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In this arti
le the mathemati
al (kineti
) model of water radiolysis is presented.

The model allows to 
al
ulate the dependen
e of 
on
entrations of water radiolysis

produ
ts on the time of irradiation, dose, dose intension, temperature or initial


on
entration.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå ìîäåëè, ñïîñîáíîé îïèñûâàòü ðàäèîëèç

âîäíûõ ðàñòâîðîâ áèîïîëèìåðîâ (â ÷àñòíîñòè ãåìîãëîáèíà). Èññëåäîâàíèå ðà-

äèîëèçà âîäû ñïîñîáñòâóåò ðàçðàáîòêå òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ áèîëîãè÷åñêîãî äåé-

ñòâèÿ èîíèçèðóþùåãî èçëó÷åíèÿ íà æèâûå òêàíè, êîòîðûå â ïåðâîì ïðèáëèæå-

íèè ìîæíî ñ÷èòàòü âîäíûìè ñèñòåìàìè. Íà ïåðâîì ýòàïå òðåáóåòñÿ ïîñòðîèòü

ìàòåìàòè÷åñêóþ ìîäåëü ðàäèîëèçà ÷èñòîé âîäû, çàòåì ìîäåëü ðàäèîëèçà âîä-

íûõ ðàñòâîðîâ íèçêîìîëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé (ïîð�èðèíû, àìèíîêèñëîòû).

Ñëåäóþùèé è íàèáîëåå ñëîæíûé ýòàï � ðàçðàáîòêà ìîäåëè ðàäèîëèçà âûñîêî-

ìîëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé (áåëêîâ) ñ ó÷åòîì äèíàìèêè êîí�îðìàöèè ïîëèïåï-

òèäíûõ öåïåé è ïðîöåññîâ âíóòðèìîëåêóëÿðíîãî ïåðåíîñà ýíåðãèè, ýëåêòðîíîâ

è ïðîòîíîâ. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïåðâîãî ýòàïà ðåøåíèÿ

ïîñòàâëåííîé çàäà÷è.

Ïåðâàÿ ðàáîòà ïî òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè ðàäèîëèçà âîäû ïîÿâèëàñü â 1953ã.

Ñ òåõ ïîð áûëî ïðåäëîæåíî çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî ìîäåëåé ðàäèîëèçà. Èõ ìîæíî

ðàçäåëèòü íà äâå ãðóïïû. Ê ïåðâîé îòíîñÿòñÿ ðàçíîâèäíîñòè äè��óçèîííî-

êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè. Â íåé ïîñòóëèðóåòñÿ, ÷òî ïðîäóêòû ðàäèîëèçà îáðàçóþò-

ñÿ â øïîðàõ è òðåêàõ è çàòåì äè��óíäèðóþò â îáúåì ðàñòâîðà. Äè��óçèîííî-

êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü áàçèðóåòñÿ íà ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè [5,7,9�11℄.

Âòîðóþ ãðóïïó ñîñòàâëÿþò ñòîõàñòè÷åñêèå ìîäåëè, â êîòîðûõ ó÷èòûâàåòñÿ òî

îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî â øïîðå ñîäåðæèòñÿ ìàëîå ÷èñëî ÷àñòèö [5, 7, 10℄.

Äè��óçèîííî-êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ðàññìàòðèâàåìàÿ â äàííîé ðàáîòå, îïè-

ñûâàåò õèìè÷åñêóþ ñòàäèþ âçàèìîäåéñòâèÿ èîíèçèðóþùåãî èçëó÷åíèÿ ñ âåùå-

ñòâîì â ãîìîãåííîì ïðèáëèæåíèè. Íà äàííîé ñòàäèè ÷àñòèöû, îáðàçóþùèåñÿ

â øïîðàõ è òðåêàõ, äè��óíäèðóþò îò ìåñòà ñâîåãî îáðàçîâàíèÿ â îñíîâíîé

îáúåì ðàñòâîðèòåëÿ è ðåàãèðóþò äðóã ñ äðóãîì, à òàêæå ñ ðàñòâîðåííûìè âå-

ùåñòâàìè. Â ñëó÷àå ðàäèîëèçà ÷èñòîé âîäû è ðàçáàâëåííûõ âîäíûõ ðàñòâîðîâ

îñíîâíûå õèìè÷åñêèå ïðåâðàùåíèÿ ïðîèñõîäÿò èìåííî íà ýòîé ñòàäèè. Â ìî-

äåëü âêëþ÷åíû âñå íàäåæíî èäåíòè�èöèðîâàííûå ïðîäóêòû ðàäèîëèçà âîäû
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�èñ. 1. Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèé H
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öèè ìåæäó íèìè (òàáë.1) [5, 6, 9, 10, 12℄.

�àäèàöèîííî-õèìè÷åñêèå âûõîäû ïðîäóêòîâ ðàäèîëèçà è êîíñòàíòû ñêîðî-

ñòåé ðåàêöèé ïðåäñòàâëåíû â ðàáîòàõ [5, 6, 8�13℄.
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Co èëè áûñòðûìè ýëåêòðîíàìè ïðèâåäåíû â òàáë.2.

Îñîáåííîñòü ðåøåíèÿ òàêèõ ñèñòåì ñîñòîèò â òîì, ÷òî âðåìåííûå õàðàêòå-

ðèñòèêè ðàçëè÷íûõ ïåðåìåííûõ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Íàëè-

÷èå áûñòðîé è ìåäëåííîé ïîäñèñòåì îïðåäåëÿåò òðóäíîñòè, âîçíèêàþùèå ïðè

÷èñëåííîì ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è. Äëÿ äîñòàòî÷íî òî÷íîãî âû÷èñëåíèÿ

ðåøåíèÿ ïî áûñòðûì ïåðåìåííûì íåîáõîäèìî âûáèðàòü øàã èíòåãðèðîâàíèÿ

çíà÷èòåëüíî ìåíüøèì, ÷åì ïîëíîå âðåìÿ ïðîòåêàíèÿ ïðîöåññà, îïðåäåëÿåìîå

èçìåíåíèåì ìåäëåííûõ ïåðåìåííûõ. Ñèñòåìû äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé,

îïèñûâàþùèå ïîâåäåíèå êàê áûñòðîé, òàê è ìåäëåííîé ïîäñèñòåìû, íàçûâàþò-

ñÿ æåñòêèìè. Æåñòêîñòü � ñâîéñòâî çàäà÷è Êîøè, âîçíèêàþùåå ïðè îïèñàíèè
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè H
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Æåñòêîñòü çàäà÷è ìîæåò áûòü âûÿâëåíà ïðè èññëåäîâàíèè ëîêàëüíîãî ïîâå-

äåíèÿ ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé. Äëÿ ýòîãî ñèñòåìà óðàâíåíèé ëèíåàðèçó-

åòñÿ, ò.å. çàìåíÿåòñÿ ëèíåéíîé ñèñòåìîé ñ ìàòðèöåé ßêîáè. Åñëè â íåêîòîðîé

îêðåñòíîñòè ðåøåíèÿ ìàòðèöà ßêîáè ìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî, òî ëîêàëüíî ëè-

íåéíàÿ ñèñòåìà îïèñûâàåò íåëèíåéíóþ. Äëÿ ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì ïðèìå-
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ìíîãîçíà÷íûé æåñòêî-óñòîé÷èâûé ìåòîä �èðà [1℄. Ýòîò ìåòîä áûë èñïîëüçîâàí

íàìè äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé ñèñòåìû.

Â íàøåì ñëó÷àå ñèñòåìà (1) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé 14 äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâ-

íåíèé, â êîòîðûõ çàëîæåíî 56 ðåàêöèé (òàáë.1). Êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ýòèõ

ðåàêöèé õàðàêòåðèçóþòñÿ áîëüøèì ðàçáðîñîì çíà÷åíèé, ïîýòîìó äëÿ ëó÷øå-

ãî ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì ïðîâåäåíà îïòèìèçàöèÿ äàííûõ. Òàê êàê äèàïà-

çîí óñëîâèé, â êîòîðûõ ìîäåëü àäåêâàòíî îïèñûâàåò ýêñïåðèìåíò, äîñòàòî÷íî

øèðîê, òî íàéäåííûå îïòèìèçèðîâàííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòåé ñëåäóåò

ñ÷èòàòü ãîðàçäî ëó÷øèìè îöåíêàìè êîíñòàíò ñêîðîñòåé, ÷åì ïåðâîíà÷àëüíûå,

ïîëó÷åííûå ïðè îáðàáîòêå äàííûõ îäíîãî êîíêðåòíîãî ýêñïåðèìåíòà. Çíà÷å-

íèÿ êîíñòàíò ïðàêòè÷åñêè ïîïàäàþò â ïðåäåëû ðàçáðîñà âåëè÷èí, ïîëó÷åííûõ

ðàçíûìè àâòîðàìè â ýêñïåðèìåíòàõ.
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2
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2

O

2

+OH

�
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6
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Òàáëèöà 2. �àäèàöèîííî-õèìè÷åñêèå âûõîäû ÷àñòèö â òðåêàõ äëÿ 
 �

60

Co è áûñòðûõ

ýëåêòðîíîâ

×àñòèöà G, ÷àñòèöà/100ýÂ ×àñòèöà G, ÷àñòèöà/100ýÂ

e

ãèä

2.7 OH 2.71

OH

�

0.7 H 0.61

H

2

0.43 H

+

3.43

O

�

2

0.02 H

2

O

2

0.7

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ äàííûõ äàíî íà

ðèñ.1 è 2. Êàê ïîêàçàëè ðàñ÷åòû, ýêñïåðèìåíòàëüíûå çàâèñèìîñòè êîíöåíòðà-

öèé H

2

, H

2

O

2

è O

2

îò äîçû óäîâëåòâîðèòåëüíî îáúÿñíÿþòñÿ ñîâîêóïíîñòüþ

ðåàêöèé ìîäåëè, ïðèâåäåííûõ â òàáë.1 (ðèñ.1). Íà ðèñ.2 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû

ðàñ÷åòîâ îáëó÷åíèÿ ðàñòâîðîâ H

2

O

2

è H

2


 �

60

Co ïðè ðàçëè÷íîé íà÷àëüíîé

êîíöåíòðàöèè ïåðåêèñè. Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå îòñóòñòâèå ñîãëàñèÿ ìåæ-

äó ýêñïåðèìåíòîì è ðàñ÷åòîì ïðè áîëüøîì âðåìåíè îáëó÷åíèÿ. Ýòî ñâÿçàíî ñ

òåì, ÷òî ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ H

2

O

2

â ñèñòåìå âñå áîëåå àêòèâíóþ ðîëü íà÷èíàåò

èãðàòü öåïíîé ïðîöåññ å¼ ðàçëîæåíèÿ. Ïîïûòêà ñîãëàñîâàòü ðàñ÷åò ñ ýêñïåðè-

ìåíòîì èçìåíåíèåì êîíñòàíò ñêîðîñòåé ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè íåîáîñíî-

âàííîãî óâåëè÷åíèÿ êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåàêöèè ðåêîìáèíàöèè àòîìîâ H. Äëÿ

îïðåäåëåíèÿ å¼ áîëåå òî÷íîãî çíà÷åíèÿ íóæíû äîïîëíèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû.

Ïîëó÷åííûå ïðè ðàñ÷åòàõ è îïòèìèçàöèè êîíñòàíòû ñêîðîñòåé, ïîçâîëÿþùèå

íàèëó÷øèì îáðàçîì îïèñàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïðèâåäåíû â òàáë.1.

Òàêèì îáðàçîì, ïîñòðîåíà ìîäåëü ðàäèîëèçà âîäû è âîäíûõ ðàñòâîðîâ, íà

îñíîâå êîòîðîé ñîçäàíî ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, îïòèìèçèðîâàíû òå êîíñòàí-

òû ñêîðîñòåé ðåàêöèé, êîòîðûå õàðàêòåðèçóþòñÿ áîëüøèì ðàçáðîñîì çíà÷å-

íèé èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïðîèçâåäåí ðàñ÷åò èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé

ïðîäóêòîâ ðàäèîëèçà âîäû ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà

(ïðè ðàçëè÷íîé ìîùíîñòè ïîãëîùåííîé äîçû, òåìïåðàòóðå, ðàçëè÷íûõ íà÷àëü-

íûõ êîíöåíòðàöèÿõ ðåàãåíòîâ).
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