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Èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà (ÈÂÑ) «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ» ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ èññëåäîâà-
íèÿ ñîñðåäîòî÷åííûõ ñèñòåì, äèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå êîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿ êèíåòè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè. 
Îñíîâíûìè ïàðàìåòðàìè èññëåäóåìîé àòìîñôåðíîé õèìè÷åñêîé ñèñòåìû â ÈÂÑ ÿâëÿþòñÿ ìîäåëü àòìîñôå-
ðû, àëüáåäî ïîâåðõíîñòè è çåíèòíûé óãîë. Ê ÷èñëó ðåøàåìûõ çàäà÷ îòíîñÿòñÿ ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ ñêî-
ðîñòè ôîòîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà çàäàííîé âûñîòå â àòìîñôåðå èëè ïðè çàäàííîì ïîòîêå èçëó÷åíèÿ, âûâîä 
êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé è èíòåãðàëîâ äâèæåíèÿ äëÿ íèõ ïî çàäàííîìó íàáîðó ðåàêöèé, îïðåäåëåíèå êîí-
öåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ àòìîñôåðû â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè è ò.ä. Äëÿ öèêëà ×åïìåíà è êèñëîðîäíî-
âîäîðîäíîé àòìîñôåðû ïðîâåäåíû òåñòîâûå ðàñ÷åòû, ðåçóëüòàòû êîòîðûõ êà÷åñòâåííî ñîâïàäàþò ñ ðàñ÷åòà-
ìè, âûïîëíåííûìè ðàíåå [1, 2]. 

 

Ââåäåíèå 

Ïðåäñòàâëåíèå â Èíòåðíåòå èíôîðìàöèîííûõ 
ðåñóðñîâ è ïðîãðàìì, îðèåíòèðîâàííûõ íà ðàñ÷åòû 
â îáëàñòè àòìîñôåðíîé õèìèè, ïîÿâèëîñü ïðàêòè÷å-
ñêè ñðàçó ñ ïîÿâëåíèåì «âñåìèðíîé ïàóòèíû». Íà 
ñàéòàõ è ftp ìîæíî íàéòè ìíîæåñòâî ôàéëîâ ñ îïè-
ñàíèåì õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â àòìîñôåðå è ïðî-
ãðàìì äëÿ ðåøåíèÿ ðÿäà çàäà÷, õàðàêòåðíûõ äëÿ 
äàííîé ïðåäìåòíîé îáëàñòè. Íèæå ïðåäñòàâëåí êðàò-
êèé îáçîð ñóùåñòâóþùèõ èíôîðìàöèîííûõ ðåñóðñîâ, 
ñâÿçàííûõ ñ ïðîáëåìàìè àòìîñôåðíîé õèìèè, è îïè-
ñàí ñîçäàííûé íàìè ðåñóðñ. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðî-
âàíèÿ äâóõ õèìè÷åñêèõ ñèñòåì, ïîëó÷åííûõ â ðàì-
êàõ èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû (ÈÂÑ) 
«Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ», ñðàâíåíû ñ ðåøåíèÿìè ýòèõ 
æå çàäà÷, ïðèâåäåííûìè â ðàáîòàõ [1, 2].  

Òèïè÷íûìè äëÿ àòìîñôåðíîé õèìèè çàäà÷àìè 
ÿâëÿþòñÿ çàäà÷è îïðåäåëåíèÿ äèíàìèêè êîíöåíòðà-
öèé âåùåñòâåííûõ êîìïîíåíòîâ àòìîñôåðû. Ôàê-
òîðàìè, âëèÿþùèìè íà èçìåíåíèÿ, ìîãóò áûòü íå 
òîëüêî õèìè÷åñêèå ïðîöåññû è ñîëíå÷íîå èçëó÷åíèå 
â àòìîñôåðå, íî è äèíàìè÷åñêèå ïðîöåññû, îáóñëîâ-
ëèâàþùèå ïåðåíîñ âîçäóøíûõ ìàññ, êîíâåêöèÿ è ò.ä. 
Ýòè çàäà÷è ðåøàëèñü ìíîãèìè àâòîðàìè. Ñîçäàíû 
ïðîãðàììíûå ñðåäñòâà, òàêèå êàê, íàïðèìåð, ASAD: 
Chemical Modelling Software [3] äëÿ âûâîäà êèíåòè-
÷åñêèõ óðàâíåíèé â ðàìêàõ ïîäõîäà ñåìåéñòâ ðåàê-
öèé, Chemistry Tool Kit [4] äëÿ îðãàíèçàöèè è îòî-
áðàæåíèÿ äàííûõ, ïàêåò ïðîãðàìì SLIMCAT [5], 
îïèñûâàþùèé òðåõìåðíóþ ìîäåëü ïåðåíîñà, ïàðà-
ìåòðàìè êîòîðîé ìîãóò áûòü äàííûå èç òðåõìåðíîé 
ãëîáàëüíîé êëèìàòè÷åñêîé ìîäåëè, ïðîãðàììà 
TOMCAT [6], ÿâëÿþùàÿñÿ òðåõìåðíîé ìîäåëüþ ïå-
ðåíîñà õèìè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ, ñâÿçàííîé ñ äàííû-

ìè ECMWF. Ïîñëåäíÿÿ ìîäåëü èíòåãðèðóåò ñõåìó 
òðîïîñôåðíîé õèìèè, âêëþ÷àþùóþ îêîëî 50 ïðè-
ìåñåé. Áîëåå ïîëíîå îïèñàíèå ïðîãðàììíûõ ðåñóð-
ñîâ è äàííûõ ìîæíî íàéòè â ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ 
õèìèÿ» â ðàçäåëå ññûëîê íà ðåñóðñû [7].  

Îïèñàííûå âûøå ïðîãðàììíûå è èíôîðìàöè-
îííûå ðåñóðñû, êàê ïðàâèëî, îðãàíèçîâàíû â âèäå 
íàáîðà ôàéëîâ èëè êîäîâ ïðîãðàìì, êîòîðûå ïîëü-
çîâàòåëü äîëæåí èíñòàëëèðîâàòü íà ñâîåì ðàáî÷åì 
ìåñòå. Èíîé ïîäõîä ê ïðåäîñòàâëåíèþ ïîëüçîâàòå-
ëþ âîçìîæíîñòè ðàáîòû, êàê ñ èíôîðìàöèîííûìè 
ðåñóðñàìè, òàê è ïðîãðàììàìè, îñóùåñòâëÿåòñÿ  
â ðàìêàõ èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû. 
Íåîáõîäèìîñòü ñîçäàíèÿ èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëè-
òåëüíûõ ñèñòåì, äîñòóïíûõ â ñåòè Èíòåðíåò, äèê-
òóåòñÿ ðàçâèòèåì ñîâðåìåííîé èíôðàñòðóêòóðû 
íàóêè. Âèäåíèå òîãî, êàê êîìïüþòåðû è èíôîðìà-
öèîííûå òåõíîëîãèè ïîääåðæèâàþò è óñèëèâàþò 
íàó÷íûé ïðîöåññ, ïîëó÷èëî íåñêîëüêî íàçâàíèé 
(Grid, e-Science è äð. [8]). Ñ òåõíîëîãè÷åñêîé òî÷-
êè çðåíèÿ â ðàìêàõ ýòèõ ïîäõîäîâ è ñòîèò ðàññìàò-
ðèâàòü ïðåäñòàâëÿåìóþ ðàáîòó.  

ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ» ïðîøëà íåñêîëüêî 
ýòàïîâ ðàçâèòèÿ [9–14]. Ïåðâîíà÷àëüíî ÈÂÑ áûëà 
êëèåíòñêîé, â âèäå îòäåëüíîãî èñïîëíÿåìîãî ôàé-
ëà, íàïèñàííîãî íà ÿçûêå Visual Basic. Äàííûå äëÿ 
ñèñòåìû õðàíèëèñü â ôîðìàòå òàáëèö Microsoft 
Excel. Íà îñíîâå âûáðàííûõ ðåàêöèé â îáîëî÷êå 
ñòðîèëàñü ñèñòåìà êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé, ïîñëå 
÷åãî ïîëüçîâàòåëåì çàäàâàëèñü óñëîâèÿ äëÿ ðåøå-
íèÿ ñèñòåìû. Êîíå÷íûì ðåçóëüòàòîì åå ðàáîòû áû-
ëà ïðîãðàììà [9] äëÿ èíòåðïðåòàòîðà Mathematica 
3.0, â ðàìêàõ êîòîðîãî ïîëüçîâàòåëü ìîã ïðîâîäèòü 
àíàëèç êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Îòìåòèì, ÷òî àíà-
ëîãè÷íûé ïîäõîä áûë ðåàëèçîâàí â ðàáîòå [15]. 
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Ñëåäóþùàÿ âåðñèÿ ÈÂÑ [10, 11] áûëà ñåðâåð-
íîé è âêëþ÷àëà â ñåáÿ ìîäóëü ïîñòàíîâêè è ðåøåíèÿ 
çàäà÷ î äèíàìèêå àòìîñôåðíûõ õèìè÷åñêèõ êîì-
ïîíåíòîâ. Äëÿ õðàíåíèÿ äàííûõ â íåé èñïîëüçî-
âàëàñü ÑÓÁÄ Interbase äëÿ ÎÑ Linux. Âåá-
èíòåðôåéñ ïîëüçîâàòåëÿ äëÿ ðàáîòû ñ äàííûìè 
áûë îñíîâàí íà äèàëîãîâîé ñèñòåìå, ïðè ïîñòðîå-
íèè êîòîðîé èñïîëüçîâàëèñü òåõíîëîãèè CGI  
è SSI. Îðãàíèçàöèÿ äàííûõ âî âòîðîé âåðñèè 
èìåëà íåêîòîðûå íåäîñòàòêè. Îñíîâíûì èç íèõ 
áûëà íåäîñòàòî÷íàÿ ñòðóêòóðèðîâàííîñòü äàííûõ: 
òàê, âåùåñòâà, ó÷àñòâóþùèå â ðåàêöèÿõ, õðàíè-
ëèñü â ñèìâîëüíîì âèäå, íå èìåÿ âíóòðåííåé õè-
ìè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ÷òî çàòðóäíÿëî àíàëèç õè-
ìè÷åñêîãî ñîñòàâà âåùåñòâà, íåîáõîäèìûé ïðè 
ïîñòðîåíèè ñòåõèîìåòðè÷åñêèõ ìàòðèö íà ýòàïå 
âûâîäà êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Îòñóòñòâîâàëè 
èíñòðóìåíòû äëÿ ðàáîòû ñ èîíàìè è èçîòîïàìè 
âåùåñòâ. Êðîìå òîãî, íå áûëî âîçìîæíîñòè çàíå-
ñåíèÿ ïîëüçîâàòåëåì ñâîèõ ðåàêöèé è îòíîñÿùåé-
ñÿ ê íèì èíôîðìàöèè, ÷òî îãðàíè÷èâàëî âîçìîæ-
íîñòè ïîëüçîâàòåëÿ ïðè ðàáîòå ñ äàííûìè â ìîäó-
ëå âûáîðà ðåàêöèé.  

Ïåðå÷èñëåííûå íåäîñòàòêè áûëè óñòðàíåíû  
â íîâîé âåðñèè ñàéòà ïî àòìîñôåðíîé õèìèè, ðåà-
ëèçîâàííîé â ðàìêàõ ïðîåêòà INTAS ïî ñîçäàíèþ 
ïîðòàëà ïî àòìîñôåðíûì íàóêàì [12–14, 16]. Èí-
ôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà «Àòìîñôåð-
íàÿ õèìèÿ» ÿâëÿåòñÿ èíòåðàêòèâíîé ñèñòåìîé äëÿ 
àíàëèçà àòìîñôåðíûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ðàì-
êàõ ÿùè÷íîé (áîêñîâîé) ìîäåëè. Â åå ðàìêàõ ïîëü-
çîâàòåëü ìîæåò ïîñòàâèòü çàäà÷ó è ïðîâåñòè åå êî-
ëè÷åñòâåííûé àíàëèç.  

Îñíîâíûìè ÷àñòÿìè ÈÂÑ ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå 
ìîäóëè. 

1. Ìîäóëü âûáîðà õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé. 
2. Ìîäóëü âûáîðà ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé (âûñî-

òû â àòìîñôåðå, àëüáåäî è ò.ä.). 
3. Ìîäóëü âûâîäà ñèñòåìû êèíåòè÷åñêèõ óðàâ-

íåíèé. 
4. Ìîäóëü ïîñòàíîâêè è ðåøåíèÿ çàäà÷ î äè-

íàìèêå àòìîñôåðíûõ õèìè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ. 
Ðåñóðñ ïðåäíàçíà÷åí äëÿ òîé êàòåãîðèè ïîëü-

çîâàòåëåé, êîòîðàÿ íóæäàåòñÿ â êîëè÷åñòâåííîé 
èíôîðìàöèè î êèíåòèêå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, 
ïðîòåêàþùèõ â àòìîñôåðå.  

Ñòàòè÷åñêàÿ ÷àñòü èíôîðìàöèîííîãî ðåñóðñà 
äîñòóïíà âñåì ïîëüçîâàòåëÿì â ñåòè Èíòåðíåò. Äè-
íàìè÷åñêàÿ ÷àñòü ðåñóðñà, ñîçäàâàåìàÿ ïîëüçîâàòå-
ëåì ïðè ðåøåíèè ïîñòàâëåííûõ èì çàäà÷, äîñòóïíà 
òîëüêî ïîëüçîâàòåëþ. Äëÿ ðåàëèçàöèè âîçìîæíîñòè 
ðåøåíèÿ çàäà÷ ïîëüçîâàòåëü äîëæåí çàðåãèñòðèðî-
âàòüñÿ â ïîðòàëå ÀÒÌÎÑ (http://atmos.iao.ru)/. 
Ïðîöåäóðà ðåãèñòðàöèè ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ðåçåð-
âèðîâàíèÿ ðåñóðñîâ ÈÂÑ çà èäåíòèôèöèðîâàííûìè 
ïîëüçîâàòåëÿìè. Ïîñëå ðåãèñòðàöèè ïîëüçîâàòåëü 
ìîæåò ñîçäàâàòü ñîáñòâåííûå ðåñóðñû: ìîëåêóëû, 
èçîòîïû, èîíû, ñîñòàâëÿòü èç íèõ ðåàêöèè, çàíî-
ñèòü êîýôôèöèåíòû ñêîðîñòè ðåàêöèé, ñòàòèñòè÷å-
ñêèå ìîäåëè àòìîñôåðû è ò.ä.  

1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è â ÈÂÑ 
«Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ» 

1.1. Ðàáîòà ñ äàííûìè 

Ìîäåëèðîâàíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ïðîèñ-
õîäÿùèõ â àòìîñôåðå, òðåáóåò ïðàâèëüíîé îðãàíè-
çàöèè äàííûõ î âåùåñòâå, î õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ, 
â êîòîðûõ îíè ó÷àñòâóþ, è î ñðåäå, â êîòîðîé ïðî-
èñõîäÿò ïðîöåññû õèìè÷åñêîé òðàíñôîðìàöèè âå-
ùåñòâ. Ïîäðîáíîå îïèñàíèå áàçû äàííûõ ìîæíî 
íàéòè â ìîíîãðàôèè [1].  

Ðàáîòà ñ äàííûìè ñîñòîèò èç äâóõ ýòàïîâ.  
Ê ïåðâîìó èç íèõ îòíîñèòñÿ ôîðìèðîâàíèå ðåàê-
öèè ïîëüçîâàòåëåì, â òîì ñëó÷àå êîãäà òðåáóåìàÿ 
åìó ðåàêöèÿ îòñóòñòâóåò â ÈÂÑ èëè íåîáõîäèìî 
èçìåíåíèå êîýôôèöèåíòà ñêîðîñòè ðåàêöèè óæå 
èìåþùåéñÿ â ÁÄ, à êî âòîðîìó – èõ âûáîð äëÿ 
äàëüíåéøåãî àíàëèçà â ðàìêàõ êèíåòè÷åñêîé òåî-
ðèè. Äåòàëüíîå îïèñàíèå ýòèõ ýòàïîâ ðàáîòû 
ìîæíî íàéòè â ñïðàâêå ïî ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ 
õèìèÿ». 

Ïðè ðàáîòå ñ äàííûìè èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþ-
ùèå îïåðàöèè ñ ïðåäìåòíûìè ñóùíîñòÿìè. 

1. Çàíåñåíèå è óäàëåíèå àòîìîâ, èîíîâ è èçî-
òîïîâ. 

2. Ñîñòàâëåíèå ìîëåêóë èç àòîìîâ è óäàëåíèå 
ìîëåêóë. 

3. Ôîðìèðîâàíèå ñòðóêòóðû ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ âåùåñòâ. 

4. Ôîðìèðîâàíèå öèêëîâ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé 
â àòìîñôåðå. 

5. Çàíåñåíèå, óäàëåíèå è ìîäèôèêàöèÿ ðåàê-
öèé è öèêëîâ. 

Âûáîð ðåàêöèé ïîëüçîâàòåëåì îñóùåñòâëÿåòñÿ 
èç áàçû äàííûõ ïî õèìè÷åñêèì ðåàêöèÿì (â íàñòîÿ-
ùåå âðåìÿ äîñòóïíû äàííûå î õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ 
â àòìîñôåðå èç ACMSU [17], î ñòðàòîñôåðíûõ ðåàê-
öèÿõ, ïðåäñòàâëåííûõ â ðàáîòå [18, 19], à òàêæå  
î ðåàêöèÿõ èç ìîíîãðàôèè [20]). Âûáîð ìîæåò îñó-
ùåñòâëÿòüñÿ ïî òèïó ðåàêöèè (áèìîëåêóëÿðíûå, òðè-
ìîëåêóëÿðíûå, ôîòîëèçíûå) èëè ïî óêàçàíèþ âåùå-
ñòâà (âûáîð ñðåäè âñåõ ðåàêöèé â áàçå äàííûõ). Ðå-
àêöèè ëþáîãî òèïà ìîæíî îáúåäèíÿòü â öèêëû, äëÿ 
èõ õðàíåíèÿ ñîçäàíà îòäåëüíàÿ òàáëèöà, â êîòîðîé 
õðàíÿòñÿ ññûëêè íà ðåàêöèè, ñîáðàííûå â öèêë. 

1.2. Çàäàíèå ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé  

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âíåøíèõ óñëîâèé, â êîòî-
ðûõ èññëåäóåòñÿ íàáîð ðåàêöèé, âûáðàííûõ ïîëü-
çîâàòåëåì, ñîçäàí èíòåðôåéñ, ïîçâîëÿþùèé ìîäå-
ëèðîâàòü äâå ñèòóàöèè – ïðîòåêàíèå ðåàêöèè íà 
çàäàííîé âûñîòå â àòìîñôåðå è â óñëîâèÿõ, îïðå-
äåëÿåìûõ ïîëüçîâàòåëåì, à èìåííî: ïðè çàäàíèè 
òåìïåðàòóðû è ñïåêòðàëüíîé çàâèñèìîñòè èíòåí-
ñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ, âîçäåéñòâóþùåãî íà õèìè÷å-
ñêóþ ñèñòåìó.  

Ñïåêòðàëüíàÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè èçëó-
÷åíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ìîäåëèðóåìîé ñèòóàöèåé. Äëÿ 
ëàçåðíûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ äîñòàòî÷íî çàäàòü 
òèï ëàçåðà è åãî ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè. Ïðè 
ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññà â àòìîñôåðå è çàäàíèè 
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âûñîòû, íà êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòà 
ðåàêöèè, èíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ ðàññ÷èòûâàåòñÿ  
â ðàìêàõ ïîäõîäà ×îó è Ëè [21] ñ ïîìîùüþ äàííûõ 
ñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè àòìîñôåðû [22].  

1.3. Ïîñòðîåíèå êèíåòè÷åñêèõ 
óðàâíåíèé 

Îñíîâîé äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ïîâåäåíèÿ 
õèìè÷åñêèõ ñèñòåì â àòìîñôåðå ÿâëÿþòñÿ êèíåòè÷å-
ñêèå óðàâíåíèÿ, ãåíåðèðóåìûå â ÈÂÑ äëÿ çàäàííîãî 
ïîëüçîâàòåëåì íàáîðà õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è/èëè 
öèêëîâ ðåàêöèé. Ïîñòðîåíèå êèíåòè÷åñêèõ óðàâíå-
íèé ïðåäïîëàãàåò çàäàíèå ïîëüçîâàòåëåì òèïà õèìè-
÷åñêîé ñèñòåìû. Äëÿ îòêðûòûõ ñèñòåì ïðåäîñòàâëåíà 
âîçìîæíîñòü âêëþ÷åíèÿ â íàáîð ðåàêöèé íåïîëíûõ 
ðåàêöèé (ðåàêöèé, â êîòîðûõ èçâåñòíû ðåàãåíòû, íî 
íåèçâåñòíû ïðîäóêòû) èëè èñòî÷íèêîâ è ñòîêîâ. Ïî-
ñëå âûâîäà êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé â ÈÂÑ ìîæíî 
íàéòè çàêîíû ñîõðàíåíèÿ (åñëè òàêîâûå èìåþòñÿ), 
ðàññ÷èòàòü êîýôôèöèåíòû ñêîðîñòè ðåàêöèé (íàèáî-
ëåå ñëîæåí ðàñ÷åò ñêîðîñòè ôîòîëèçíîé ðåàêöèè, 
òðåáóþùèé çàäàíèÿ àòìîñôåðíûõ óñëîâèé èëè ñïåê-
òðàëüíîé çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ). 
Ïðè íàëè÷èè çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ ìîæíî ïî âûáîðó 
ïîëüçîâàòåëÿ èñêëþ÷èòü ðÿä ïåðåìåííûõ èç ðàññìîò-
ðåíèÿ, ðåäóöèðîâàâ ÷èñëî àíàëèçèðóåìûõ íåëèíåé-
íûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Íà ýòàïå ïî-
ñòðîåíèÿ óðàâíåíèé îïðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ êîýôôè-
öèåíòîâ ñêîðîñòè ðåàêöèé ïî çàäàííîé ïîëüçîâàòåëåì 
ìîäåëüíîé ñèòóàöèè.  

2. Ðåøåíèå çàäà÷ â ÈÂÑ 

2.1. Ðåøåíèå êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé 

Èññëåäîâàíèå è ðåøåíèå êèíåòè÷åñêèõ óðàâíå-
íèé ïðîâîäÿòñÿ ÷èñëåíî. Äëÿ ðåøåíèÿ äèôôåðåí-
öèàëüíûõ óðàâíåíèé èñïîëüçóåòñÿ ïàêåò ïðîãðàìì 
Sundials [23], ðàçðàáîòàííûõ íà îñíîâå ìåòîäà 
Íüþòîíà–Êðûëîâà. Âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðîöåäóðà, 
ðåàëèçîâàííàÿ â íåì, òðåáóåò çàäàíèÿ àáñîëþòíîé  
è îòíîñèòåëüíîé òî÷íîñòè âû÷èñëåíèé. Âõîäíûìè 
äàííûìè äëÿ ïàêåòà ÿâëÿþòñÿ êèíåòè÷åñêèå óðàâ-
íåíèÿ, èíòåðâàë âðåìåíè, íà êîòîðîì èùåòñÿ ðåøå-
íèå, íàáîðû íà÷àëüíûõ óñëîâèé è ÷èñëî òî÷åê, õà-
ðàêòåðèçóþùåå äåòàëè âðåìåííîãî èçìåíåíèÿ õè-
ìè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ â ðåøåíèè. Èíòåðôåéñ äëÿ 
ââîäà äàííûõ, êàê ïðàâèëî, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé 
òàáëèöó ñ íàáîðîì ôîðì äëÿ ââîäà äàííûõ. Ê ÷èñ-
ëó âûõîäíûõ äàííûõ îòíîñÿòñÿ ïîëó÷àåìûå ðåøå-
íèÿ è äèàãíîñòèêà ïàêåòà ïðîãðàìì Sundials, ñî-
äåðæàùàÿ â ñåáå èíôîðìàöèþ îá îáùåì ÷èñëå øà-
ãîâ, îáùåì ÷èñëå âûçîâîâ ïðèìåíÿåìîé ïðè ðàñ÷åòå 
ôóíêöèè, ïîëíîì ÷èñëå âûçîâîâ, ñäåëàííûõ ïðî- 
öåäóðàìè Sundials, ÷èñëîì îöåíîê ÿêîáèàíà, ÷èñ-
ëîì íåëèíåéíûõ èòåðàöèé, ÷èñëîì ïðîèçîøåäøèõ  
íåëèíåéíûõ ðàñõîäèìîñòåé è ò.ä.  

Â ýòîì ðàçäåëå ìû ïðèâåäåì ïðèìåðû èñïîëü-
çîâàíèÿ èìåþùèõñÿ â ñèñòåìå âîçìîæíîñòåé äëÿ 
äâóõ íàáîðîâ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, îïèñàííûõ â 
ëèòåðàòóðå.  

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî íåîáõîäèìîé ñîñòàâíîé 
÷àñòüþ ôîòîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé àòìîñôåðû ÿâëÿ-
åòñÿ öèêë îáðàçîâàíèÿ îçîíà. Îñíîâíûå õèìè÷å-
ñêèå ïðîöåññû, ïðèâîäÿùèå ê îáðàçîâàíèþ è ðàç-
ðóøåíèþ îçîíà, áûëè âïåðâûå ðàññìîòðåíû ×åïìå-
íîì â 1930 ã. [24] è âêëþ÷àëè ôîòîõèìè÷åñêèå ðå-
àêöèè ìåæäó êèñëîðîäíûìè ñîñòàâëÿþùèìè.  

Êà÷åñòâåííûé àíàëèç ñèñòåìû óðàâíåíèé, ïðåä-
ëîæåííûõ ×åïìåíîì äëÿ êèñëîðîäíîé àòìîñôåðû, 
áûë ñèñòåìàòèçèðîâàí â [1]. Ïðîâåäåííàÿ ïîëíàÿ 
êëàññèôèêàöèÿ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ðåàêöèé â êè-
ñëîðîäíîé àòìîñôåðå, ðàññìàòðèâàåìîé êàê íåëè-
íåéíàÿ çàìêíóòàÿ êîíñåðâàòèâíàÿ ñèñòåìà, âûÿâëÿåò 

ñëåäóþùèå îñîáåííîñòè, ïðèñóùèå ñèñòåìå ðåàê- 
öèé ìåæäó êèñëîðîäíûìè ñîñòàâëÿþùèìè. Ñ îäíîé 
ñòîðîíû, îíà ÿâëÿåòñÿ â âûñîêîé ñòåïåíè íåëèíåé-
íîé, îáíàðóæèâàÿ òàêèå õàðàêòåðíûå äëÿ ýòîé ñèñ-
òåìû ÷åðòû, êàê íàëè÷èå ìíîæåñòâåííûõ ñòàöèî-
íàðíûõ ñîñòîÿíèé è èçìåíåíèå èõ ÷èñëà è õàðàêòå-
ðà óñòîé÷èâîñòè ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâ ñèñòå-
ìû. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ýòè ÷åðòû, ñîâåðøåííî ÿâ-
íûå äëÿ îïðåäåëåííûõ íàáîðîâ ðåàêöèé èç ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ñïèñêà, êàê áû çàìûâàþòñÿ ïðè 
ïðèíÿòèè âî âíèìàíèå âñåõ âîçìîæíûõ ðåàêöèé. 
Îñîáóþ ðîëü â èñ÷åçíîâåíèè ïðîÿâëåíèé íåëèíåé-
íîñòè èãðàþò ðåàêöèè ðåêîìáèíàöèè àòîìàðíîãî 
êèñëîðîäà. 

Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ äëÿ äåìîíñòðàöèè ðàáîòû 
ñèñòåìû âûáðàíû äâå çàäà÷è: óïðîùåííûé öèêë 
×åïìåíà [1] è êèñëîðîäíî-âîäîðîäíàÿ ñèñòåìà [2]. 

 

2.2. Çàìêíóòàÿ ñèñòåìà. Ñèñòåìà  
ñ ðåàêöèåé ôîòîäèññîöèàöèè 

ìîëåêóëÿðíîãî êèñëîðîäà 

Ýòîò ñëó÷àé âêëþ÷àåò òðè ðåàêöèè (ñì. íèæå): 
ôîòîäèññîöèàöèÿ ìîëåêóëÿðíîãî êèñëîðîäà (1), âîç-
íèêíîâåíèå îçîíà â òðåõ÷àñòè÷íîì ñòîëêíîâåíèè (2) 
è ðàçðóøåíèå îçîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ àòîìîì êè-
ñëîðîäà (3). Â êà÷åñòâå òðåòüåé ÷àñòèöû â ðåàêöèè 
îáðàçîâàíèÿ îçîíà âûñòóïàåò ìîëåêóëà êèñëîðîäà. 
Ñðåäè íàáîðîâ ðåàêöèé â êèñëîðîäíîé àòìîñôåðå 
ýòîò íàáîð ÿâëÿåòñÿ ñàìûì áîãàòûì ïî ñòðóêòóðå 
ôàçîâîãî ïîðòðåòà. Â òðåóãîëüíèêå ðåàêöèé (ÒÐ) 
èìååòñÿ 4 ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèÿ, äâà â âåðøèíàõ 
è äâà âíóòðè, ïðè÷åì äâà èç íèõ óñòîé÷èâûå 
(ðèñ. 1,à). 

Â çàâèñèìîñòè îò íà÷àëüíûõ óñëîâèé ñèñòåìà 
ýâîëþöèîíèðóåò ëèáî ê îäíîìó, ëèáî ê äðóãîìó 
ñîñòîÿíèþ. Åñëè îáîçíà÷èòü êîíöåíòðàöèè êèñëî-
ðîäíûõ ñîñòàâëÿþùèõ Î2, Î, Î3 ÷åðåç x, y, z ñîîò-
âåòñòâåííî, çàêîí ñîõðàíåíèÿ èìååò âèä  

 2x + y + 3z = A 

è ôàçîâûé ïîðòðåò ñèñòåìû ìîæåò áûòü èçîáðàæåí 
íà ïëîñêîñòè ëþáûõ äâóõ ïåðåìåííûõ. 

Ïðè èçìåíåíèè âåëè÷èíû À êà÷åñòâåííàÿ êàð-
òèíà â ïðåäåëàõ òðåóãîëüíèêà ðåàêöèé ìåíÿåòñÿ,  
à èìåííî: îñòàþòñÿ äâà ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèÿ, èç 
êîòîðûõ óñòîé÷èâûì ÿâëÿåòñÿ ñîñòîÿíèå ñ íóëåâîé 
êîíöåíòðàöèåé îçîíà (ðèñ. 1,á). 



 Ïðîâåäåíèå âû÷èñëåíèé â èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ» 595 
 

J2, K1,K8 ,                       À = 10 
âåðøèíà y = A, z = 0 – óñòîé÷èâûé óçåë; 
âåðøèíà y = 0, z = A/3 – ñåäëî; 
äâà ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèÿ  
âíóòðè ÒÐ – óñòîé÷èâûé óçåë è ñåäëî. 

 

à 

J2, K1,K8 ,                        À = 1 
âåðøèíà y = A, z = 0 – óñòîé÷èâûé óçåë; 
âåðøèíà y = 0, z = A/3 – ñåäëî. 

 

á 

Ðèñ. 1. Ôàçîâûå ïîðòðåòû äëÿ ñèñòåìû ðåàêöèé (1)–(3) 
 

Îòìåòèì, ÷òî äëÿ íàãëÿäíîñòè ôàçîâûå ïîðò-
ðåòû íà ðèñ. 1 ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ìàñøòàáíîãî 
ïðåîáðàçîâàíèÿ (y/1017, z/1017). Áèôóðêàöèîííîå 
çíà÷åíèå À íàõîäèòñÿ ìåæäó çíà÷åíèÿìè, äëÿ êî-
òîðûõ ïðèâåäåíû ôàçîâûå ïîðòðåòû: 

 2

2O O O
J

h+ ν  → + , (1) 

 2O 12

2 2 3 2O O O O O
K K≡+ + → + , (2) 

 3 8

3 2O O 2O .
K K≡+  →   (3) 

Ðàññìîòðèì, êàêèì îáðàçîì àíàëîãè÷íóþ èí-
ôîðìàöèþ ìîæíî ïîëó÷èòü â îïèñûâàåìîé èíôîð-
ìàöèîííîé ñèñòåìå «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ». 

Îòìåòèì îñîáåííîñòü ðàññìàòðèâàåìîãî ñëó-
÷àÿ, çàêëþ÷àþùóþñÿ â òîì, ÷òî â áàçå ðåàêöèé 
ÈÂÑ îòñóòñòâóåò ðåàêöèÿ ôîòîäèññîöèàöèè ìîëå-
êóëÿðíîãî êèñëîðîäà â òîì âèäå, êàê îíà ïðåäñòàâ-
ëåíà â (1). Îíà áûëà ââåäåíà â áàçó äàííûõ ðåàê-
öèé ÈÂÑ ïîëüçîâàòåëåì, êàê ïðåäóñìàòðèâàåòñÿ 
âîçìîæíîñòÿìè ñèñòåìû. 

Íèæå ïîêàçàí ïåðå÷åíü ðåàêöèé è èñòî÷íèêè 
äàííûõ, èç êîòîðûõ èçâëåêàåòñÿ èíôîðìàöèÿ î ñêî-
ðîñòè ðåàêöèè: 

 

Ðåàêöèÿ Èñòî÷íèê 

O3 + O → O2 + O2 JPL NASA-14
O2 + O2 + O → O3 + O2 IUPAC-2002
O2 + photon → O + O User-defined 

 

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ñêîðîñòè ðå-
àêöèé áûëè âûáðàíû óñëîâèÿ èç ìîäåëè ÑØÀ [22], 
ñîîòâåòñòâóþùèå âûñîòå 1 êì äëÿ ëåòà óìåðåííûõ 
øèðîò. 

Ñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëîæèòåëüíûìè êî-
îðäèíàòàìè, íàéäåííûå âíå ÈÂÑ, ïðèâåäåíû â òàáë. 1.  
 

Ò à á ë è ö à  1  

Êîîðäèíàòû ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû  
ðåàêöèé (1)–(3) 

Íîìåð 
ñîñòîÿíèÿ

Î2 Î Î3 

1 7,25378 ⋅ 1016 399,814 4,41486 ⋅ 1014

2 0,0 1,464 ⋅ 1017 0,0 

3 0,0 0,0 4,88 ⋅ 1016 

4 192,0 1,464 ⋅ 1017 3,09193 ⋅ 10–15

 

Ñîñòîÿíèå 1, ðàñïîëîæåííîå âíóòðè ÒÐ, ÿâëÿåòñÿ 
óñòîé÷èâûì óçëîì. Ñîñòîÿíèÿ 2 è 3 íàõîäÿòñÿ  
â âåðøèíàõ ÒÐ è, ÿâëÿÿñü óñòîé÷èâûì óçëîì è ñåä-
ëîì, îòâå÷àþò íàëè÷èþ òîëüêî ìîëåêóëÿðíîãî êè-
ñëîðîäà è òîëüêî îçîíà ñîîòâåòñòâåííî. Ñîñòîÿíèå 
4, ñåäëî, ïðàêòè÷åñêè ñëèâàåòñÿ ñ ñîñòîÿíèåì 2, 
îáðàçóÿ ñåäëî-óçåë. Êàðòèíà ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿ-
íèé àíàëîãè÷íà èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 1,à. Â ðàì-
êàõ ÈÂÑ êîîðäèíàòû ñîñòîÿíèÿ 1 íàõîäÿòñÿ êàê 
ïðåäåëüíûå êîíöåíòðàöèè ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîì 
âðåìåíè ðåøåíèÿ. Êîîðäèíàòû íåóñòîé÷èâûõ ñî-
ñòîÿíèé òàêèì ñïîñîáîì íå ìîãóò áûòü íàéäåíû. 
 Çàäàíèå ðàçëè÷íûõ íàáîðîâ íà÷àëüíûõ óñëî-
âèé ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ôàçîâûå ïîðòðåòû â îê-
ðåñòíîñòÿõ òåõ èëè èíûõ ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿ-
íèé. Âàðèàíò, ïðèâåäåííûé íèæå, ïîêàçûâàåò 
êàðòèíó ôàçîâûõ òðàåêòîðèé, õàðàêòåðíóþ äëÿ 
áîëüøåé ÷àñòè ÒÐ, à èìåííî: ñòðåìëåíèå ôàçîâûõ 
òðàåêòîðèé ê óñòîé÷èâîìó óçëó 1, ðàñïîëîæåííî-
ìó âáëèçè âåðøèíû [O3] = A/3, ïðè÷åì ñíà÷àëà 
òðàåêòîðèè ïðèáëèæàþòñÿ ê ñåïàðàòðèñå ñåäëà 4 
(ðèñ. 2,à). ×èñëåííîå èññëåäîâàíèå çàäà÷è ñâî-
äèòñÿ ê ðåøåíèþ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé â îêðå-
ñòíîñòÿõ äàííûõ òî÷åê. Çàäàíèå íà÷àëüíûõ êîí-
öåíòðàöèé äëÿ àíàëèçà îêðåñòíîñòè ïåðâîé ñòà-
öèîíàðíîé òî÷êè ïîêàçàíî â òàáë. 2. 

 
Ò à á ë è ö à  2  

Íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè äëÿ âàðèàíòîâ ðåøåíèÿ  
ñèñòåìû (1)–(3), ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2 

Âûñîòà 1 êì 

 (ðèñ. 2,à) (ðèñ. 2,á) 
Âûñîòà 30 êì 

(ðèñ. 2,â) ¹ âà-
ðèàíòà

O O3 O O3 O O3 

1 1016 1015 200 5 ⋅ 1014 109 108 

2 4 ⋅ 1016 1015 300 5 ⋅ 1014 1010 108 

3 7 ⋅ 1016 1015 400 5 ⋅ 1014 1011 108 

4 1017 1015 500 5 ⋅ 1014 1012 108 

5 1016 1014 200 4 ⋅ 1014 109 104 

6 4 ⋅ 1016 1014 300 4 ⋅ 1014 1010 104 

7 7 ⋅ 1016 1014 400 4 ⋅ 1014 1011 104 

8 1017 1014 500 4 ⋅ 1014 1012 104 
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Èç ðèñ. 2,â âèäíî, ÷òî ïðè À = 1012 ôàçîâûå 
òðàåêòîðèè, íà÷èíàþùèåñÿ â ðàçíûõ îáëàñòÿõ ÒÐ, 
ñòðåìÿòñÿ ê âåðøèíå ([O3] = 0, [O] = A), ÿâëÿþ-
ùåéñÿ â äàííîì ñëó÷àå åäèíñòâåííûì óñòîé÷èâûì 
ñòàöèîíàðíûì ñîñòîÿíèåì (ñð. ðèñ. 1,á). 

 

 
à 

 
á 

 
â 

Ðèñ. 2. Ôàçîâûå ïîðòðåòû ñèñòåìû (1)–(3) â ðàçíûõ îá-
ëàñòÿõ ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà; (à, á) À = 1,464 ⋅ 1017; 
ñòðåìëåíèå òðàåêòîðèé ê óñòîé÷èâîìó óçëó 1 âäîëü ñåïà-
ðàòðèñû ñåäëà 4 (ñì. òàáë. 1), ïîêàçàííîå â ðàçíûõ ìàñ-
øòàáàõ; (â) À = 1012; Ñòðåìëåíèå òðàåêòîðèé ê óñòîé÷è-
âîìó óçëó â âåðøèíå ÒÐ ñ íàëè÷èåì òîëüêî àòîìàðíîãî 
 êèñëîðîäà 

2.3. Îòêðûòûå ñèñòåìû.  
Êèñëîðîäíî-âîäîðîäíàÿ ñèñòåìà 

Â ðàáîòå [2] ïðåäëîæåíà ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ 
êèñëîðîäíî-âîäîðîäíóþ ñèñòåìó, õàðàêòåðíóþ äëÿ 
ìåçîñôåðû. Â íåé èìåþòñÿ 14 õèìè÷åñêèõ è ôîòî-
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, äîïîëíåííûõ èñòî÷íèêîì âî-
äÿíîãî ïàðà â ìåçîñôåðå è ñòîêàìè àòîìàðíîãî âî-
äîðîäà è ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà è êèñëîðîäà. 
Òîëüêî äâà èç ýòèõ ïàðàìåòðîâ (kH è f ) ïðåäïîëà-
ãàëèñü íåçàâèñèìûìè, âçàèìîñâÿçü ìåæäó íèìè  
è îñòàëüíûìè ïàðàìåòðàìè ïðåäñòàâëåíà â òàáë. 3. 
 

Ò à á ë è ö à  3  

Ïàðàìåòðû èñòî÷íèêîâ è ñòîêîâ, äîïîëíÿþùèõ  
êèñëîðîäíî-âîäîðîäíóþ ñèñòåìó ðåàêöèé, ïðèâåäåííóþ 

â òàáë. 4 

Âåùåñòâî Ñòîê, c–1 Èñòî÷íèê, ñì–3
 ⋅ c–1 

[H] kH  
[H2]  kH2

 = C kH  
[H2O]   F = 2f 
[O2]  kO2

 = f/104  
 
Ïðîñòðàíñòâî ïàðàìåòðîâ (kH, f ) ðàçäåëÿåòñÿ 

íà ïîäïðîñòðàíñòâà, â êîòîðûõ ñèñòåìà èìååò ðàç-
íîå ÷èñëî ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé – îò 0 äî 3. 
Äëÿ kH = 10–6 ñ–1 è ïðè èçìåíåíèè Log f îò 0 äî 5 
ïîïàäàåì â îáëàñòü íàëè÷èÿ òðåõ ñòàöèîíàðíûõ 
ñîñòîÿíèé, ò.å. çàäàííîìó çíà÷åíèþ f îòâå÷àþò òðè 
çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé, íàïðèìåð Î3 â [2, ðèñ. 5]. 
 ×òîáû âîñïðîèçâåñòè ýòó ñèòóàöèþ â ðàìêàõ 
ñèñòåìû «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ», ìû âûáðàëè àòìî-
ñôåðíûå óñëîâèÿ íà âûñîòå 75 êì. 

Ýòîò âûáîð ïðèâîäèò ê ñêîðîñòÿì ðàññìàòðè-
âàåìûõ ðåàêöèé, ïîêàçàííûì â òàáë. 4. 

 
Ò à á ë è ö à  4  

Ñêîðîñòè ðåàêöèé êèñëîðîäíî-âîäîðîäíîé ñèñòåìû  
íà âûñîòå 75 êì 

Áèìîëåêóëÿðíûå ðåàêöèè 
Êîýôôèöèåíò  

ñêîðîñòè ðåàêöèè 
O3 + O → O2 + O2 2,192 ⋅ 10–16 
OH + O → O2 + H 4,057 ⋅ 10–11 
HO2 + O → OH + O2 8,319 ⋅ 10–11 
O3 + H → OH + O2 1,274 ⋅ 10–11 
HO2 + H → H2 + O2 5,600 ⋅ 10–12 
HO2 + H → OH + OH 7,200 ⋅ 10–11 
OH + H2 → H2O + H 2,047 ⋅ 10–16 
HO2 + OH → O2 + H2O 1,718 ⋅ 10–10 
HO2 + H → H2O + O 2,192 ⋅ 10–16 

Òðèìîëåêóëÿðíûå ðåàêöèè  

N2 + O2 + O → N2 + O3 2,163 ⋅ 10–34 
N2 + O2 + H → HO2 + N2 2,887 ⋅ 10–32 

Ôîòîëèçíûå ðåàêöèè  

O3 + photon → O2 + O 0,0949 
H2O + photon → OH + H 0,0002 
O2 + photon → O + O 1,035 ⋅ 10–8 

 
Äàëåå, çàäàâàÿ íà÷àëüíûå óñëîâèÿ è çíà÷åíèÿ 

(kH, f ), ìû íàõîäèëè ñòàöèîíàðíûå êîíöåíòðàöèè 
ó÷àñòâóþùèõ âåùåñòâ ïî çíà÷åíèÿì ïðåäåëüíûõ 
êîíöåíòðàöèé ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîì âðåìåíè 



 Ïðîâåäåíèå âû÷èñëåíèé â èíôîðìàöèîííî-âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìå «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ» 597 
 

ðåøåíèÿ, ÷òî äàâàëî îäíó òî÷êó íà ãðàôèêå çàâè-
ñèìîñòè Log O3 îò Log f (ðèñ. 3). 
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 ðàñ÷åò [2] 
 ðàñ÷åò â ðàìêàõ ÈÂÑ 

 
Ðèñ. 3. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòà ðàñ÷åòà â ÈÂÑ ñ ðàñ÷åòîì [2] 

 

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ òî÷åê íà âåðõíåé è íèæíåé 
«âåòâÿõ» êðèâîé áûëè èñïîëüçîâàíû äâà âàðèàíòà 
íà÷àëüíûõ óñëîâèé (òàáë. 5). 

êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Äëÿ ðåøåíèÿ äèôôåðåí-
öèàëüíûõ óðàâíåíèé èñïîëüçîâàí ïàêåò ïðîãðàìì 
Sundials. Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ìîãóò áûòü ïðåä-
ñòàâëåíû êàê â òàáëè÷íîé, òàê è â ãðàôè÷åñêîé 
ôîðìàõ.  

Îòìåòèì íåêîòîðûå òåõíè÷åñêèå ñðåäñòâà, èñ-
ïîëüçîâàííûå äëÿ ñîçäàíèÿ ÈÂÑ. Äëÿ ðåàëèçàöèè 
áàç äàííûõ âûáðàíà ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåìàÿ 
ÑÓÁÄ MySQL. Ñ ïîìîùüþ ÿçûêà ñêðèïòîâ PHP 
òàêæå âûïîëíÿþòñÿ âûçîâ SQL-çàïðîñîâ äëÿ ìàíè-
ïóëÿöèé ñ áàçîé äàííûõ, ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêèõ 
ñòðàíèö ïîëüçîâàòåëüñêîãî è àäìèíèñòðàòèâíîãî 
èíòåðôåéñà, ïåðåäà÷à è îáðàáîòêà äàííûõ. Â êà÷å-
ñòâå âåá-ñåðâåðà áûë èñïîëüçîâàí ñåðâåð Apache. 
Òàêîé íàáîð èíñòðóìåíòàëüíûõ ñðåäñòâ äîñòóïåí 
êàê íà Windows, òàê è íà Linux-ïëàòôîðìàõ, ÷òî 
îáåñïå÷èâàåò ôóíêöèîíèðîâàíèå ñèñòåìû íà ñåðâå-
ðàõ ïîä óïðàâëåíèåì ëþáîé èç ýòèõ îïåðàöèîííûõ 
ñèñòåì. 

Àâòîðû áëàãîäàðíû ôîíäó INTAS çà ôèíàí-
ñèðîâàíèå ðàáîòû â ðàìêàõ ãðàíòà 00-189 è ïðî-
ôåññîðó Å.Ï. Ãîðäîâó çà ïëîäîòâîðíîå ñîòðóäíè-
÷åñòâî. 

 
Ò à á ë è ö à  5  

Íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé, èñïîëüçîâàííûå ïðè ðàñ÷åòå ïîâåäåíèÿ  
êèñëîðîäíî-âîäîðîäíîé ñèñòåìû â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ èñòî÷íèêîâ è ñòîêîâ 

¹ âàðè-
àíòà 

H H2 H2O HO2 O O2 O3 OH 

1 107 108 109 106 109 1014 108 106 
2 4 ⋅ 1010 2,8 ⋅ 108 4,69 ⋅ 1011 3,56 ⋅ 105 3,76 ⋅ 104 1014 1 1,38 

 
Åñëè ó÷åñòü, ÷òî ñêîðîñòè ðåàêöèé â íàøèõ 

âû÷èñëåíèÿõ è âû÷èñëåíèÿõ â [2] èìåþò ðÿä îòëè-
÷èé, ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ, â îñîáåííîñòè íàëè÷èå 
ìíîæåñòâåííûõ ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé, ìîæíî 
ñ÷èòàòü óäîâëåòâîðèòåëüíûì. 

Çàêëþ÷åíèå 

Â ðàáîòå îïèñàíà ÈÂÑ «Àòìîñôåðíàÿ õèìèÿ», 
ïîçâîëÿþùàÿ ïîñòàâèòü çàäà÷ó àíàëèçà ïîâåäåíèÿ 
êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ ñîñðåäîòî÷åííîé õèìè-
÷åñêîé ñèñòåìû â çàäàííûõ ïîëüçîâàòåëåì ôèçè÷å-
ñêèõ óñëîâèÿõ. 

ÈÂÑ îáëàäàåò ðÿäîì âñïîìîãàòåëüíûõ ñåðâèñîâ, 
ïîçâîëÿþùèõ, íàïðèìåð, â ðàçäåëå «Áàçû äàííûõ» 
äîïîëíÿòü ñèñòåìó äàííûìè î âåùåñòâàõ è ðåàêöèÿõ, 
â êîòîðûõ îíè ó÷àñòâóþò. Â ðàçäåëå «Ðåàêöèè» ìîæ-
íî ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ îá àòìîñôåðíûõ õèìè÷å-
ñêèõ ðåàêöèÿõ è ñîçäàâàòü ïðîèçâîëüíûå íàáîðû 
ðåàêöèé äëÿ èõ äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ. Â ðàç-
äåëå «Ñðåäà» ðàçíûìè ñïîñîáàìè ìîæíî çàäàâàòü 
âíåøíèå äëÿ õèìè÷åñêîé ñèñòåìû àòìîñôåðíûå èëè 
èíûå óñëîâèÿ, òàêèå êàê òåìïåðàòóðà, ñïåêòðàëü-
íûé õîä èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ è ò.ä. Âûâîä 
êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ îòêðûòûõ èëè çàìêíó-
òûõ õèìè÷åñêèõ ñèñòåì ïðîâîäèòñÿ â ðàçäåëå «Êèíå-
òèêà». Â ýòîì æå ðàçäåëå ìîæíî íàéòè çàêîíû ñî-
õðàíåíèÿ (åñëè òàêîâûå èìåþòñÿ) è ðàññ÷èòàòü êî-
ýôôèöèåíòû ñêîðîñòè ðåàêöèé. Â ðàçäåëå «Àíàëèç» 
ïðîâîäèòñÿ ÷èñëåííîå ðåøåíèå ñãåíåðèðîâàííûõ  
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N.A. Lavrent`ev, O.B. Rodimova, A.Z. Fazliev. Computing in the information-computational system 

«Atmospheric Chemistry». 
The information-computational system (ICS) «Atmospheric Chemistry» is intended for the analysis of the 

concentrated systems, whose dynamical behavior is defined by the kinetic equations. The basic parameters for 
the analyzed atmospheric chemical system in the ICS are the atmospheric model, surface albedo and zenith an-
gle. The problems solved include the calculation of rate coefficients of photochemical reactions at a given 
height in the atmosphere or with the given radiation flux, derivation of kinetic equations and integrals of mo-
tion based on the given reactions set, determination of concentrations of time-dependent components etc. For 
the Chapman cycle and oxygen-hydrogen atmosphere, test calculations were carried out, the result of which 
qualitatively coincide with the earlier calculations [1, 2]. 


