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Колебательные системы широко распространены в различных областях научных исследований (химиче-

ские, биологические, экологические осцилляторы). Представлена пятистадийная модель Филда—Нойеса—

Кёроса реакции Белоусова—Жаботинского и соответствующая ей математическая модель орегонатора. Вы-

ведена система уравнений для стационарных состояний орегонатора. Стационарные состояния орегонатора 

рассчитываются в зависимости от скоростей прямых реакций для различных значений стехиометрического 

коэффициента. Моделирование однородного стационарного состояния системы проведено по эксперименталь-

ным данным авторов модели. Вычислительные эксперименты показали, что стехиометрический коэффициент 

является бифуркационным параметром системы, каждому его значению соответствует единственное положи-

тельное стационарное решение. Полученные результаты соответствуют физическому смыслу модели. На ос-

нове системы обыкновенных дифференциальных уравнений, описывающих кинетику химически активной си-

стемы, выполнено моделирование колебательных режимов для различных значений стехиометрического ко-

эффициента. Определено время выхода системы в колебательный режим. Время выхода в колебательный 

режим зависит от величины стехиометрического коэффициента, с ростом которого отмечается его сокраще-

ние. Амплитуды колебаний согласуются с экспериментальными данными авторов модели. Исследована не-

устойчивость стационарного состояния  орегонатора к возмущениям. Представлены графические зависимости 

возмущения концентрации компонентов системы орегонатора во времени. 
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Введение 

Исследование химически активных систем имеет большое научное и практическое 

значение. Математические модели этих систем используются при изучении явлений и эф-

фектов в химических, биохимических, экологических системах и инженерных приложе-

ниях [1, 2, 5–8, 14]. 

Математическое моделирование концентрационных колебаний систем началось с ра-

бот Лотка [12, 13], Вольтерра [3]. Особую популярность приобрела модель, известная в 

экологии под названием «хищник-жертва». Наиболее удобной для экспериментальных 

исследований оказалась реакция Белоусова—Жаботинского [6]. Реакция состоит в окис-

лении легкобромируемого органического вещества бромат-ионом в кислой среде в присут-

ствии катализатора — иона металла. Реакция обычно проводится в серной кислоте. Ва-

рианты реакции Белоусова—Жаботинского достаточно разнообразны, используются раз-
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личные катализаторы — ионы металла, органические восстановители (лимонная, мало-

новая, броммалоновая, яблочная кислота). Одной из общепринятых моделей химически 

реагирующих систем является модель Филда—Нойеса—Кёроса [9, 10] (механизм ФКН) 

реакции Белоусова—Жаботинского [4], известная как орегонатор. Колебательные ре-

жимы химически активных систем имеют большое практическое значение, поскольку воз-

никают колебания во время работы химических реакторов [2]. В [2] было отмечено, что 

флуктуации в системе оказывают вредное воздействие, что снижает качество продукта и 

при больших амплитудах приводит к авариям. С другой стороны, колебательные режимы 

могут оказаться полезными в химических технологиях [4].  

Жаботинский и др. проводили процесс окисления Се(III) броматом в проточном ре-

акторе, три питающих потока которого содержали соответственно Се(III), BrO3
– и Br–. Не 

присутствовало никаких органических соединений. Обратная связь была осуществлена 

такой организацией системы, при которой входной поток Br
–
 был пропорционален теку-

щей концентрации Се(IV). Система восстанавливалась протоком, т.е. Се(IV) и Br
– 
 вымы-

вались в то время, как Се(III) восполнялся. Результаты эксперимента в проточном реак-

торе сравнивались с результатами классической реакции Белоусова—Жаботинского, про-

текающей одновременно в закрытом реакторе. Скорости подачи, использовавшиеся в про-

точном эксперименте, были подобраны так, чтобы они соответствовали скоростям исчез-

новения Се(IV) и производства Br– в закрытом реакторе продолжения простейшей версии 

механизма ФКН. В проточном реакторе были получены колебания, качественно сходные 

с колебаниями в закрытом реакторе. Однако, количественное соответствие не было хоро-

шим, что, очевидно, обусловлено плохим знанием величин констант скорости в механизме 

ФКН. 

Целью работы является изучение влияния стехиометрического коэффициента на ста-

ционарное состояние и колебательные режимы орегонатора. Для достижения этой цели 

решены следующие задачи: 

 разработан алгоритм расчета стационарных состояний орегонатора для различных 

значений стехиометрического коэффициента; 

 определен диапазон значений стехиометрического коэффициента, для которого суще-

ствуют имеющие физический смысл стационарные состояния орегонатора; 

 по результатам экспериментальных данных авторов модели [9, 10] рассчитаны коле-

бательные режимы и время выхода исследуемой системы на колебательный режим; 

 исследовано развитие возмущений в орегонаторе для найденного диапазона стехио-

метрического коэффициента. 

Статья организована следующим образом. В разделе 1 представлена математическая 

модель орегонатора в соответствии с механизмом Филда—Нойеса—Кёроса [9, 10], а также 

стационарные состояния для различных значений стехиометрического коэффициента. В 

разделе 2 для проведенных в пакете MATLAB вычислительных экспериментов по суще-

ствованию колебательных режимов в орегонаторе представлены примеры выявленных 

колебаний во времени бромистой кислоты, бромида и церия. Осуществлен переход от ис-

ходной модели орегонатора к системе дифференциальных уравнений в возмущениях, а 

также результаты расчетов возмущений для компонентов химически активной системы. 

В заключении отражены результаты вычислительных экспериментов в зависимости от 

величины стехиометрического коэффициента. 

Математическое моделирование стационарного состояния и колебательных...

6 Вестник ЮУрГУ. Серия «Вычислительная математика и информатика»



1. Математическая модель орегонатора 

В данной работе рассмотрена пятистадийная модель окислительно-восстановительной 

реакции   43 CeCe  в присутствии иона 
3

1 BrO,Br  и органических восстановителей [9]. 

Математическая модель орегонатора, описывающая изменение во времени концентра-

ции промежуточных продуктов X, Y, Z имеет вид [9, 10]: 

 
𝑑𝑋

𝑑𝑡
= 𝑘1𝐴𝑌 − 𝑘2𝑋𝑌 + 𝑘3𝐴𝑋 − 2𝑘4𝑋2,  

𝑑𝑌

𝑑𝑡
= −𝑘1𝐴𝑌 − 𝑘2𝑋𝑌 + 𝑓𝑘5𝑍, (1) 

𝑑𝑍

𝑑𝑡
= 𝑘3𝐴𝑋 − 𝑘5𝑍,  

 

где X — бромистая кислота HBrO2; Y — ион бромида Br–1; Z — церий Се4+; A — бромат-

ион 
3BrO ; f — стехиометрический коэффициент, ki — константы скоростей прямых ре-

акций.  

Однородное стационарное состояние системы (1) определяется следующим образом: 

 
𝑘1𝐴𝑌0 − 𝑘2𝑋0𝑌0 + 𝑘3𝐴𝑋0 − 2𝑘4𝑋0

2 = 0,  
−𝑘1𝐴𝑌0 − 𝑘2𝑋0𝑌0 + 𝑓𝑘5𝑍0 = 0, (2) 
𝑘3𝐴𝑋0 − 𝑘5𝑍0 = 0.  

В данной работе рассчитаны стационарные состояния (2) орегонатора и значения па-

раметров ki, зависящие от оценки свободной энергии образования бромистой кислоты 

HBrO2, по экспериментальным данным авторов модели Эдельсона, Филда и Нойеса [11].  

Рассчитаны показатели стационарного состояния системы для диапазона значений 

стехиометрического коэффициента (см. таблицу). В соответствии с физическим смыслом 

и результатами экспериментальных данных модели [11] значения переменных X0>0, 

Y0>0, Z0>0.  

      Таблица  

Стационарные состояния системы 

f X0·10
–8

 Y0·10
–17

 Z0·10
–13

 

0,1500 0,1811 0,0071 0,2282 

0,2000 0,1890 0,0099 0,2381 

0,2500 0,1969 0,0129 0,2481 

0,3000 0,2047 0,0161 0,2580 

0,3500 0,2126 0,0195 0,2679 

0,4000 0,2205 0,0232 0,2778 

0,4500 0,2284 0,0270 0,2878 

0,5000 0,2362 0,0310 0,2977 

 

Зависимости стационарных решений системы (2) от значений стехиометрического ко-

эффициента представлены на рис. 1–3. Увеличение значения f приводит к увеличению 

значений концентраций веществ. Причем для переменных X и Z выражаются линейными 

зависимостями, а для переменной Y — нелинейными. 
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Рис. 1. Зависимость концентрации бромистой кислоты от f 

 

Рис. 2. Зависимость концентрации бромида от f 

 

Рис. 3. Зависимость концентрации церия от f 
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Кривая стационарного состояния орегонатора для исследуемого диапазона стехиомет-

рического коэффициента представлена на рис. 4. 

 
Рис. 4. Стационарное состояние орегонатора 

 

2. Моделирование колебательных режимов орегонатора 

Изменение концентрации компонентов X, Y, Z во времени исследовано в рамках си-

стемы (1). По заданным начальным условиям для соответствующих стехиометрических 

коэффициентов в пакете MATLAB рассчитаны зависимости концентраций компонентов. 

Показано существование колебательных режимов орегонатора, зафиксировано время вы-

хода системы на колебательный режим. Например, графики колебательного режима на 

временном интервале [0; 0,5·10–6] для f = 0,2 приведены на рис. 5–7. Время выхода системы 

на колебательный режим составило 2,5·10
–7

.
  

 

 

Рис. 5. Зависимость концентрации бромистой кислоты от времени 
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Рис. 6. Зависимость концентрации бромида от времени 

 

Рис. 7. Зависимость концентрации церия от времени 

Полагая X=X0+x, Y=Y0+y, Z=Z0+z, т.е. отклоняясь от равновесия, запишем систему 

(1) в возмущениях x, y, z [14]: 

 
𝑑𝑥

𝑑𝑡
= 𝑎1𝑥 + 𝑎2𝑦 + 𝑎3𝑥𝑦 + 𝑎4𝑥2, 

𝑑𝑦

𝑑𝑡
= 𝑏1𝑦 + 𝑏2𝑥 + 𝑏3𝑧 + 𝑏4𝑥𝑦,                                                            (3) 

                                                               
𝑑𝑧

𝑑𝑡
= 𝑐1𝑥 + 𝑐2𝑧, 

где 

𝑎1 = −𝑘2𝑌0 + 𝑘3𝐴 − 4𝑘4𝑋0,  𝑎2 = 𝑘1𝐴 − 𝑘2𝑋0,  𝑎3 = −𝑘2,  𝑎4= − 2𝑘4, 
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                   𝑏1 = −𝑘1𝐴 − 𝑘2𝑋0,  𝑏2 = −𝑘2𝑌0,  𝑏3 = 𝑓𝑘5,  𝑏4 = −𝑘2, 

                           𝑐1 = 𝑘3𝐴,  𝑐2 = −𝑘5. 

 

Вычислительные эксперименты, проведенные в рамках модели (3), показали, что ста-

ционарное состояние орегонатора неустойчиво (рис. 8–10).  

Результаты расчетов возмущений концентрации бромистой кислоты для f = 0,2 при-

ведены на рис. 8. Развитие возмущений в системе отмечается после временного интервала 

0,5·10–7. 

 

Рис. 8. Развитие возмущений концентрации бромистой кислоты во времени 

Для бромида Br
–1

 рост возмущений отмечается практически сразу с момента времени 

t>0 (рис. 9). 

 

Рис. 9. Возмущения концентрации бромида во времени  
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Рис. 10. Возмущения концентрации церия во времени 

Заключение 

В работе в рамках пятистадийной модели окислительно-восстановительной реакции 

Белоусова—Жаботинского рассчитаны стационарные режимы орегонатора при 

различных значениях стехиометрического коэффициента f. В сответствии с физическим 

смыслом системы ее стационарные решения имеют положительное решение. 

Проведено моделирование с использованием пакета MATLAB колебательных 

режимов орегонатора для различных f. Вычислительные эксперименты подтверждают 

наличие колебательных режимов орегонатора, что соответствует экспериментальным 

данным авторов модели.  

Исследовано поведение системы по отношению к возмущениям. Для всех значений 

стехиометрического коэффициента стационарное состояние орегонатора неустойчиво. В 

экспериментах фиксируется время отклонения от равновесия системы. 

Полученные результаты исследований направлены на дальнейшее изучение нелиней-

ных явлений в орегонаторе, к которым относятся образования диссипативных структур в 

химически реагирующих системах. 
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Oscillatory systems are widely used in various areas of research (chemical, biological, environmental oscilla-

tors). The article presents the five-stage Field-Noyes-Köros model of the Belousov-Zhabotinsky reaction and the 

corresponding mathematical model of the oregonator. A system of equations for the stationary states of oregonator 

is derived. Stationary states of oregonator are calculated depending on the speed of direct reactions for various 

values of stoichiometric coefficient. Simulation of homogeneous stationary state of the system was conducted ac-

cording to the experimental data of the authors of the model. The stationary solutions corresponded to the physical 

meaning of the model. In framework of the system of ordinary differential equations of the kinetics reactive systems 

oscillatory regimes are calculated. The time for oscillatory regime is determined. The amplitudes of the oscillations 

are corresponded to the experimental data of the authors of the model. The instability of the stationary state of the 

oregonator to perturbations is investigated.  

Keywords: Belousov–Zhabotinsky’s reaction, oregonator, steady states, oscillatory regimes. 
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