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Аннотация 

Одним из основных проблем современного производства в химии, медицине, пищевой 
промышленности является предотвращение нежелательных окислительных процессов. В настоящее 
время количественной характеристикой антиокислительной активности потенциального антиоксиданта 
является значение константы скорости ингибирования, определение которой доступно известными 
методами химической кинетики. Для выбора эффективного ингибитора окислительных процессов 
необходимо, кроме этого, определение оптимальных условий его действия и максимального 
торможения, которое он может обеспечить в  конкретном процессе, что становится возможным только 
после установления механизма его  действия. Для объяснения механизма действия антиоксидантов 
уже недостаточно применения методов физико-химического эксперимента, поскольку процесс 
ингибированного окисления включает большое число стадий с участием промежуточных частиц – 
атомов и радикалов, концентрация и время жизни которых чрезвычайно малы. Необходимым 
компонентом, позволяющим решить эту сложную проблему, является математическое моделирование 
механизма действия соединения на базе доступных экспериментальных результатов. 

В связи с этим, целью  настоящей работы стало исследование механизма антиокислительного 
действия N-2-этилгексил-N’-фенил-п-фенилендиамина (новантокс, 8-ПФДА) в реакции инициированного 
окисления этилбензола с помощью математического моделирования. Для достижения данной цели 
использовали программный комплекс «ХимКинОптима» и экспериментальные данные, полученные ранее. 
С помощью решения обратной задачи химической кинетики восстановлены все, в том числе и ранее 
неизвестные, константы скорости ключевых элементарных стадий. Путем решения прямой задачи 
химической кинетики получена полная кинетическая картина всех участников реакции, в том числе 
лабильных промежуточных соединений. Показано, что наличие примесей спирта в исходном соединении 
приводит к увеличению его антирадикального действия за счет реакции регенерации ингибитора в акте 
обрыва цепи с участием пероксильных радикалов спирта. 

Достоверность теоретически полученных результатов исследования обеспечивается корректностью 
используемых методов компьютерного моделирования в соответствии с поставленными задачами и 
обеспечивается удовлетворительным совпадением расчетных и экспериментальных значении коли-
чественных параметров. 


