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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 27.29.15

Тема дисертації:
1. Математичне та комп'ютерне моделювання фотохімічних процесів та визначення їх кінетичних параметрів

2. Mathematical and computer modelling of photochemical processes and determination of their kinetic
parameters

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: гомогенні хімічні реакції, що задаються системами стехіометричних рівнянь, та
фотохімічні експериментальні дані. Мета: математичне моделювання гомогенних хімічних процесів та
визначення невідомих значень основних параметрів фотохімічного експерименту. У роботі застосовані
чисельні методи розв'язання векторних задач Коші та методи мінімізації. Теоретичні результати включають
підходи для апріорного визначення жорсткості задачі Коші та необхідної межі локальної похибки чисельного
методу розв'язання ЗДР. Практичним результатом є розроблена програма "KinFitSim". Наукова новизна
роботи: 1) узагальнена математична модель схеми гомогенних хімічних реакцій у вигляді задачі Коші для
системи ЗДР; 2) підхід для визначення межі локальної похибки чисельного методу розв'язання ЗДР, що
забезпечує збереження фізичного змісту чисельним розв'язком; 3) критерій для апріорного визначення
жорсткості задачі Коші за початковими даними; 4) підхід до розв'язання задачі параметричної ідентифікації із



застосуванням одночасно декількох наборів даних; 5) програма "KinFitSim" для автоматичного моделювання
будь-якої схеми хімічних реакцій та визначення кінетичних параметрів. "KinFitSim" впроваджено у 5
провідних наукових установах світу. Результати роботи можуть бути використані при розв'язанні ряду
фізико-хімічних та біохімічних задач, пов'язаних з гомогенними хімічними процесами.

2. The research subject comprises homogeneous chemical reactions represented by stoichiometric equation
systems and photochemical experimental data. The research objective is the mathematical and computer
modelling of homogeneous chemical processes and the determination of unknown values of key parameters of a
photochemical experiment. Numerical methods for ODEs and numerical minimisation methods have been utilised.
Theoretical results of this study include the approaches for the a priori determination of stiffness of a Cauchy
problem and the determination of the necessary local error limit of the applied numerical ODE solver. A practical
result is the developed software "KinFitSim". The scientific novelty of this study is: 1) the generalised mathematical
model of a homogeneous chemical process in the form of a Cauchy problem for an ODE system; 2) the approach
for the determination of the local error limit of a numerical ODE solver that provides physically meaningful
numerical solutions; 3) the criterionfor determining the stiffness of a given Cauchy problem from initial data; 4) the
approach to parameter identification utilising simultaneously several datasets; 5) the software "KinFitSim" which
allows modelling homogeneous chemical reactions and identification of their parameters. "KinFitSim" is being used
in 5 major scientific institutions worldwide. The results of this study may be applied to the solution of various
physicochemical and biochemical problems involving homogeneous chemical processes.
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