AZDRBAYCAN RESPUBLIKASI

Olyazmasi hiiququnda

IZOTERMIK KiMYOVIi REAKSIYALARIN SUROT
SABITININ VO DAYANIQLIGININ QEYRI-SOLIS MONTIQ
OSASINDA QiYMOTLONDIRILMOSI

Ixtisas: 3303.01- Kimya texnologiyast vo miihondisliyi
Elm sahasi: Texnika
Iddiag1: Mahsoati Mustafa qizi Cofarli

Falsafo doktoru elmi deracesi almagq tigiin toqdim edilmis
dissertasiyanin

AVTOREFERATI

Baki - 2021



Dissertasiya isi Azorbaycan Dovlat Neft w2 Scaaye Universitetinin
“(Jzvi maddolar va yiiksok molekullu biriagmalorm texnologiyas1”
kafedrasinda yerina yetirilmisdir.

Elmi rohbarlor: texnika cimian doktoru, professor
Cingiz Sirin oflu Ibrahimov
texnika eimiari doktoru, professor
Latafat Abbas quz1 Qardasova

Rasmi opponentlar: texnika elmlori doktoru, dosent

Aqil Rafig oglu Soforov

texnika elmlori doktoru, professor
Oli Hason oglu Nagiyev

texnika tizra folsafo doktoru
Sahib Haci oglu Yunusov

Azorbaycan Respublikasinin Prezidenti yaninda Ali Attestasiya
Komissiyasinin Azorbaycan Milli Elmlor Akademiyasi akademik
Y.H. Mommadoliyev adina Neft-Kimya Proseslari Institutu nazdindo
faaliyyat gosteran ED 1.17 Dissertasiya surasi

Dissertasiya surasin g;{é"dn ks \"'__’ !
/<« her\ /A kimya elmlori doktoru, akademik
\| Vaqif Maharram oglu Abbasov

F.

! y

Dissertasiya Surasmln%lmkahbl(): H
N\ n9 A texnika tizrs faolsafo doktoru, dosent
"/ Zaur Zabil oglu Agamalyev

Elmi seminarin sadri:
/; " texnika elmlori doktoru, dosent
Sayyaras Qulam qiz1 Jliyeva



ISIN UMUMI XARAKTERISTIKASI

Movzunun aktualligr va islonmo daracasi. Kimyovi reaksiya
mexanizminin asast onun siirat qanunudur. Bu, reaksiya stirati ilo
kimyovi reaktivlorin konsentrasiyasi arasindaki miinasiboti tosvir
edir.

Bu dissertasiyanin moqsadi izotermik kimyovi reaksiyalarin
geyri-miioyyanlik soraitinda siirat sabitini toyin etmayin metod vo
modellarinin iglonmosidir. Bu ciir vasitalorin yaradilmasi hom sonaye
proseslorinin idaro olunmasinda, hom do reaksiya mexanizmlorinin
Oyranilmasinds ¢ox faydali ola bilar. Siirot sabitlorinin daha adekvat
giymotlorinin - miioyyonlogdirilmasi, kimyovi reaksiyanin zoruri
parametrlori daxil olmaqla reaktor dizayninin optimal sortlorini
miloyyonlosdirmoys imkan verir.

Tacriibo malumatlar1 temperatur doyisikliyi, reaktiv maddolorin
Olcli xotas1 vo insan faktoru daxil olmagla bir neco ndév xotalari
0ziinds ehtiva edir.

Informasiyanin tobioti kimyovi proseslora nozarat edilmosinda
zoruri olan faktorlardandir. Belo ki, kimyavi proseslorin davranisi
haqqinda kifayot godor molumat olmadigda ona nozarot etmok
cotindir. Buna sabab prosesi xarakterizo edon parametrlorin doqiq
toyin oluna bilmomaosidir.

Bu proseslor boyiik hocmli verilonlorlo xarakterizo olunarsa, ona
nozarat etmok todqgiqatcidan yeni tocriibi bilik tolob edir ki, bu da
tatbiqi kimya vo informasiya texnologiyalar1 ilo olagadardir. Bels
hallarda verilonlordon faydali biliyin oldo edilmosi aktual mosaladir.
Digor torofdon uzun illor boyu aparilan eksperimentlor, kimyavi
reaksiyalar iizro elmi odobiyyatlarda toplanmis verilonlor bazasinda
milyonlarla verilonlor yerlosdirilib. Tocrilbo aparmaq ovozino o
verilonlordon geyri-miioyyonliyi nozoro alan miiasir texnologiyalar
osasinda yaradilan tsullardan istifado ilo molumat oldo etmok vo
kimyovi reaksiyalarin siirot sabitini prognozlasdirmaq aktual elmi-
todgigat mosolosidir. Bu masolonin halli {i¢iin “hesablama kimyas1”
(Computational chemistry), Soft computing texnologiyasinin osasi
sayilan geyri-salis montiqdan istifade olunmusdur.

Iki kimyovi reaksiyanin simulyasiyasi niimuno kimi tosvir
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edilmisdir. Analitik gatiligin zaman profillorino nisbaton oldo
edilmosi iiclin geyri-solis siirot tonliklori (qeyri-solis diferensial
tonliklor) holl edilmisdir.

Kompiiter tocriiba noticalori gostordi ki, toklif olunan vasitalor
reaksiyalarin hoqiqi siirat sabitlorini toyin etmok ii¢iin ¢ox somaorali,
stiratli vo daha adekvat alotlordir.

Toklif olunan metodologiyalardan miioyyan bir temperaturda hor
hanst bir miirokkob reaksiyanin siirot sabitini toyin etmok {igiin
istifado edilo bilor. Toklif olunan vasitolor reaksiyanin tobiotindon
asil1 deyil, hor hansi bir yeni reaksiya ii¢iin yalniz siirat tonliklori vo
ilkin gortlor doyisdirilmalidir.

Tadgigatin obyekti vo predmeti.

Izotermik kimyovi reaksiyalarin qeyri-miioyyonlik soraitindo
geyri-solis montiq osasinda todqiqi, reaksiyanin siirot sabitinin
dayaniqliq se¢iminin tohlili.

Tadqgigatin maqgsad va vazifalori.

Dissertasiya isinin moqsadi izotermik kimyovi reaksiyalarin
siirot sabitinin vo dayanigliginin geyri-miioyyan davranigini nozoro
almaqla geyri-solis montiq osasinda onlarin giymatlondirilmasinden
ibaratdir.

Tadqiqat metodlari. Dissertasiya isinde todqiqat iisullart kimi
Soft Kompiiting texnologiyasi, qeyri-solis differensial tonliyin
Matlab miihitinds halli, qeyri-solis montiqi naotico ¢ixarig isulu,
Fuzzy C-means klasterlosmo tisulu istifado edilmisdir.

Kompiiter simulyasiyasi MATLAB miihitinds aparilmig vo
alinan naticolorin dogrulugu vo effektivliyi tosdiq olunmusdur.

Miidafiaya ¢ixarilan asas miiddoalar.

Dissertasiyada asagidaki mosalolora baxilmigdir:

- Izotermik kimyovi reaksiya sistemlorinin geyri-miioyyan soraitdo
riyazi tohlili;

- lIzotermik kimyovi reaksiyalarda siirot sabitinin toyini iigiin
OGOR ... ONDA tip geyri-solis modelin yaradilmasi;

- Taoklif olunan geyri-solis modellarin keyfiyyotinin todqiqi;

- Izotermik kimyovi reaksiyalarin siirot sabitinin miixtolif
qiymatlarinds geyri-salis dayaniqligin tadqiqi;

- Toklif olunmus qeyri-solis modellorin  hossasliq tohlilinin
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aparilmast;

- Hidrogen-peroksidin  pargalanma  reaksiyasinin  geyri-solis
modelinin todqiqi;

- Alkillagma reaksiyasinin geyri-solis modelinin todqiqi.

Tadqgiqatin elmi yeniliyi. Dissertasiyada oldo edilmis osas elmi
yeniliklor asagidakilardan ibaratdir:

- Qeyri-miioyyonlik davranis miihitindo bas veron izotermik
reaksiyalarin siirot sabitinin tayini iiciin IF.. THEN tip qeyri-solis
model yaradilmisdir;

- Qurulan geyri-solis modelin keyfiyyotinin ¢oxmeyarl todqiqi
aparilmigdir.

- Qeyri-solis differensial tonliklo yazilan izotermik kimyovi
reaksiyanin siirot sabitindon asili olaraq dinamik davranig tohlil
edilmisdir.

- 1lk dofs, geyri-miioyyanliklo xarakterizo olunan izotermik kimyovi
reaksiyalarin geyri-solis dayaniqligi todqiq olunmusdur;

- Alman nozori noticolor hidrogen-peroksid va alkillosmo
reaksiyalariin tohlili iigiin totbiq olunmusdur.

Tadqiqatin nazari va praktiki shomiyyati. Qeyri-miioyyanlik
soraitindo izotermik kimyovi reaksiya sistemlorinin riyazi tohlili
aparilmisdir. Izotermik kimyovi reaksiyanin qeyri-salis riyazi modeli
qurulmus, izotermik reaksiyanin siirot sabitinin toyini {i¢iin qeyri-
solis model yaradilmis, izotermik kimyovi reaksiyalarin geyri-salis
dayaniglig1 vo hassasliq tohlili todqiq edilmisdir. Bu da istifadagiyo
kimyovi reaktorun arzu olunan sabit davranisini miioyyon etmoyo
imkan verir. Izotermik kimyovi reaksiyalarin geyri-solis modellorinin
eksperimental todqiqi aparilmisdir. Hidrogen-peroksidin par¢alanma
reaksiyasi vo propilen vo benzol arasinda alkillosmo reaksiyasinin
geyri-salis modeli tadqiq edilmisdir. Qeyri-salis modellarin keyfiyye-
tinin todqiqi qurulan modellorin vo totbiq edilon yanasmanin dogru-
lugunu siibut edir. Toklif olunan yanagma qeyri-salis gqeyri-miiayyon-
liyi nozars almaga imkan verdiyino gors real miihito daha adekvatdir.

Dissertasiyada alinmis elmi naticalor diger bu tip reaksiyalara
totbiq oluna bilar.

Aprobasiyas1 vo tatbiqi. Aparilan tadqiqatlar naticoesindo 8 is
nosr edilmisdir, o climlodon: 5 moaqalo, onlardan 4 hommiisllifsiz, 4
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xaricdo nosr edilmisdir; 3 konfrans materiali, onlardan 1 xaricdo, 2
hommiisllifsiz.

Dissertasiyanin  osas elmipraktiki noticolori ICAFS-2018-
“Thirteenth International Conference on Application of fuzzy
Systems and Soft Computing” (Warsaw, 2018), ICSCCW-2019-
“Tenth International Conference on Theory and Application of Soft
Computing with words and Perceptions (Czech, 2019), ICAFS-2020-
"14th International Conference on Applications of Fuzzy Systems,
Soft Computing and Artificial Intelligence Tools (Monteneqro,
Budva, 2020), APCE-2020-"1th International Conference on Actuals
Problems of Chemical Engineering” (Baki, 2020) GTDOEK-
“Azorbaycan Ddovlot Neft vo Sonaye Universitetinin (ADNSU) 100
illik yubileyino hosr olunmus gonc todqiqat¢i vo doktorantlarin
online elmi konfransi” nda dinlonilmis vo miizakira olunmusdur.

Dissertasiya isinin yerino yetirildiyi toskilatin adi.
Dissertasiya isi Azorbaycan Ddvlot Neft vo Sonaye Universitetinin
“Uzvi maddolor vo yiiksok molekullu birlosmalorin texnologiyas1”
kafedrasinda yerino yetirilmisdir.

Dissertasiyanin strukturu vd hacmi. Dissertasiyanin olyazmasi
giris, bes fosil, noticolor, istifado olunmus odobiyyat siyahisi vo
olavolordon ibarotdir. Dissertasiyanin timumi hocmi 166 sohifs
olmagla 165090 isarodon ibaratdir: o climlodon igin osas hissosi 29
sokil, 21 cadval, 5 alava vo 96 adda odobiyyat siyahisi.

ISIN 9SAS MOZMUNU

Girigdo todqiq olunan problemin aktuallig1 osaslandirilmis, holli
tolob edilon osas mogsad vo mosalolor qisaca ifado edilmis, elmi
yeniliklor vo aparilan todqiqatin praktiki giymotlondirilmosi
verilmigdir.

Birinci fasildo izotermik kimyovi reaksiya sistemlorinin geyri-
mioyyan soraitdo riyazi tohlili problemlorine baxilmis, masalonin
formal qoyulusu miioyyon edilmisdir.

Son illorin elmi odobiyyatlarinin tohlili osasinda miirokkob
kimyovi proseslorin idaraetma sistemlorinin inkisafi ii¢lin on ugurlu
texnologiyalardan birinin qeyri-solis montiq texnologiyast oldugu
siibut olunmusdur. Belo ki, geyri-solis montiq real hoyat
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problemlorini holl etmok {i¢iin istifado edilo bilon bir texnologiya
olub, kimya mihondisliyinde pargalanma, yanma, ayrilma
proseslorini, kimyovi reaksiyalarda giris-¢ixis verilonlori  vo
reaksiyanin siiroti arasindaki asililiqlari, kimyovi reaksiyalarda
risklorin idaro edilmosini gqiymoatlondirmok iigilin istifado oluna bilor.
Burada reaksiyanin siiroting tosir edon faktorlar- temperatur, qatiliq,
reaksiyanin dayaniqli vo dayanigsiz olmasina tosir edon faktorlarin
qiymatlori vo s. geyri-miioyyanliklo sociyyslona bilor. Bu sahads
miloyyon godor konseptual soviyyoli islor movcuddur. Kimyovi
proseslordo qeyri-solis montiqdon istifado aktual problem olub,
analitiklorin diqget morkozindo olan mosalolordondir. Izotermik
kimyovi reaksiyalarin salis vo geyri-solis miihitdo tohlilino aid islorin
icmalindan asagidaki uygun naticolor ¢ixarilmisdir.

Kimyoavi reaksiyalarin stoxastik modellogdirilmosi iizro xeyli
adabiyyat movcuddur. Lakin icmal xarakterli moaqalslorin oksoriyyati
simulyasiyaya osaslanan iisullar1 ohato edir. Digorlori iso daha c¢ox
texniki xarakter dasiyir vo dork edilmosii {iglin riyazi biliklorin
yiiksok soviyyado olmasimi tolob edir. Digor torofdon miirokkob
kimyavi proseslorin idare olunmasinda insan (tadqiqatg1) istirak
etdiyindon bu proseslords tok ehtimal geyri-miioyyonliyi deyil, daha
yiiksok tortibli qeyri-miioyyanlik da istirak edir.

Klassik sort riyazi ganunauygunluglarla reaksiyanin siiratinin
toyini miimkiin olmadiqda insan yonimlii riyazi vo sozlo
hesablamaya osaslanan iisullara iistiinliik verilmolidir.

Belo problemlor linqvistik 6l¢ii osasinda qorarlar gobul edon
insan torofindon idars olunur. Aparilan elmi icmal gdstordi ki, elmi
odabiyyatlarda bu istiqgamotdo aparilan iglor vo alinan noticalor
riseym halindadir, onlarin genislondirilmosing, yeni elmi naticolorin
alinmasina boyiik ehtiyac var.

Ikinci fasildo qeyri-solis montiq haqqinda iimumi molumatlara
baxilir. Burada qeyri-salis ¢oxluglar, geyri-solis adadlor, geyri-salis
differensial tonliklor, Ogor- Onda tip geyri solis modellor hagqinda
osas anlayislar sorh edilib. Bunlardan da tobii dildo ifado olunan
informasiya vo reaksiyada davranis aspektlori arasindaki asililig
ifado edon qeyri-solis biliklori modellosdirmak vo modellor iizro
alinan noaticalori tohlil etmok, kimyavi prosesi ifado edon geyri-solis
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differensial tonliyin dayaniqligini arasdirmaq {igiin istifado edilib.
Qeyri-solis  texnologiyanin istifado olunan bozi anlayislari
dissertasiyada verilmisdir.

Qeyri-salis coxluq'. Forz edok ki, X elementlori x ilo isaro
edilmis universal ¢oxluqdur. Elementlorin AcX altgoxluguna daxil
olmas1 ¢ox vaxt us. X — {0,1} xarakteristik funksiyasinin vasitosi ilo

ifads olunur, yoni
1, xe A
4(x) 0x ¢ A
{0,1 giymoatlondirma ¢oxlugu adlanur.

Ogar qiymatlondirma ¢oxlugu olaraq {0,1} deyil, [0,1] parcas1
gotiiriilorso, 4 qeyri-salis ¢oxluq olap. Bu halda u4(x) monsubiyyat
funksiyas1 adlandirilir. p4(x) 1-0 no godor yaxindirsa x elementi 4
coxluguna bir o qodor ¢ox aiddir.

A geyri salis goxlugunu,
A ={x, pa(x).x € X}
clitlor coxlugu ilo xarakterizo etmok olar.

Qeyri-salis adad'. Hoqiqi odad diiz xattinds toyin edilmis geyri-
solis A ododi monsubiyyot funksiyast ws:R—[0,1] olan, qabariq,
normal, dastyicist mohdud qeyri-solis ¢oxlugdur vo onun hor bir
ae(0,1] ticlin a-kosiyi qapali intervaldir. Qeyri-solis 4 odadi

A= J H(x)/x
R

kimi tosvir oluna bilar.

a-kasik! . Ogor 4 geyri-salis adaddirsa, onun a-kosiyi
A% =[a],a5]

soklindo ododdir. Burada A% = {x/ ua(x) >a}.

Qeyri-solis noqta'. %, geyri-salis noqtesi R"-do gabariq geyri-
solis altcoxlugdur. R-do qeyri-solis ndqto yerlosdiyi yer yalniz
toxminon molum olan xy niivasi ilo xarakterizo olunur.

X0 € R" solis noqtosi ondan biitlin istigamotlordo monsubiyyot
funksiyas1 monoton azalan niivadir.

Qeyri-salis tonlik!. Dgor f; vo f> adi cobri ifadolor (x € R' ele-
mentlori, doyisonlor vo onlar1 baglayan +,—,x,: omollorindon diizal-
dilmis riyazi konstruksiyalar), O geyri-salis miinasibatdirse, onda
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qgeyri-salis miinasibatli qeyri-solis tonlik adlanir.
Masalon, O miinasibati O 4 “toqribon barabardir” goklinds

verilo bilor.
ogor f1 vo f> qeyri-solis termlor, R 159 adi riyazi miinasibatdirso,
onda « -kasik vasitasilo agagidaki tonliklori toyin etmok olar:

(e e[l o elen ) 0
Burada
Opddp(a) 840 (a) vpdrp(a) vpAy (@)

Sp(a)=p(a), yi(a)=p\(a), p'(a), p'(a) wu,(x) monsubiyyst
funksiyasinin uygun olaraq artan vo azalan hissosinin tors
funksiyasidir.

f1 R f> soklindoki tonliklori holl etmok {ii¢lin onu (1) soklino
gatirib, dx v yx -0 nozaran ayriliqda hall etmok olar.

Qeyri-salis diferensial tonliklor!.

Farz edok ki, f(t,y) adi (crisp) ¢ vo qeyri-solis 7 doyisonlarinin
geyri-salis funksiyasidir.

V=F(ty), -wo<t<wo
tonliyina birinci tortib qeyri-salis diferensial tonlik deyilir. Bu tonlik

(YY) =1f(ty), W)t)=~fty) yito)=Yo

tonliyi ilo avaz edils bilar.

Burada y(t) vo y(t) uygun olaraq /7(¢)J* -nin sol vo sag
uclaridir.

fty)=F(t, yt), y(t)); ft.y)= G(t,y(t),y(t))
isaro etsok
(v) ()= F(t ¥, 7(1),
(v) ()= Gt y(O), ¥(1)),

Yt)=y,»  Yto)=Yo
yaza bilarik. Buradan tonliyin halli



y(6) =y, + [ Fls, p(s), y(s)] ds ,

fo

V() =y + [ Gls. y(s), y(s)] ds
1o
kimi toyin edilir.
Linqvistik doyisan'. Liqvistik doyison.
@, ITx), U, G, M)
kimi toyin edilir. Burada x-doyisonin adi, 7(x) x-doyisonin term-
coxlugu, yani x-dayisenin linqvistik qiymatlorinin adlar1 ¢oxlugudur,
belo ki, hor bir belo qiymot u tomol doyisoninin U universal
coxlugunda qiymotlor alan X doyisonidir. G adston qrammatika
formasinda olan, sintaksis qayda olub x doyisoninin X adini toyin
edir. M semantik qayda olub, har bir X geyri-salis doyisonine onun
uygun monasini, yoni universal U coxlugunun M(X) geyri-salis
altcoxlugunu garst qoyur.
OGOR ... ONDA tip geyri-salis model!. Bu model produksiya
qaydalar1 soklinds verilon agagidaki tip qaydalarla tasvir olunur:
Gi: Ogor x A;-dirso, Onda y B;-dir,
G2: Ogor x A»z- dirso, Onday B»-dir,

Gn: Ogor x Aux-dirss, Onda y B,-dir.
burada x — giris doyisoni, y — ¢ixis doyisonidir, A= {A1, Ao... An} Vo
B= {B1, Bz... Bn} uygun olaraq x va y-in qiymatlari olan linqvistik
termlor lizro monsubiyyot funksiyalaridir.

Uciincii fasildo birinci tortib izotermik kimyovi reaksiyanin
geyri-salis riyazi modelino vo izotermik reaksiyanin siirot sabitinin
toyini iiclin geyri-solis modelin yaradilmasi mosslosine baxilir.
Burada moqgsod geyri-solis model osasinda siirot sabitini miioyyon
etmak vo bu model {izro test aparilmaqla slde edilon naticoni, yani
siirat sabitinin qiymsotini differensial tonliklo ifado olunan izotermik
kimyavi reaksiyanin davraniginda tohlil etmakdir.

Elmi odobiyyatlarda moévcud olan verilonlordon istifado ilo

! Aliev R.A., Aliev R.R. Soft Computing and its Applications. World Scientific, —
2001, — 444 p.
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parcalanan maddonin qatilifi vo siirot sabiti arasindaki miinasiboti
ifado edon linqvistik modelin qurulmas: prosesi asagida verilmisdir.
Izotermik reaksiya ii¢iin parcalanan maddonin qatilig1 vo reaksiyanin
stirot sabiti arasindaki asililiq haqqinda moslumatlarin fragmenti
cadval 1-do verilmisdir.

Coxsayli verilonlordon qeyri-salis ©gor-Onda tip bilik modeli
almagq tiglin klasterizasiya tisulundan, daha dogrusu FCM {isulundan
istifado olunmusdur. Bunun ii¢lin alinacaq modelin girisi (maddonin
parcalanan gatilig1) vo ¢ixis (reaksiyanin siirot sabiti) doyisonlori
granul soklindo linqvistik tosvir olunmalidir.

Cadval 1.
Pargalanan maddonin qatilig1 vo reaksiyanin siirot sabiti
Verilonlor maddonin Reaksiyanin siirot
pargalanan qatilig1 sabiti

1 0,381217 8,33E-05

0,472708 0,000111
3 0,550671 0,000139
34 0,996849 0,001
37 0,99805 0,001083
38 0,998338 0,001111

Qeyri-salis modelin dayisenlarinin linqvistik tasviri “code book”
kimi 1 va 2 sokillorinds verilmisdir.

Moensubiyyst funksiyalari-giris
Cox kicik Kicik Orta Boviik Cox boviik
1

09
0.8
0.7
0.6
0.5
0.4
0.3
0.2
0.1

o]

0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1
Sokil 1. Maddonin pargalanan gatiligi iciin monsubiyyot
funksiyalarinin grafiki tosviri
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Mansubiyyat funksiyalari-¢ixis

Cox cox kicik Cox kicik Kicik Orta Boyiik
1 9 -
0.8
0.6
0.4
102
a b c
0 .
o] 0.0002 0.0004 0.0006 0.0008 0.001

Sakil 2. Reaksiyanin siirot sabiti iiglin monsubiyyot funksiyalarinin
qrafiki tosviri

Modelin giris vo ¢ixis linqvistik doyisonlorini tosvir edon
tisbucaq sokilli geyri-solis odoadlorin  qiymotlori  Cadval 2-do
verilmigdir.

Matlab miihitindo FCM alqoritmi istifado edilorok Coadval 1-do
oks olunan verilonlor asasinda klasterlosma prosesi aparilmigdir.

Cadval 2.
Giris vo ¢ix1s doyisonlorinin linqvistik qiymotlori {i¢iin geyri-solis
odadlor
maddonin Qeyri-salis adad Siirat sabiti Qeyri-salis adad
parcalanan Tr(a,b,c) Tr(a,b,c)
qatili1
Cox ¢ox
Cox kigik (0.3812,0.427,0.998) kigik (0.00011,0.0001,0.0011)
Kigik (0.3812,0.6152,0.998)| Cox kicik | (0.00011,0.0002,0.0011)
Orta (0.3812,0.7768,0.998) Kigik (0.00011,0.0003,0.0011)
Boyiik (0.3812,0.9036,0.998) Orta (0.00011,0.0004,0.0011)
Cox boyiik (0.3812,0.9867,0.998) Boyiik (0.00011,0.0008,0.0011)

Qaydalarin giris vo ¢ixislart iigbucaq sokilli Tr(a,b,c) geyri-salis
odadls tosvir olunub.
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Tr((a,b,c),x)=

~ oo
T
Q

burada a, b, c licbucagin parametrloridir.

Kompiiter simulyasiyasi li¢iin klasterlorin sayi- 5, iterasiyalarin
say1 -1000, fazzifikasiya eksponenti 2, yol verilon xata 0.000001
secilmigdir. Klasterlorin morkozlori Cadval 3-do, ilkin verilonlarin
klasterloro daxil olmasinin monsubluq qiymotlori Cadval 4-do

verilmisdir.
Cadval 3.
Klasterlorin morkozlori

0.6152 0.0002

0.7768 0.0003

0.9867 0.0008

0.9036 0.0004

0.4271 0.0001
Cadval 4.

Verilonlorin klasterlor lizro monsubiyyat giymatlarinin fragmenti

Klaster 1 Klaster 2 Klaster 3 Klaster 4 Klaster 5
0.0361 0.0126 0.0054 0.0072 0.9387
0.0897 0.0197 0.0069 0.0098 0.8739
0.6761 0.2183 0.0237 0.0438 0.0381
0.1839 0.6985 0.0299 0.0636 0.0241
0.0084 0.9771 0.0037 0.0093 0.0016
0.0007 0.0021 0.9853 0.0116 0.0003
0.0008 0.0023 0.9841 0.0125 0.0003
0.0008 0.0024 0.9830 0.0134 0.0004

FCM Kklasterizasiyasi asasinda alinan geyri-salis model 5 qayda,
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bir girig vo bir ¢ixisdan ibaratdir:

OGOR maddanin par¢alanan qatiligi kicikdirsa, ONDA stirat
sabiti ¢ox kicikdir;

OGOR maddanin par¢alanan gatiligt ortadirsa, ONDA siirat
sabiti kicikdir;

OGOR maddanin parcalanan qatiligi  ¢ox boyiikdiirsa, ONDA
stirat sabiti boyiikdiir,

OGOR maddanin parcalanan qatiligi boyiikdiirsa, ONDA stirat
sabiti ortadir,

OGOR maddonin par¢alanan qatiligi  ¢ox kigikdirsa, ONDA
stirat sabiti ¢cox-¢ox kicikdir;

Klasterlosmodon alinan geyri-solis modeldo gaydalarin say1 vo
giris vo ¢ixiglarin sayr istonilon sayda ola bilor. Bu parametrlor elo
olmalidir ki, alinan geyri-solis modelin keyfiyyoti optimala yaxin
olsun. Bu fasilde 0 masaloye do baxilir.

Modelin islokliyini vo effektivliyini yoxlamagq ii¢lin ¢oxlu sayda
testlor simulyasiya edilmisdir. ©gor qeyri-solis modelin girisindoki
doyisonlorin solis vo ya qeyri-solis qiymotlori verilibso, ¢ixis
doyisoninin qiymeotini tapmaq Tlg¢iin geyri-solis notico ¢ixarma
vasitolorindon istifado olunur. Bizim halda Matlab miihitinds olan
Mamdani natico ¢ixartma tisulundan istifado olunur.

Test.1. OGOR maddonin pargalanan qatiligi 0.6897 ONDA siirot
sabiti 0.000528(Sakil 3).

Rule Wi : hsti-ceferli - = | 5] | e—"E—
ule Viewer: mehsti-ceferli - - - -
File Edit Wiew Options
s9
= output1l = D.000S2S

v | (A ]

= | \\I I@

= | = [ —

= | \-I I;

s lf | ;I

3m12 o083 !

1.1 1

x 107"
|npm [0 e=or || pppppppp [lon ||-c-ve tett | right | dowen | ue ||
| RRRRR | | Help | clese | |

Sokil 3. Kompiiter simulyasiyasinin fragmenti (par¢alanan maddonin
qatiligi ¢=0.6897 olduqda)
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Test 2. OGOR Parcalanan maddonin gatiligi 0.98- dirso ONDA
stirat sabiti 0.000662- yo borabordir(Sokil 4.).

Rule Viewer: mehsti-ceferli =1 | 5| E—
Fil= Edit “iew Options
input1 = 0.98
output1 = 0.000552

= | | |

e | IA

“ | | N

0.3312 0. $9a3 ! !
1.1 11
= 10

||nput- 005 ||Plcrt poirts: ,71 o1 | |Move' =Tt | Ficit | downl e | |
| Ready | | Help | Close | |

Sokil 4. Kompiiter simulyasiyasinin fragmenti (pargalanan maddenin
qatilig1 ¢=0.98 olduqda)

[zotermik reaksiyanin siiratinin toyininin qeyri-solis modelinin
keyfiyyati bir neco meyarla xarakterizo olunur.

Modelin optimala yaxin keyfiyysti parametrlor arasindaki
kompromis se¢imlo miioyyonlogir vo c¢oxmeyarli riyazi sec¢im
maosalasinin hollini tolob edir.

Qeyri-solis model iigiin “Coverage-ohatoetma”, “Transparency-
soffafliq”, “Spesifity-spesifiklik” indekslari keyfiyyst meyarlar1 kimi
sesilmisdir.

[k 6nco qurulan geyri-solis qaydalar bazasi iigiin “ohatoetmo”
indeksinin tapilmasina baxilir.

“Ohatoetmo” indeksi klasterizasiyadan tapilmis qaydanin
verilonlorin doyismo intervallarin1 no dorocodo ohato etdiyini ifado
edir. “Ohatoetmo” indeksi qaydalarin giris hissosi {i¢iin hesablanilir.

Bu halda [0.3812 - 0.998] intervalindan miioyyon sayda noqto
gotiiriiliir vo hor bir qaydanin ndqtolor {izro monsubiyyot doracalori
tapilir. Hor bir qaydanin monsubiyyot doracosinin qiymoti diisturun
komayi il tayin edilir.

Ogor pi mansubiyyat funskiyalart {,..., "’} soklinds olan i-

ci giriy doyisoninin domenidirsd, onda ohatoetmo cov, meyari
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asagidaki kimi hesablanilir:
jxlh (x)dx
N[
h(x),0 < h(x) <1
burada }Nzl.(x) =3 p, —h(x)

pi—1

2)

D
Nk
,qalan hallarda vo Iy(x) = kZ:lM (x)

burada, h; — i-ci girig doyiseninin N, = j dx ardicil domeni iigiin
Xi
olan comidir.
Ohatoetmo omsali asagidaki diisturun komoyi ilo normallas-

dirilir.
—_— r
cov =) cov,/n,
i=1

burada n,-baxilan ndqtslorin sayini, » - qaydalarin say1 , cov, -har bir

gaydanin giris doyisonlori {igiin hesablanmis ohatoetmo omsalidir.
Belolikla, bizim halda 5 qaydanin girisi lizro shatoetma amsali:

cov=0.545247117.

“Soffafliq” omsal1 qaydalar bazasinin istifadagi ii¢iin no doracodo
anlasigli, basa diisiilon olmasini miioyyan edir. “Soffafliq” omsalinin
tapilmasi tiiglin on ¢ox istifado olunan iisullardan biri do “Nauck
indeks”-inin  tapilmasidir.  “Nauck  indeksi”  komplekslik
(complexity), ohatolilik (chatoetmo) vo qranulyasiya (partition)
omsallarinin  hasilino borabordir. “Naucks indeksi” asagidaki
diisturun komayi ils tapilir.

Nauck index = comp x cov x part
“Komplekslik”  omsali  qaydalarin  ¢ixig  dayisenlorinin
monsubiyyat fuksiyalarinin saymin (m) giris doyisonlorinin sayima
(n) nisbati ilo Olgiiliir. Belo ki bizdo qaydalarin ¢ixisinda 5 forgli
monsubiyyat funksiyast vardir. Giris doyisonlorinin say1 iso hor bir
qayda ti¢lin 1 olaraq gotiirtiliir.
comp:m/zr:n,. :%:1,

i=1

16



burada, m - ¢ixis doyisonlorinin sayi, r - qaydalarin sayi, n, - i-ci
gaydada istifado olunan giris doyisonlorinin sayidir.

Qranulyasiya indeksi hor bir giris doyisoni iiclin monsubiyyot
funksiyalarinin saymi 1 vahid azaldaraq inversinin tapilmasi ilo aldo
olunur.

part, =——:
pi—1
L part;

part =73
i=1 I’li

burada, p,- hor bir giris doyisoni li¢lin linqvistik terminlorin imumi

sayl, part — biitiin giris doyisonlori iiclin orta normallasdirilmisg
granulyasiya indeksidir.
Bizim baxdigimiz halda
part =0.25
Beloaliklo, Nauck indeksinin qiymati agagidaki kimi olacaqdir.

Nauck index = comp x cov x part =1 x 0.545247117x

0.25=0.136311779
“Spesifiklik” omsal1 agagidaki kimi tapilir .
hgt(4) ]
A) =
Sp(4) g Wdu
5 qaydanin girisi iizrs spesifiklik omsali bu sokildo doyarlondirilir:
Sp(A) =0.491760052735662 s

Umumi notico asagidaki kimidir:
komplekslik:1; ohatoalilik:0,545247117; Spesifiklik:0,491760053;
granulyasiya :0,25; Nauck index:0,136311779.

Bu gostoricilor qeyri-solis modellori tohlil etmoyos vo onun
yararlilig1 haqqinda fikir yiiriitmoys imkan verir.

Burada izotermik kimyovi reaksiyanin siiratinin toyininin geyri-
solis modelinin  tohlili aparilmigsdir. Modelin  komplekslilik,
ohatoetma doracasi, doqgiqlik vo soffafliq xtlisusiyyotlorini ifads edon
gostoricilorin qiymotlori toyin edilmisdir. Toklif olunan yanasma
geyri-salis modellosmo ilo mosgul olan todqigatgilara modellorini
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analiz etmok vo modellogsdirma prosesindoki xotalar1  diizoltmok
imkan1  verir. Moasolon, qeyri-solis modellogdirmads  natico
monsubiyyat funksiyasinin sayi, se¢ilon implikasiya vo maontiqi
natica ¢ixarlg dsulundan vo yuxarida gostorilon indekslordon asili
olduguna goro bu morhalolordo se¢cimdo doyisiklik etmoklo yiiksok
keyfiyyatli model aldo etmok olar.

Bu fasildo eyni zamanda izotermik kimyovi reaksiyanin OGOR-
ONDA tip qeyri-solis model osasinda tapilmis siirot omsalinda
reaksiyanin dinamika mosoalosino baxilmisdir. Baxilan reaksiyanin
davranis1 geyri-solis differensial tonliklo ifads olunur.

Tutaq ki, izotermik A—B reaksiyasi asagidaki diferensial
tonlikls ifads olunur:

¥'(s) =—=Ny'(s) + RNy(s) - RN (3)
9L kL

N =—, R =—soklindo ifads etmok olar.
E 9

a

burada FE,- effektiv diffuziya omsali, k- reaksiyanin siirot sabiti, L-
reaktorda borunun uzunlugu, 4 qatisigin reaksiyaya girmo siirotidir.

Bu tonlikda
y:&’ Z:i’ N:&’ R:k_L
C,o L E, 9

Baslangic sortlor »(0)=0, y(0)=0 kimidir.
ovvolco miioyyanlik iigiin forz edirik ki, N =1 vo R = 1. Onda
(3) tonliyi

MOESIORSIORS!
soklino diisor.
Baslangic sortlordoki qeyri-miioyyanlik nazors alinarsa,

y(0) = 0, ¥ (0) = 0 geyri-salis baslangic sortlors miivafiq

¥ (s)=—y(s)+ y(s)—1 qeyri-solis diferensial tonliyi alinar.
Burada y(s)e E' vo E' R hogiqi adadlor goxlugunun geyri solis
altgoxlugu, 0 iso geyri-salis sifirdir.

Bunlar1 nozers alsaq asagidaki qeyri-salis baglangic sort
mosalasini alariq.

y(s)=-y(s) +y(s)— 1
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»(0)=0, y(0)=0 4)

(4) mosalosini ¢ -kosiklorlo asagidaki kimi ifado etmok olar:
V(5,0 = /(5,00 + (5,00~
¥(0)=(0,0) y(0)=(0,a)
Bu tonlik a-kosiyi miivafiq intervalla tosvir etmoklo
[yl (S:a):yr (S,O{)] = [yl(sva)vyr(saa)]_[yl (S:a):yr (S:a)]_l $
oklindo interval diferensial tonliyo gotirilir.
Belaliklo, sol vo sag sorhadlore nozaron

v, (s,0) =y (s,2)—y, (s,a) -1 (5)

v, (s,0)=,(s.0) =y, (s,0) -1 (6)
tonliklori alinar.
Ogor yi(s,a) =x; vayi(s,a) = x2 ovozlomolorini etsok, onda (5)
tonliyi
X, =X,
X, =x,—x,—1 (7
sistemino gotirilor.

0 1 X ) X 0
Al = b Xl = ! > Xl = )f-l > Ul =
I -1 X, X, -1

ovozlomolori etmoklo (6) sisteminin matris tosviri asagidaki kimi
olar:

X, =4*X,+U,.
Miivafiq baslangic sort iso

Y - -0.53
“ s
olar.

Ogorr yr(s,a) =x3 vayr(s,a) = x4 oavazlomalorini etsok, onda
(6) tonliyi
X, =X,,
X, =x;—x,—1
sisteming gatirilor.
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(i 0
I L N G R S B RO g
-1 X, X, -1

ovozlomolori etmoklo (6) sisteminin matris tosviri asagidaki kimi
olar:
X =4*X +U,.
Miivafiq baslangic sort iso

0.53
XOr =
-0.2
olar.

Qeyri-solis  diferensial tonliyi holl etmok {iclin a-kosik
yanasmasindan istifade olunmusdur.

Stirot sabitindon asili olaraq reaksiyanin davranisina fosil 4-do
baxilir.

Doérdiincii fosildo izotermik kimyovi reaksiyalarin qeyri-solis
dayanigliginin todqiqi masalalorine baxilmis, birinci tortib izotermal
reaksiyanin geyri-salis dayaniqliginin analizi aparilmigdir.

Fosil 3-do verilon geyri-solis diferensial tonliklo ifado olunan
reaksiyanin dayaniqhigin1 yoxladigda siirot sabitinin qeyri-solis
model asasinda alinan qiymatlorindon istifads edilir.

Fosil 3-do verilon geyri-solis diferensial tonliklo ifado olunan
reaksiyanin dayanighigin1 yoxlamaq t¢iin a-kesik iisulundan vo
dayaniqliq sortindon istifads edilib.

Qeyri-solis diferensial tonlik ticlin baglangic sort mosolosi

x=f(t,x),
x(t))=y, € E",t>1,,t, R, (8)
ilo ifade olunur, f funksiyast R+xE" oblastinda toyin edilmis,
kosilmoz  vo  kosilmoz  diferensiallanan  funksiyadir, yoni
feC![R.xE" E"]. Burada, E" R" -in qeyri-salis altfazasi, R iso hoqigi
odod oxudur.

ogor [ x-9 nozoron 5_ kasilmoz xiisusi toromoys malik olarsa,
X

onda Zado-Oliyev dayaniqliq meyarmi asagidaki kimi ifado etmok
olar:
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(8) sisteminin x(,¢9,y9) holli o zaman x(7,79,x9) hollino nozoron
Lipsits monada geyri-salis dayaniqli olar ki, (6) sisteminin ixtiyari bir
X(t,to,x0) , t >to holli vo M=M(ty) >0 iigiin

Il x(t,20,0)—n x(t,t0,x0)|| 111 <M(20)|[yo—nxol| sr )
O0dansin.

Burada —, qeyri-solis ododlorin Hukuhara forqi, ||-||, iso E
fozasinda qeyri-solis Haustorf normasidir.

0
51 toromosi  R+xE"  fozasinda  kosilmoz  olduqda
X

- ox(t,t,,X
F(t’toaxo) :M
Xo

Bu halda (8) sisteminin x(z,#9,)9) halli (9) sortini 6dayir.

fundamental hallar matrisi mahdud olur.

Fundamental hollor matrisinin  a-kesiyi F“ =[F",F"]
soklindadir. a=0 olduqda F* = [F},R,] kimi igars edilib.

Baxilan sistemin iglin @ F* = [F,R,/] asagidaki kimi toyin
edilmisdir:

FI=MatrixExp[Al*t]=

1 e Leavme ey SN
{{E(Se2 —J5¢ +5e ++/5€ ' ),

SR 1) SC=Ee 1)
e —e e —-e
- }9 {_ s
J5 NG

1 2 Lame o ey L)
B(Se2 ++/5€ 156 —5¢ ' )}

Fr=MatrixExp[ Ar*t]=
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1 vy Lavse | L 13
H{—(5e? —J5¢ 15e 45 )

b
e%(—l—\/g)t e%(—m@)t e%(—l—«/g)t e%(—nﬁ)t

- \/g }a {_ \/g )

( 1-J5)¢ 7( 1-J5)¢ l(—1+\B)r l(—1+[5)t
++/5¢ +5e —J5¢

—(5 ? )}

Fls=MatrixExp[Al*s]/.s >t -S
SN = S St LBy s

{{—(5 e 5¢? + 5¢? ++/5¢?2 ),

L Ly LoV Ly

e2 —e? 2 —e2
_ .

b b
J5 NG

( 1-/5)(=s+) 7( 1=/5)(=s+1) L)) L) st
—( T 5e? T se? T 5e? T

Frs—MatrixExp[Ar*s]/ s->t-s
L gy st 7( 15 )(=s+t) 7( 15 )(=s+8) 7( 1+5)(- w)
{{—(5 : —f5¢? +5e2 ++/5¢2 ),

SEE sk Sl s SEE s (B s)
e —e —e

\/g }’{_ \/g 5

1 1
( 1-/5)(=s+t) ( 1—/5)(=s+t) —(=1+5)(=s+1) —(=145)(~s+1)
f 2 + 5e? - \/gez

—(5 ? )i}
Sl—Fl.X01+Integrate[Fls UL {s,0,t}] =
7(— +5)t —7(1+ﬁ>r
—{{1 —0.4362980073075309¢ ? —1.0937019926924691¢ 2 }s

L (5) J5¢
& . —U. c
{e 2 (1.769646997739904-0.26964699773990397¢ ™ ) } }

Sr=Fr.XOr+Integrate[Frs.Ur, {s,0,t} ] =

L
—~{{0.9999999999999999— 0.42953791404248176¢ "
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—l(l+«/§)t
—0.040462085957518296¢ 2 }s

i(lﬂfs)t J5¢
{e ? (0.06546903033498441-0.2654690303349845¢ ")} }

S* =[S,,S.] qeyri-salis baglangic sort masalasinin hallinin & -kasik
vasitasile tosviridir. Onda hallin qrafiki tosviri sokil 5-doki kimi olar.
06

0.4

02r

02

-0.4

_06 1 1 L L L L 1 L
0 0.1 02 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Sakil 5. Qeyri-salis diferensial tonliklo yazilan reaksiyanin
dinamikasi

Bu halda hall Lipsits monada dayanighdir.
Misal. Dayanigsiz hal. (3) tonliyinde N vo R parametrlorini asagidak1
kimi dayisok, R= 0.5, R=1.5, Ni= 0.5, N, =1.5.

e 0 1Y (0 1
\Ri*NI -NI) 025 -05

) X
Xl = XI ’ Xl = _1 ’ Ul = 0 = O )
X, %, “RI*NI) | -0.25

X, =4*X +U,
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—-0.53).
xor=[ 17
1.5

olar.

0 1 0 1 %) . (%
AI" = = s Xr = s X = s
Rr*Nr —Nr 225 -1.5 X, ' X,
0 0
Ul": = D
—Rr* Nr -2.25

X =4*X +U,
0.53

X0r= alarq.
[—O.Zj

Fundamental hollor matrisi agsagidaki kimi olur:
Fl = MatrixExp[Al*t] =
{{-0.777437524821136(0.—0.3555182164812668¢ 0-3090169943749475t) 1.
0.9554225632202383(0.+0.757368369074649¢0-30901699437494745t) |
—0.777437524821136(0.+1.1504811157728663¢ 0-8090169943749475¢)
0.95542255632202383(0.+0.9361587484235894¢0-3001699437494745t) 1,
{0.628960169645094(0.—0.3555182164812668¢ 0-8090169943749475t) -
0.29524180884432627(0.+0.7573683369074649¢"309016994374947451),
0.628960169645094(0.+1.1504811157728663¢ -500169943749475t)
0.29524180884432627(0.+0.936 1 58748423 5894¢0309016994374947451) 1 y

Fr = MatrixExp[Ar*t] =
{{-0.38095372233513364(0.—0.7255296012224595¢ >4270509831248424t) 4
0.7333492283402898(0.+0.986715155325983¢0-92705098312484241)
—0.38095372233513364(0.+0.7826210364 14731 ¢ 2:4270509831248424t)
0.7333492283402898(0.+0.40654900213739287¢0-9270509831248424t) 1.
{0.9245941063185542(0.—0.7255296012224595¢ >42705098312484241t) -
0.6798521231067103(0.+0.986715155325983¢0-92705098312484241)
0.924594106385542(0.+0.7826210364 1473 1 ¢ >42705098312484241) -
0.6798521231067103(0.+0.40654900213739287¢0-92705098312484241) 1.3

Fls = MatrixExp[Al*s]/ .s—t—s
{{-0.777437524821136(0.—0.3555182164812668¢ 0-8090169943749475(=s+0)y
0.9554225632202383(0.40.7573683369074649¢0-30901699437494745(-s+1)) |
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—0.777437524821136(0.+1.1504811157728663¢ 080901 69943749475s11))
0.9554225632202383(0.+0.936 1587484235894 3001 699437494745( 1)
{0.628960169645094(0.~0.3555182164812668¢~0%0169943749475(70)
0.29524180884432627(0.+0.7573683369074649¢) 30901 699437494745(-5+0)
0.628960169645094(0.+1.1504811157728663¢ 0-8090169943749475(s+0)
0.29524180884432627(0.+0.9361 5874842358940 30901 6909437494745(- 1) 1y

Frs = MatrixExp[Ar*s]/ .s—t—s
{{-0.38095372233513364(0.—0.7255296012224595¢ 24270309831248424(=s+1))
0.7333492283402898(0.+0.986715155325983¢-9270509831248424(=s 1)y
—0.38095372233513364(0.+0.78262103641473 1 ¢ 2:4270509831248424(s+1)) -
0.7333492283402898(0.40.40654900213739287¢0-9270509831248424(-s 1)y |
{0.9245941063185542(0.—0.7255296012224595¢ 24270309831248424(=s+0))
0.6798521231067103(0.+0.986715155325983¢0-9270509831248424(-s+0)y |
0.9245941063185542(0.40.78262103641473 1 ¢ 24270509831248424(=s+0))
0.6798521231067103(0.+0.40654900213739287¢0-9270509831248424(=s 1)y 1

Sl = FLX0!l + Integrate[Fls. Ul {s,0,t] =

{{1.-1.7645223859424062¢ 0-8090169943749475¢ 4.
0.23452238594240615¢0-30°0169943749474501

{5.551115123125782x 10717 + 1.4275285971824365¢ 0-8090169943749475 -
0.07247140281756381¢0-3090169943749474501 1

Sr = Fr.XO0r + Integrate[Frs. UL {s,0,t] =
£{0.9999999999999997-0.07027632565751546¢ >4270509831248424t _
0.39997236743424843¢092705098312484240

{1.110223024625156x107'° + 0.17056422527747434¢ 24270509831248424t _
0.3705642252774744¢0927050983124842401 1

alariq.

Bu da sistemin voziyyatinin dayanigsiz oldugunu gdstorir.Onda
tonliyin hoall grafikindon goriindiiyii kimi reaksiya dayaniqgsizdir.

Dayanigsizliq sorhadlorinin  noqtslorlo qgiymatlori  Olavade
verilmisdir.

Sokil 6-da izotermik reaksiyann davranigmin dayaniqsiz
dinamikasi verilib.

k-nin miixtalif qiymatlarindo hassasliq tohlili
yoxlanilmigdir(Naticoalor olavalordos verilib).
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Diferensial tonliyin hollorinin digor fragmentlori vo ya
reaksiyanin davranis qiymatlori ©lavalords verilmisdir.

0.6

o2l |

0] 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Sokil 6. Reaksiyanin dayanigsiz davranisi

Besinci fasildo izotermik kimyovi reaksiyalarin geyri-solis
modellorinin  kompiiter simulyasiyas1 vasitosilo eksperimental
todqigino  baxilmisdir. Burada hidrogen-peroksidin pargalanma
reaksiyasi, propilen vo benzol arasinda alkillosmo reaksiyasinin
geyri-salis modelinin analizi vo kompiiter simulyasiyasi osasinda
eksperimental tadqiqin noticalari verilib.

Hidrogen-peroksidin pargalanma reaksiyasi osasinda siirot
sabitininin miioyyon edilmosi masolosino baxaq. Bu mogsadlo
hidrogen peroksidin parcalanma reaksiyas1 550 saniys {igiin
modellosdirilmisdir.

Bu masoalonin halli ti¢lin ilkin verilonlor olaraq asagidakilardan
istifado olunmusdur.

k =16.1,6.9]-10"-s"!
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(H,0, ] os505 _ e
[HZOZ ]0 ¢
A -550 saniys orzindo parcalanmayan hidrogen peroksidin
miqdarinin onun baslangic andaki miqdarina nisbaotini ifads edir.
0 =(100-A)% 550 saniys arzinds hidrogen-peroksidin par¢alanma

faizinin ifadosidir.
Bu gostorici ilo silirot sabiti arasinda asililiqlar kompiiter
simulyasiyasi ilo aldo edilmisdir. Fragment Codval 5-do verilib.

Cadval 5
Ava k arasinda asililiglarin fragmenti

Iterasiyalar Delta(%) | k(107s™)
1 3,299344 6,1
2 3,315298 6,13
3 3,33125 6,16
29 3,745071 6,94
30 3,760951 6,97

FCM Kklasterizasiya iisulundan istifads ilo fragmenti yuxarida
verilon ilkin verilonlordon klasterlor alinmis vo hidrogen peroksidin
pargalanma faizi vo k siirat sabiti arasinda miinasibati ifado edon
geyri-salis model qurulmusdur. Bu mogsadlo yaradilan code book
Cadval 6-do verilmisdir.

Cadval 6.
Giris vo ¢ixis doyisonlorinin linqvistik qiymotlori {i¢iin geyri-salis
odadlor
maddonin Qeyri-salis adod Siirat sabiti Qeyri-salis adad
parcalanan gatilig: (a,b,c)*1073 (a,b,c)*1073
Toxminon
Toxminon 3.53 (3.30,3.53,3.75)  |6.53 (6.12,6.53,6.75)
Toxminan 3.33 (3.30,3.33,3.75) Toxminon (6.12,6.16,6.75)
6.16
Toxminan 3.63 (3.30,3.63,3.75) Toxminon (6.12,6.72,6.75)
6.72

Toxminon 3.72

(3.30,3.72,3.75)

Toxminan 6.9

(6.12,6.9,6.75)
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Qaydalarin giris vo ¢ixiglarini tosvir edon  tlicbucaq sokilli
Tr(a,b,c) geyri-salis adadi Codval 6-da gostorilmisgdir.

Bu verilonlor asasinda tapilan klasterlorin morkozlori asagidaki
kimidir:

Klaster 1=(3.5272; 6.5289*107);
Klaster 2=(3.3336; 6.1645%107);
Klaster 3=(3.6265; 6.7161*107);
Klaster 4=(3.7251; 6.9022*107).
Klasterlosmonin noticosindon istifado edorok asagidaki qaydalar
bazas1 qurulmusdur.

9gar hidrogen peroksidin par¢alanma faizi taxminon 3.53

ONDA siirat sabiti taxminan 6.53*107-dir;

9gar hidrogen peroksidin par¢alanma faizi taxminon 3.33 (10)
ONDA siirat sabiti taxminan 6.16*107-dir;

9goar hidrogen peroksidin par¢alanma faizi taxminon 3.63

ONDA siirat sabiti taxminan 6.72%107-dir;

9gar hidrogen peroksidin par¢alanma faizi taxminon 3.72

ONDA siirat sabiti taxminan 6.9*107-dir.

Qaydalar bazas1 hidrogen peroksidin par¢alanma faizi vo siirot
sabiti arasinda miinasibati ifado edir. Bu matris soklinds ifads edilo
bilor.Bu model iizro Larsen montiqi ¢ixarilis alqoritmindon istifado
edorok hidrogen peroksidin pargalanma reaksiyasi tohlil edilmisdir.

Qaydalar iizro Larsen implikasiyasindan istifado ilo miinasibot
matrislori qurulmusdur (Cadval 7). Larsen implikasiyas1 asagidaki
kimi ifads olunur:

R, = AXB = [y Hic Hpy (%, )
Miinasibot matrisinin biri asagida verilib:
Hor bir qayda iizro miinasibot matrisi qurulmus vo onlarin
osasinda timumi geyr-salismiinasibot matrisi miioyyon edilmisdir.
Aqgreqasiya operatorundan istifade ilo alinan timumi geyri-salis
miinasibat matrisi Codval 8-do gostorilmisdir.
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Cadval 7
Birinci qayda {izro geyri-salis miinasibat matrisi

o] o04] o092 1| 037] 026] 0,2
0 0 0 0 0 0 0 0
0,73 | 0,073 0,4 0,6716 0,73 0,2701 0,1898 0,146
0,91 ] 0,091 0,4 0,8372 0,91 0,3367 0,2366 0,182
1 0,1 0,4 0,92 1 0,37 0,26 0,2
0,87 | 0,087 0,4 0,8004 0,87 0,3219 0,2262 0,174
0,08 | 0,008 0,08 0,0736 0,08 0,0296 0,0208 0,016
0,01 | 0,001 0,01  0,0092 0,01 0,0037 0,0026 0,002

Cadval 8
Umumi geyri-solis miinasibot matrisi

0,1 0,0102 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1 0,06

0,2 0,073 0,2 0,2 02 0,2 0,2 0,146

0,34 0,091 0,34 0,34 0,34 0,34 0,34 0,219

1 0,1 0,67 0,92 1 092 0,67 0,3

0,43 0,087 0,43 043 0,43 0,43 0,43 0,219
0,08 0,0108 0,08 0,08 0,08 0,08 0,08 0,08
0,02 0,0039 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,0052

Y1 01| 067] 092] 11092] 067] 03

Burada Y1 alman noticonin monsubiyyot funksiyasinin
qiymatlorini ifade edir. Yeni giris veriloni osasinda hidrogen
peroksidin pacgalanma reaksiyasinin silirot sabiti montiqi ¢ixaris
mexanizminin kompiiter simulyasiyasi ila olds edilmisdir.Miiayyan
edilmisdir ki, agor hidrogen peroksidin parcalanma faizi toxminon
3.45-dirsa, onda siirat sabiti toxminan 6.412%*107-dir.

Qurulmus modeldon[8] bu tip reaksiyalarin todqiqindo istifado
oluna bilar.

Propilen vo benzol arasinda alkillosmo reaksiyasinin geyri-salis
modelinin yaradilmasi marhalslorini nozorden kegirok. Bu modelda
osas idaroedici parametr reaksiyanin siirot sabitidir.

Propilen va benzol arasinda gedon alkillosmo reaksiyasinin siirat
sabitinin toyini Cy,C;,Co>-nin  faiz nisbotindon asilidir. Benzol,
alkilbenzol vo polimerin miqdar1 asagidaki riyazi ifadslorlo toyin
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edilir:
C, =100e™"
C, =100(6.67¢"%" —6.667e ")
C, =100(2.075¢™ 1" —9.94¢ %1 17 87¢7M")

Reaksiyanin siirot sabitinin propilen-benzolun molyar Kkiitlo
nisbatindon asililig1 asagidaki ifads ils toyin olunur.

m=4-1.125¢"""%1" _1.913¢ 702K _3 47370801 12 110e7

Reaktorun ¢ixisinda mohsullarin faiz nisboti asagidak: diisturlar
ilo toyin olunur:

C(') ()= 100600055
C{ (1) =100(6.67e 7" —6.667e"")
C, (1) =100(2.071e™ ¥ —9.941e %M 47 877"

Yuxarida verilon tanliklordon alds edilon benzol, alkilbenzol va
polimer hagqinda molumat asasinda geyri-salis modelin qurulmasi —
solis verilonlordon biliyin ¢ixarilmasi ideyasina asaslanir.

[lkin verilonlor bazasma 33 yaz1 (kortej) daxildir. Hor bir yazi
benzol (CO0), alkilbenzol (C1) va polimer (C2), siirat sabitinin (k)
giymatini ifads edir(Cadval 9).

' Cadvel 9
Ilkin verilanlorin fragmenti
Co Cl C2 k
99.59979 0.302643535 0.099999812 0.0045
99.59978 0.302737528 0.099999805 | 0.00466
99.59977 0.30283152 0.099999798 | 0.00482
99.59964 0.30442939 0.099999685 | 0.00754
99.59963 0.304523382 0.099999678 0.0077
99.59963 0.304617374 0.099999671 | 0.00786
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Cadval 9(davami)

99.59962 0.304711367 0.099999665 | 0.00802
99.59961 0.304805359 0.099999658 | 0.00818
99.59959 0.305087336 0.099999638 | 0.00866
99.59958 0.305181328 0.099999631 | 0.00882
99.59957 0.305369313 0.099999618 | 0.00914
99.59956 0.305463305 0.099999611 0.0093
99.59955 0.305580796 0.099999603 0.0095

Bu verilonlardan istifads ilo alinmis klasterlor Cadval 10-da

verilmigdir:
Cadval 10
Klasterlorin markozlori
c0 cl c2 k
99.9996 0.3045 0.1 0.0076
99.9997 0.3041 0.1 0.0069
99.9997 0.3037 0.1 0.0063
99.9997 0.3041 0.1 0.0070
99.9996 0.3044 0.1 0.0074

Qurulan geeyri -solis model 5 gaydadan ibarotdir:
OGOR benzolun migdart normadadirsa va alkilbenzolun migdari ¢ox
bovyiikdiirsa va polimerin migdar: ortadirsa, ONDA siirat sabiti

boyiikdiir;

OGOR benzolun migdar: yiiksakdirsa va alkilbenzolun miqgdart
boyiikdiirsa va polimerin migdart ortadirsa, ONDA siirat sabiti

kicikdir,

OGOR benzolun migdart yiiksakdirsa va alkilbenzolun migdart
normadirsa va polimerin migdari ortadirsa, ONDA stirat ¢ox

kicikdir,
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OGOR benzolun migdar: yiiksakdirsa va alkilbenzolun miqgdart
boyiikdiirsa va polimerin migdart ortadirsa, ONDA siirat sabiti
asagidir;

OGOR benzolun migdar: normadirsa va alkilbenzolun migdart

viiksakdirsa va polimerin migdari ortaya yaxin dirsa, ONDA siirat
sabiti ortadir.

Bu modelds reagentlorlo reaksiyanin siirati  arasindaki
miinasibati ifado etmok iicilin asagidaki linqvistik termlordon istifado
olunub, onlar trapesiyasokilli geyri-solis odadlordir:

Cox kigik va ya A-dan kigik. (0,1, A—-Z2,7) ;

Boéyiik va ya toxminon A.-(Z,A,A4,7);

Cox boyiik va ya A-dan boyiik: (Z ,A+72,5,0);
Ortavoyaneytral: (Z,1 +2*Z,I1+3*7Z,7)

I vo S universumun uygun olarag minimum vo maksimum
qiymatlaridir, Z=(S-1)/5.

Asagida ESPLAN! totbiqi paketindon istifads ilo alian notico
verilib:
Testl. ©OGOR benzolun migdart boyiikdiirsa va  alkilbenzolun
miqdart boyiikdiirsa va polimerin migdari ortadirsa ONDA
stirat sabitini tayin etmali.
Noatica:Siirat sabsiti toxminan 0.008-dir.

NOTICO

Dissertasiyada oldo edilmis osas elmi naticalar asagidakilardan
ibaratdir:

1. izotermik kimyovi reaksiya sistemlorinin qeyri-miioyyan
soraitdo riyazi tohlili aparilmigdir.

2. Izotermik reaksiyanin siirot sabitinin toyini {igiin OGOR-
ONDA tip geyri-solis modellor yaradilmisdir.

3. Toklif olunan  geyri-solis  modellorin  keyfiyyatinin
giymotlondirilmosi iiglin  ¢oxmeyarh tohlil aparilmigdir.
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4. Ik dofo izotermik kimyovi reaksiyalarm qeyri-solis
dayaniqlig1 tadqiq edilmisdir.

5. Qeyri-miioyyon soraitdo izotermik kimyovi reaksiyalarin
dayanigliginin yoxlanilmasi yerina yetirilmis vo hossasliq tohlili
aparilmigdir.

6. Alinan nozori naticalor iki reaksiyaya totbiq olunmusdur.

7. Hidrogen-peroksidin  parcalanma reaksiyasi  qeyri-solis
montiqdon istifado ilo todqiq edilmis, reaksiyanin siirat sabiti
miioyyon edilmisdir.

8. Reaksiyanin siirot sabitini miioyyon etmok iigiin alkillosmo
reaksiyasinin geyri-salis modeli toklif edilmisdir.

Toklif olunmus nozori Usullar  universal xarakter dasiyrr,
miixtolif izotermal kimyovi reaksiyalarin tohlilindo istifado oluna
bilor.
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