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The generalized methodology for kinetic modeling processes of gas phase 
formation and transport processes in chemical systems at the field of no nequilibrium 
species as well as in the energy field is proposed. The probability methods of 
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accounting the characteristics of energy- and mass-transport process based on the 
decision of Fokker – Plank common diffusion equation are used to solve this task. 
Therefore final rates of particles transport are taken into account. Analytical 
expression of key density probability function is found as Green's function. It has 
allowed presenting the system of the diffusion equations in an integrated form. The 
solution of the given equations for concrete transport system and reactors allows 
determining species real concentration as well as spacial-temporal dependencies in the 
volume of rector.    
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&���� ������������� �	����� ���� ����	����� ������������ ����	���� �	�����%���
�����	�������	���	�������������������$��������	������'(7����������������� 

                                ),,,,,( 11 RN TTCCG ��= ,                                                    (1) 

��'�–�$��	������ ������������!	�����������(�– ���������������������$���%��������!	�	��
N – ����������������������R – �����������������������	�������������%�RxN. 

3�����	�����������������������������	�����1- -����������������	����� 
 
 
 (1)  (2) 

2AG3(S)    +3�2(G)  21G3(G)+3�2(G)  A2G6(G)+3H2(G) 
 
 
 (3)  (4)   (5) 
 (6)  (7) 
2AG2(S) +2�G(G) +2�2(G) 21G2(G)+2HG(G)+2�2(G) A2G4(G)+2HG(G)+2H2(G) 

 

 (8)  (9) (10) 
 (11)    (12) 
2AG(S) +4HG(G) +H2(G)  2AG(G)+4HG(G)+H2(G) A2G2(G)+ 4HG(G)+H2(G) 

 
 (13)     (14) (15) 
 (16)  (17) 
 2A(S) + 6HG(G) 2A(G) + 6HG(G) 2A(G)+6H(G)+3G2(G) 

 

 (18) (19) 
 
 (20) 
 2A(G)  +3H2(G)   + 3G2(G) 2A(G)+3H2(G)+6G(G) 
 

���� � �
���
���	-
		�	����� ��
��$� 
����	�
�	� ���
��� 
�� --.-*�  
�� - – Al, Ga, In; . – Cl2, Br2, I2; H – H2  

 
"�	��	� �������	 ��$� ����	�� ���	
, #� �� ���	���� ����� ��	� �����#�� ������, 

������������, ��� �������%���� � ���	����� ���������� � �����������
 � ������
 
�����. 8������ ���������� �� ������!	�	� �������	� �	��	������ �� ������
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1������!�����	�����������������������	�"����	������	���	��Al, Ga, Jn��� �–�������	�
(Cl2, Br2, J2), H –����������	
������� 

&������	, �� ����������� �	#, ���� ����� ����������� ������� ��� ���� ������ �	 
������� ��’���%�� �� ���	��-������� ���������, �� �� ����� ���������	 �� �������� 
���!���	 ��������� �����	� �	������ � �	�����. 

,�� ����	 '(7 ������%���� � �����
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 � ��������%���� 
�����	 ���������% � ������ �������	 �� � ������
, ��� � � �����������
 �����. +��� ���� 
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�����	 ��� ������!���	 ������	 '(7 ���
��%%���� ����	�	 ���!�����	, ��� 
�������	��%���� ������ ����������� �� ���
����� 

),(),( lknmp → ,                                                            (2) 

� m,k = 1,2,…,K; n,l =1,2,…,N, RxN – ���� '(7.  
'������� ���������������!���������������������	������������������%����7��������
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������������	�����������	���������������������������	�	�������������'(7��(��������� 
���������������������������	���!��������������������	����	�	������������� 

∑∑
= =

→=
N

m

R

n

lknmplkNP
1 1

),(),()),(( ����� km ≠ ���� ln ≠ .                                 (3) 

$�#��!4#$�0 �,%�( 

"����	������������������������
��%%���������������������	������	���������������
����	�	��	���	�������������������	�����������������$��������������
� ������������
����������-����$�������������%�������������������� 

&��	�����#�����������������������������������������%����������������������������
������� �� �� ����� ���������� $� ����$��� ����������	�	�� 6�����%� �	��%� ������ ��	������
����	����� �����������	�� $� �������� ����	����� ���� ��������	� ��	� ���������� ��	�����-
�������5������%������������$��#����	�����������������	���������	��	���������–����-
������	����������
����������	�����������	���	������������������������������	���	�–�$�
����	�	�����������	�������������������������� 

6�������%�	�'(7����������������	���������������	�	��#����������������$��	�����
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��������-
��$�����	���������	�������
����������$����� ��������	
������������������	�� �������-
�	��	������	��� 

&������%� �������%� ����������� ��������� ��������	� �� ������	�� �����������-
����	�� �������	�� �	������ $� �	�������� ���	��� ��������	�� ������ �	�������� �	����
����
��� ������	�� �����
� �� �	���� ����������� �	���	�� 6����������� ������� �������
����#�$�������	��������������	���	���������������	�������
�������	�������	������ 
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"����%����$����	#�����������	������'(7���������������	���	��	���1- -������
�	�� 2, �������������������	��������	��������	����������	��������������	�����1- -���

���	
� ���	�����	
� �������� ���������$� ���� �������� ����	� ��	�� ���������%��� �����-
������ ��'(7��"�� ���	�������������#��������� �������	������	�� ���!	�� ������� �� ���
��������	���� ������$��	� �� ���������	�� ��������� ��� �	�� 2, %� ��������� ��	�	����
����������������	���� �������	�����!������ �������	������������ ��������������-
��%��������	��������������������������������������	�������������������	��������
�����
�	�	.�&������������������������%����������#�����������	��	���	����	������!������
������	����������������������	���� ���	������
���������	�������
�������������������2�

�������	�������	��������
���������	���������������	��� ����������	������	�����$��	����

����
���������	�������
�� ** rNR −≤ ���� *R  – ����������������������	������	
�������%$�
�	��������
���������	�������
���������������	���������
�R��(���������������������	��

������������	���	��	�����$�������� *RNn −= . 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
-1 0 0 0 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -2
-2 0 0 0 -2 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
-3 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -1 2 0 0 2 -2
-4 0 0 2 -2 0 0 0 0 0 0 -1 2 0 0 0 0
-5 0 0 0 0 0 1 -1 0 0 0 -1 2 0 0 0 0
-6 0 0 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -2 0

� -7 0 0 -2 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
� -8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -1 2 0 2 -2 0
� -9 0 2 -2 0 0 0 0 0 0 0 -1 2 0 0 0 0
� -10 0 0 0 0 1 -1 0 0 0 0 -1 2 0 0 0 0
� -11 0 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -2 0 0
� -12 0 -2 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
� -13 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -1 2 2 -2 0 0

-14 2 -2 0 0 0 0 0 0 0 0 -1 2 0 0 0 0
-15 2 0 0 0 -1 0 0 0 3 6 -1 -4 0 0 0 0
-16 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 -2 0 0 0
-17 0 0 0 0 0 0 0 0 3 6 0 -6 0 0 0 0
-18 0 0 0 0 0 0 0 0 3 0 3 -6 0 0 0 0
-19 0 0 0 0 0 0 0 6 -3 -6 3 0 0 0 0 0
-20 0 0 0 0 0 0 0 6 -3 0 0 0 0 0 0 0

����	
� � � � �
��

 

� � � � � � � � �� 	 �� �� �� �� �� ��

�
����� � � � � � � � � � � � � � � � �

�
������� � � � � � � � � � � � � � �

�
��������� � � � � � � � � � � � � � �

�
����������� � � � � � � � � � � � �

��������� � � � � � � � � � � � �

��������� � � � � � � � � � � �

���������� � � � � � � � � � �

�
���	� � � � � � � � � �

�
�����	� � � � � � � �

�
������	� � � � � � �

�
���������� � � � � �

�
����������� � � � � �

�
������������� � � �

2
1

2
3

2
1−
2

1

2
1

2
3  

 � � 
���� 2�5�����������������������������������������(-&-	����; 

����"����!����������������������������(-&-	��%� 
 

)���	��� ���������	
� ���	�� ������������� �	���	� 1- -�� ������$����� �� ��	������	�

����
���������	�������
� � *R %�������������	�����$���	����������%� �n�%�����)��������

��������	� ����� ����	��� ���� ����%���	��� ������� ���� ���	��-������	�� �����	����
�
���������������	���	� 

3��� ���������� ��������� ��	� –� �	�������� ������������ ���������� ���������	��
�	������������	������	�������������	���	 –�����������	��!	�	������������������� ��
�������������������	������������,�������#���������������������
���������������������$�
N������������������%�	�������)37�� 

 r

N

i

a

i KP ir =∏
=1

, (5) 

�� iP  – ���������	
��	����-����������������	�	�� rK  – ������������������	��-�����������N-R 

����������������������������))7� 

 j

N

j
iij CPbx =∑

=1

, (6) 

�� jC  – �������	�����������j-����������������	�������� RTx /1= . 
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&����������	��������������������	�������������������������������������	��������-
����	��!	�	��	������N�������
�	�����������	������������)-(6). 

)�������������������������������	���	�����������	������	����������� rK �������	���

b � ���	��� ������ ������� ������� ��������� ��������	��"���������� ������� ����-�������������

������������� ������,�����	����� )(TfP =Σ � �������	
� �	����� �	�������	�������� ����	-

��������� �� ����������	�	� ��������	� !������ ����������� ��������� ���	� ����������
����	�������������������������b ��� j , rK ��� jC  

 [ ] 02 →−∑ Σ ðîçPPϖ ,                                                     (7) 

�� ϖ  –������ ������� ����������� �	�����������
� ���	���%���	�� ���������	
��������	���	�
������%������%� 

"�� ��	�	��� ��������� ������ ���� ������	�	� �	���	������%� �������������� ������
��������	�����������%�	��#��������������������������$����	��-�����������������������-
���������	���	��!������������������������������������������������������������	���%-
������ ����	���������� �����	������ �	���	�� ���	�����	� �������� �	���	����	�� ����
�����������������	������	��������
� 

)������	
������������	��������������������������� ���������� ���������������������-
���	�������������	
������� ����������������#��������	���������������������	�	�����-
��%� ���� �	����� �������!	�� ������	�� �	����� ��������� ����%���� ����	���-�����-
����	����� ��	
�����$�������� ����	��	������ �������� ����	�������	�����	� �����*��
�	���	����������������������������������	������������������	�����������������������-
����	������������	���	������������������������������������	�����%�����	
��������� ��
���������������������������	����������	��������$�������������� 

�% $�#��!4#$�0 �,%�( 

-�#�����������	������������	����������������������	����������������������������
���	����	������������������	�������	����$������������������$���������������	�����
�
����������� ��� ������ ������������ �������	�� ����	�� �������� ���	� �� ����� ���������
���������	�� �� �������$����� ����#������� ������ ���� �������������� ��������� ���������
�����������	��������	�������
� 

�:�����	
��������–�������������	��$���������������	��	������������������	������
�� ����
� ������ ���$��� �������� ��� �������� ����-� �� �������	����	�� �����
� �������� ��
������������������������������	������������������ 

"�	����������������	�������������������$����� ),,2,1( NnSn �= �����	�������!	�	�

'(7�����	���������	� ��������	� ��$��������������	�	������%���������	�	�����	����	��
+���������������������	�	������������������������������	����'(7��������%������������	�	�
���!�����	�� ��������������	���	�����$�������� �������(������������������� ��	����������-� ��
�������	����	�����������	���	����	����� 

 ∑ ∑
= =

=
nA n

nn SnpS
1 1

, )();(
α µ

α

α

µα ,                                                  (8) 

∑ ∑
=

=+
mnA

mnmn SnmpSS
1

, )();,(
α

α µα                                             (9) 
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�� α –� ����� ���!����� ���������� ;�!�α) –� ������������ ���������� ������ ���!������ !α – 

���������� ��!	������������#�������%%����������������������������n,α –���������	��#��

�����%%����� �� ���������� ���������� �n,α∈{Sn<� ����	��� �� ����� ���� ������	��� ���������

����	��	��/n –��������������!�������������������������� 
(��	�� �	���� ��� ��!�
� ������� ���������� �	�����$����� ������� ������� �� ��
����!�

�������	
����!����
�������������������������������������������'(7� 
2�����������	��	����������������������������������	�����������������	�����������

���������� �����$����� ����������
� �� ���$��� �������� � )(rCC nn = ��� ���� �� ��
���	��

�����������	
���������	
�����������%���������%������������	������������������$���

�������� 
(���� ����	��� ���������� ��� ������$� !�	������� ����	� ������������ �� ������	��

��	���	�	��	#���������	��	����� 

,)C()CD(CC

CC),i(p);j,i(pCC
t

C

nnnn,in
l

i

)n(L

s

)n(M

s
nnin,isin,jissjijiji

n

ll

n,sjsi

sssssssssss

υ∇−∇∇+σ−

−τ−ατ+αυσ=
∂

∂

∑

∑ ∑ ∑
= α =

−−

1 1

11

        (10) 

2�������������������������������������L(n) –����������������
ss ji SS , �������	�����#����

�����������������Si+Sj�������������	�	� ����	���� ��!	�������	����Sn; 
ss jiσ  –����	��	
�

���	����$����������
ss jiυ  –�����$���������!�	���������������������������	����

si
S ��

sj
S ; 

);j,i(p n,jiss ss
α  –����������������������� nji ss ,α ����!��������	��������������$���������	����

�	������Sn;  M(n) –������������	��������	�������	�����������	���������$���������	����Sn;  

1−τ
si

 –������
������	�����	����	������	����� � ),i(p n,is s
α  –� ���������������������� n,is

α -���

���!��������	��������������$���������	�����	������Sn, nD  –�������$����	����������	��	�

�	������Sn, υ  –�!�	������������������������������∇  –����������������� 

'���� ������	�	��#�� ���	����
��� ����
��������������!�	���������������� ������������

���������� ���!����� $� ������������$%� ��������	� ),( trT ��(���� �� �	����� �������� �����

������������������������	�����$�����������-�������������������������	���� 
'�����������������%���������%��$��������������� 
- �	������� ��������	������ ������ ���������������������� ���-��������������	��

�����
� 
- ��������	
��	����
�	
���
���	
�����������������������$������������� 

�������	����	�	������������� 

 );,;l,k();l,k();,;k();k(
nn

µαε=αεµαε=αε ∑∑
αα

=µ=µ
2

1
21

1
1

21

 (11) 

��
1αn ��

2αn  – ���������� �	���� ����	����� #�� ����������� ��	� ����������� ����-� ����

�������	������������������������� 
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(��������	������������������	���������	����	�	�������%���������������	�	�������

),( trε ,���$��	����: 

+
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2

1
2

1 1

)()))((()()();,();,(
2

   

�� )(nε  –�����������������	��	��	������Sn. 

'	����� �������� �������� �����
���� �������	� ������������ �����	� �� �������� ������� $�
������$%�����	�	�����������������	��%�����������������������	������������(����!���	�
�����������������������	���	������
�	����������$������%������	����������%������%� 

,������%�	��	#���������
������!	��!������$�����������������������-����-

�	����������
�����������
� )},({ trCn ����	������������
� ������ )|,( trtrG ′′ , ��	�������
�

������������$�����������������������	�	��������������8 2�������������	����������	�����-

���	�����	� ),( tr ′′ �����������������	�����	� ),( tr ����r –������	���������	���������	��	 

)()(42
2

2
2 rrtt

t

G
a

t

G
C

z

G
G ii

i
i

i ′−′−−=
∂

∂
−

∂
∂

−
∂

∂
−∆ δπδυ ,                                   (13) 

��υ  –�!�	����������������	����������	�����	�����	����������OZ�����������������������

������	�	� ��������� iC  –� ������ �������!�	������� ����� ����	���� �-��� �	�������
2
ia  – 

������$����	�����������	��-����	������ 
+��
��������	������������� �������%����	������ 

 ,0,0
0

=
∂

∂
=

∂
∂

== Rr

i

r

i

r

G

z

G
 (14) 

#�� ���������$� ������� �������� ����	������ ����	��	� ����-������ �	������ ���� �������� ��
�������������������������R –��������������	�	���������� 

&������	��������������������%���������	� )( rr →′ ��������������������	
����������

��� ���� �������������� ����� �	���	�����$����� ������ ������	
� ��� ������ ������������ ���
���$�������� �������� ��	����� ���$�� �����	
� ������	���	� �������� ����	��$����� �����

#��� �
λ

λν∆=pV � �� �� ����	���� ���	���� ���	�� ���$���� λν∆ � ��	�	�	� iC � �� 2
ia � �������

������	���������	��
λi

C ��� 2

λi
a ��(����8 0������������	��	��������$�� λν∆ ������������

��������� �	�����$�����������$%� ),|,( λλλλ ttGi ′Γ′Γ � ��� λΓ � �� λΓ′ –� ����	����	�����������

���$��� λν∆ ����������%� ��������$%, λt � �� λt ′  –� ���� ����������� ����	��	���� ����������
�

���$�������� 
2��������	������8 0�����	�����
����$��������������������	�	����	����� 

 ;),|,(}){,|,(
1

11∏
=

−−ΓΓ=Γ′′
L

ii ttGtrtrG
λ

λλλλλ  (15) 

����������8 0�������������	�	�����$�����������	!�������� 

 .}){;|,()|,(
}{

∑
Γ

Γ′′=′′
λ

λtrtrGtrtrG ii  (16) 

(12) 
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,�����	���� #�� ��������� ����� $� 7��������	�� ����%���� ���� �������	�� ���$�����
�

������� ),(),( 11 λλλλ tt Γ→Γ −− ������������������������$��� λV∆ . 

"�	� 0→∆ λV �����������������	��������������������	
�������������,���� 

 ∫ ∫∏ ΓΓΓ=′′ −−Γ λ
λλλλλ }{),|,()|,( 11

)( lim

dttGtrtrG ii � . (17) 

-�#�� ������� �������� )|,( trtrGi ′′ �� ��� ������ ���������	� ���������� ��������� ����
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