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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñðåäè ñèíòåòè÷åñêèõ êàó÷óêîâ, êîòîðûå ïðîèçâîäÿòñÿ íà
îòå÷åñòâåííûõ ïðåäïðèÿòèÿõ, íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè ÿâëÿþòñÿ áóòàäèåí-
ñòèðîëüíûå êàó÷óêè. Íî èõ ïðîèçâîäñòâî ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíûé ïðîöåññ,
èçó÷åíèå êîòîðîãî óïðîùàåòñÿ ïðè ïîñòðîåíèè ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè. Áîëüøîé
èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ñòàòèñòè÷åñêèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî.
Åãî èäåÿ îñíîâàíà íà ìåòîäå, ïðåäëîæåííîì â 1977 ãîäó àìåðèêàíñêèì ôèçèêîì
Gillespie. Îïèøåì àëãîðèòì â âèäå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè øàãîâ.

Øàã 1. Âûïèøåì êèíåòè÷åñêóþ ñõåìó ïðîöåññà ñîïîëèìåðèçàöèè[1]:

Øàã 2. Ïðåîáðàçóåì êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ýëåìåíòàðíûõ ðåàêöèé: k̃ = k äëÿ

ðåàêöèé ïåðâîãî ïîðÿäêà; k̃ =
k

V · NA
äëÿ ðåàêöèé âòîðîãî ïîðÿäêà (V � îáúåì

ðåàêöèîííîé ñìåñè).

Øàã 3. Âû÷èñëèì ñêîðîñòü êàæäîé ðåàêöèè: Ri = k̃i ·XA ·XB, ãäå k̃i � êîíñòàíòà
ñêîðîñòè i-é ðåàêöèè, â êîòîðîé ó÷àñòâóþò ðåàãåíòû A è B; XA, XB � êîíöåíòðàöèè
ðåàãåíòîâ (êîëè÷åñòâî ìîëåêóë).

Ïîñðåäñòâîì èõ ñóììèðîâàíèÿ ïîëó÷èì îáùóþ ñêîðîñòü ðåàêöèè: Rsum = R1 +
R2 + . . . + Rn, ãäå n � ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ðåàêöèé, îáðàçóþùèõ êèíåòè÷åñêóþ
ñõåìó ïðîöåññà.

Øàã 4. Âû÷èñëèì âåðîÿòíîñòü îñóùåñòâëåíèÿ êàæäîé ðåàêöèè â äàííûé ìî-
ìåíò âðåìåíè: pi = Ri

Rsum
, i = 1..n. Î÷åâèäíî, ÷òî p1 + p2 + . . . + pn = 1.

Øàã 5. Ñãåíåðèðóåì ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîå ñëó÷àéíîå ÷èñëî r íà îòðåçêå
îò 0 äî 1 è ïîäáåðåì òàêîå çíà÷åíèå k, ÷òîáû èìåëî ìåñòî íåðàâåíñòâî:

k−1∑
i=1

pi < r <
k∑

i=1

pi.

Ñëåäîâàòåëüíî, â ðåçóëüòàòå èìèòàöèîííîãî âûáîðà äîëæíà ïðîèçîéòè ðåàêöèÿ
ïîä èíäåêñîì k.

Øàã 6. Ïðîäîëæàÿ ðàññóæäåíèÿ, àíàëîãè÷íûì îáðàçîì âûñòðîèì âñþ ñõåìó
ïðîâåäåíèÿ ðåàêöèè.
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