построенных на основании сложных химических процессов.
Ставится прямая кинетическая задача: определить зависимости средних молекулярных масс – среднечисленной Mn и среднемассовой Mw от времени процесса при известных начальных концентрациях мономера, алюминийорганического соединения и значениях констант скоростей элементарных стадий процесса (kp, km, ka). 
Применяя средства и методы математического моделирования, выписывается математическая модель в виде систем дифференциальных уравнений, размерность которой определяется числом 2·Imax. Ее решение определяет решение прямой кинетической задачи.
Однако при использовании существующего программного обеспечения Maple, MathCad и т.п., решение прямой кинетической задачи неразрешимо в виду бесконечной размерности системы дифференциальных уравнений. 
В настоящей работе программное обеспечение создано в среде объектно-ориентированного программирования Borland Delphi 8.0.
Алгоритм решения поставленной задачи происходит поэтапно.

1. Формируются уравнения процесса полимеризации бутадиена во внешний *.txt файл. Определяются длины массивов концентраций цепей от времени полимеризации.
2. Осуществляется перевод текстового файла, создается система дифференциальных уравнений в «псевдо-функциях». 
3. Полученная система, созданная в данном случае, решается численным методом Рунге-Кутты 4-го порядка.
4. Оформление внешнего файла по результатам вычислительного эксперимента.
Предложенный в работе способ ограничения длины растущей цепи позволяет решать прямую кинетическую задачу нахождения средних молекулярных характеристик Mn и Mw полимера. Созданное программное обеспечение обладает модульной формой, что характеризует его универсальность, и может быть использовано не только для рассмотренного процесса, но и для процессов обрывной, радикальной полимеризации, а также процессов сополимеризации мономеров.
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