Визуализация и анализ кинетических кривых химических реакций
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Визуализация является мощным методом в учебном процессе, поскольку наглядное представление помогает улучшить восприятие информации, облегчает её обработку и закрепление в памяти, а также делает информацию доступной и понятной для восприятия. Во многих задачах химической кинетики возникает необходимость анализа влияния значений кинетических параметров механизма на динамику изменения концентраций веществ во времени. При этом важную роль играет наглядная визуализация результатов, позволяющая быстро сравнивать различные режимы протекания реакции.
Использование существующих программных пакетов, предназначенных для моделирования кинетических схем, в образовательном процессе связано с некоторыми трудностями. Так, часть таких программ ориентирована на использование в вычислительной среде и предполагает владение основами программирования и понимание синтаксиса соответствующего языка, что может затруднять их освоение начинающими пользователями [1]. Специализированные программные продукты с широкими возможностями моделирования кинетики, как правило, требуют установки на определённой операционной системе, предварительного ознакомления с интерфейсом и принципами работы [2, 3].
В настоящей работе представлен веб-инструмент для визуализации и анализа кинетических кривых, получаемых при численном решении систем дифференциальных уравнений, соответствующих заданным механизмам химических реакций. Пользователь может задать механизм реакции, значения констант скорости и начальные концентрации реагентов; при этом в программе формируется и численно решается система дифференциальных уравнений, описывающая кинетику рассматриваемой системы. Предусмотрена возможность расчётов в изотермическом и неизотермическом режимах.
Программа ориентирована на быстрый и наглядный анализ результатов без установки дополнительного программного обеспечения. Расчётные данные отображаются в виде интерактивных графиков; предусмотрены экспорт результатов в табличном виде, импорт и экспорт механизмов, просмотр соответствующей системы дифференциальных уравнений, а также проведение серий вычислительных экспериментов с варьированием параметров. Для удобства и наглядности в программе предусмотрена возможность выбора соединений, для которых будет проводиться визуализация кинетических кривых. В программе предусмотрена возможность сравнения серий однотипных реакций, отличающихся по значению одного из кинетических параметров. Дополнительно реализован анализ влияния погрешностей исходных данных на вид кинетических кривых. 
Разработанный инструмент может использоваться как для экспресс-анализа кинетических зависимостей, так и в образовательном процессе. Реализация в виде веб-приложения обеспечивает доступ к программе с персонального компьютера или мобильного устройства непосредственно через браузер.
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