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В данной работе представлен разработанный программный комплекс «SorbLab» для автоматизации обра-

ботки, анализа и визуализации экспериментальных данных по кинетике сорбции. Программа, созданная на языке 

C#, использует библиотеки MathNet.Numerics (для численных расчётов и нелинейной оптимизации методом 

наименьших квадратов с применением GoldenSectionMinimizer), System.Windows.Forms.DataVisualization. 

Charting (для построения графиков) и Newtonsoft.Json (для сериализации данных). Комплекс обеспечивает полный 

цикл работы: от ввода данных (вручную или импортом) и их калибровки с использованием градуировочных зави-

симостей до интерактивного редактирования кривых, включая выявление и исключение выбросов. «SorbLab» 

автоматически аппроксимирует кинетические кривые моделями псевдо-первого и псевдо-второго порядков, вы-

числяя ключевые параметры (qₑ, k₁, k₂) и статистические критерии качества аппроксимации (R², SSE). Реали-

зованный многооконный интерфейс позволяет наглядно сравнивать экспериментальные данные с подобран-

ными моделями и несколько кривых между собой. Программа позволяет сравнивать несколько моделей одновре-

менно, что стимулирует более объективную интерпретацию. Результаты расчётов, включая все параметры и 

исходные данные, сохраняются в воспроизводимом формате JSON. Валидация на реальных экспериментальных 

данных подтвердила точность и надёжность алгоритмов, сопоставимую с литературными данными. Инстру-

мент ориентирован на исследователей и преподавателей, сокращая время обработки, минимизируя субъектив-

ные ошибки ручных расчётов и стандартизируя анализ. В перспективе планируется расширение комплекса до 

универсальной платформы для анализа сорбционных процессов, включая модуль расчёта изотерм (с поддержкой 

~15 моделей, таких как Лэнгмюра, Фрейндлиха, Темкина, BET), а также модули для анализа кинетики десорбции 

и динамики сорбции в колонках. 
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This paper presents the developed software package «SorbLab» for the automation of processing, analysis, and visuali-

zation of experimental data on sorption kinetics. The program, created in C#, uses the MathNet.Numerics library (for 

numerical computations and nonlinear optimization via the least squares method using GoldenSectionMinimizer), Sys-

tem.Windows.Forms.DataVisualization.Charting (for graph plotting), and Newtonsoft.Json (for data serialization). The 

package provides a complete workflow: from data entry (manual or import) and its calibration using calibration curves 

to interactive curve editing, including identification and exclusion of outliers. «SorbLab» automatically approximates 

kinetic curves with pseudo-first-order and pseudo-second-order models, calculating key parameters (qₑ, k₁, k₂) and sta-

tistical criteria for approximation quality (R², SSE). The implemented multi-window interface allows for clear visual 

comparison of experimental data with fitted models and of multiple curves with each other. The software enables simul-

taneous comparison of several models, which stimulates a more objective interpretation. Calculation results, including 

all parameters and raw data, are saved in a reproducible JSON format. Validation on real experimental data confirmed 

the accuracy and reliability of the algorithms, comparable with literature data. The tool is aimed at researchers and 

educators, reducing processing time, minimizing subjective errors of manual calculations, and standardizing analysis. In 

the future, it is planned to expand the package into a universal platform for the analysis of sorption processes, including 

an isotherm calculation module (with support for ~15 models such as Langmuir, Freundlich, Temkin, BET), as well as 

modules for the analysis of desorption kinetics and sorption dynamics in columns. 

 

Введение 

Сорбционные процессы находят широкое приме-

нение в различных областях – химической техноло-

гии, экологии, фармацевтике, материаловедении [1–

3]. Анализ кинетики сорбции позволяет оценить ско-

рость протекания этих процессов и выявить меха-

низм взаимодействия между сорбентом и адсорба-

том. Однако ручная обработка экспериментальных 

данных требует значительных временных затрат, под-

вержена ошибкам и делает трудоёмким сравнение эф-

фективности различных сорбентов. 

В этой связи актуальным является создание про-

граммного обеспечения, способного автоматизиро-

вать обработку и визуализацию кинетических дан-

ных. В настоящей работе представлена разработан-

ный программный комплекс «SorbLab», предназна-

ченный для анализа кинетики сорбции с возможно-

стью аппроксимации данных различными математи-

ческими моделями. 

Адсорбенты широко применяются для извлечения 

тяжелых металлов и органических поллютантов из 

сточных вод. Современные обзоры, например Raji et 

al. (2023), подчёркивают эффективность адсорбции в 

удалении ионов тяжёлых металлов и необходимость 
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подбора адсорбентов с высокой ёмкостью и воспро-

изводимыми кинетическими характеристиками [4]. 

Кинетические характеристики адсорбции суще-

ственно влияют на эффективность удаления приме-

сей из водных сред [5]. Экспериментальные данные, 

обычно, анализируют вручную (посредством аппрок-

симации и графического построения), что требует 

значительных временных затрат. В частности, батче-

вый метод является распространённым методом изу-

чения равновесия и кинетики, но выводы зачастую 

делают на основе эмпирических моделей [3]. 

Для описания кинетики сорбции чаще всего при-

меняются модели псевдо-первого и псевдо-второго 

порядков (модели Лагергрена, Ho & McKay и др.), ко-

торые получили широкое распространение [6, 7].  

Статическую сорбционную ёмкость 𝑞𝑒 рассчиты-

вают по формуле: 

𝑞𝑒 =  
(𝐶0 −  𝐶)

𝑚
𝑉 (1) 

где 𝑞𝑒 - равновесная сорбционная ёмкость, ммоль/г (или 

мг/г); 𝐶0 - начальная концентрация сорбата в растворе, 

ммоль/см³(или мг/дм³); 𝐶 - равновесная концентрация 

сорбата в растворе, ммоль/см³ (или мг/дм³); 𝑉- объём 

раствора, см³; 𝑚— масса сорбента, г. 

Увеличение объёмов экспериментальных данных 

и необходимость оперативного получения кинетиче-

ских констант (k₁, k₂, qₑ) делают такую работу трудо-

емкой и сопряженной с риском ошибок. Традиционно 

расчет параметров кинетических моделей проводят с 

помощью электронных таблиц (например, Microsoft 

Excel) или подбирают параметры на основе линеари-

зованных уравнений.  

В литературе описано применение таких инстру-

ментов, как Excel Solver, Matlab, Origin, Maple и др., 

однако их использование требует навыков програм-

мирования или глубокого понимания принципов чис-

ленной оптимизации [8]. 

При росте объёма данных ручная аппроксимация 

становится узким местом анализа и снижает точность 

результатов. Кроме того, во многих работах анализ 

кинетики и изотерм сорбции ограничивается не-

сколькими простейшими моделями (например, 

Лэнгмюра и Фрейндлиха для изотерм, псевдо-пер-

вого и псевдо-второго порядков для кинетики), что 

может приводить к методическим ошибкам при срав-

нении эффективности различных сорбентов [9]. 

Целью настоящей работы является разработка 

программного инструмента для автоматизирован-

ного расчёта кинетических параметров сорбции. Для 

достижения этой цели решались следующие задачи: 

- создание удобного графического интерфейса для 

ввода и визуализации экспериментальных данных; 

- реализация вычислительных модулей для ап-

проксимации кинетических кривых по наиболее рас-

пространённым моделям; 

- внедрение критериев оценки качества аппрокси-

мации и возможности сравнения моделей; 

- верификация работы комплекса на реальных 

экспериментальных данных. 

Архитектура программного обеспечения 

Программный комплекс реализован на языке C# с 

применением библиотек MathNet.Numerics и 

System.Windows.Forms.DataVisualization.Charting для 

визуализации и оптимизации параметров, а также 

Newtonsoft.Json для хранения данных. 

System.Windows.Forms.DataVisualization.Charting 

— библиотека, входящая в стандартный .NET 

Framework, используется для построения графиков и 

диаграмм в Windows-приложениях. В «SorbLab» она 

применяется для визуализации экспериментальных 

данных, построения градуировочных кривых и гра-

фиков аппроксимации. Программный комплекс реа-

лизует поддержку как точечных, так и линейных гра-

фиков с возможностью настройки параметров отоб-

ражения: цвета, размера маркеров, стилей линий и др. 

Кроме того, предусмотрена работа с несколькими се-

риями данных, что позволяет сравнивать сорбцион-

ные кривые различных образцов в одном окне. 

MathNet.Numerics.Optimization — часть библио-

теки MathNet.Numerics, предоставляющей широкий 

набор инструментов для численных расчётов. В част-

ности, в «SorbLab» используется модуль оптимиза-

ции GoldenSectionMinimizer для оценки параметров 

моделей кинетики методом минимизации отклонения 

между модельной и экспериментальной кривыми. 

Как подчёркивают Wang и Guo (2020), подбор пара-

метров кинетических моделей на основе линейных 

форм может искажать физический смысл процессов 

сорбции, и предпочтение следует отдавать нелиней-

ным методам оптимизации, реализованным, в част-

ности, в MathNet.Numerics [10]. Библиотека позво-

ляет реализовать метод последовательной оптимиза-

ции параметров, обеспечивающих устойчивость и 

точность аппроксимации в условиях зашумленных 

данных. 

Newtonsoft.Json (также известна как Json.NET) — 

популярная .NET-библиотека для сериализации и де-

сериализации данных в формате JSON. В «SorbLab» 

она используется для сохранения данных о сорбен-

тах, экспериментах, калибровках и результатах моде-

лирования в текстовые файлы, для повторной за-

грузки. Использование JSON-формата обеспечивает 

компактность хранения, читаемость и совместимость 

с другими программными средствами обработки дан-

ных, включая Python, Excel и веб-приложения. 

Главное окно программы «SorbLab» содержит 

список загруженных сорбционных данных, меню для 

доступа к основным функциям программы и панель 

инструментов для выполнения ключевых операций. 

Интерфейс программы реализован по принципу мно-

гооконности и включает ряд специализированных 

модулей. В состав графического интерфейса входят: 

- главное окно управления проектами; 

- окно добавления экспериментальных данных; 

- окно построения графиков; 

- окно просмотра результатов моделирования; 

- окно добавления градуировочных зависимостей 

(калибровок). 

Для понимания архитектуры описываемого про-

граммного продукта представлена структурная схема 

программного комплекса «SorbLab» (рис. 1). Инфор-

мационные связи между модулями организованы по-

следовательно и обеспечивают поэтапную обработку 

данных — от ввода экспериментальных значений до 

получения и анализа результатов моделирования. 
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Рис. 1 – Структурная схема архитектуры про-

граммного комплекса «SorbLab» 

Fig. 1 – Structural architecture of the «SorbLab soft-

ware package 

 

Каждый модуль отвечает за определённый этап 

работы. Например, окно добавления данных обеспе-

чивает ввод новых экспериментальных точек, окно 

графиков отображает динамику сорбции, а модуль 

просмотра результатов позволяет анализировать рас-

считанные параметры моделей. Такой подход к архи-

тектуре повышает удобство работы пользователя и 

модульность программного кода. 

Функциональные возможности 

Основные этапы работы комплекса «SorbLab» 

следующие: 

- загрузка или ввод экспериментальных данных 

(временные точки и соответствующие значения) 

вручную или импортированием из файла; 

- автоматическое построение графика кинетиче-

ской кривой сорбции на основе загруженных данных. 

- аппроксимация данных с использованием кине-

тических моделей псевдо-первого и псевдо-второго 

порядков; 

- расчёт параметров модели – для каждой модели 

вычисляются основные параметры и коэффициент 

детерминации (R²) аппроксимации; 

- сохранение результатов в файлы формата JSON 

для последующего использования и анализа. 

Для ввода экспериментальных данных преду-

смотрена отдельная форма (рис. 2), позволяющая за-

давать название образцу, вносить значения времени и 

измеренные величины сорбции, а также рассчиты-

вать концентрации на основе калибровочных данных.  

 
Рис. 2 – Окно ввода экспериментальных данных и 

построения градуировочной зависимости в про-

граммном комплексе «SorbLab» 

Fig. 2 – Window for entering experimental data and 

constructing a calibration curve in the «SorbLab» 

software package 

Окно ввода данных содержит таблицы и поля 

ввода, облегчающие добавление экспериментальных 

результатов, как вручную, так и импортированием 

данных из файла.  

Предусмотрена возможность использования зара-

нее введённых градуировочных зависимостей (ка-

либровок) для пересчёта измеренных сигналов 

(например, оптической плотности) в значения кон-

центраций. После ввода данных становится доступно 

построение кинетической кривой. 

Математические модели и алгоритмы 

Для описания кинетики сорбции в программе 

«SorbLab» применяются широко распространённые 

кинетические модели [6, 7]: 

1. Модель псевдо-первого порядка – основана 

на предположении, что скорость сорбции пропорци-

ональна количеству незанятых активных центров на 

поверхности сорбента – применяется для описания 

физических (адсорбционных) процессов. Линеаризо-

ванная форма уравнения имеет вид: 
 

log(𝑞𝑒 −  𝑞𝑡) = log 𝑞𝑒 −  (
𝑘1

2.303
) 𝑡 (2) 

 

где 𝑞𝑡 - количество адсорбированного вещества в мо-

мент времени 𝑡, ммоль/г (или мг/г); 

𝑘1 - константа скорости псевдо-первого порядка, 

мин; 𝑡 - время контакта, мин; 

2. Модель псевдо-второго порядка – учитывает 

химическую природу взаимодействия сорбата и сор-

бента и во многих случаях более точно описывает ки-

нетику сорбции – исходит из предположения о хими-

ческой (активной) сорбции, лимитирующей общую 

скорость процесса. Линеаризованная форма записы-

вается как: 
𝑡

𝑞𝑡

=  
1

(𝑘2𝑞𝑒
2)

+ 
𝑡

𝑞𝑒

(3) 

 

где 𝑘2 - константа скорости псевдо-второго порядка, 

г/(ммоль·мин) или г/(мг·мин). 

Для каждой модели в ходе расчёта определяется 

коэффициент детерминации 𝑅2, что позволяет коли-

чественно оценить точность соответствия модели 

экспериментальным данным. Поиск искомых пара-
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метров осуществляется методом наименьших квад-

ратов с использованием библиотеки 

MathNet.Numerics, что гарантирует подбор оптималь-

ных значений параметров, обеспечивающих наилуч-

шее совпадение модели с экспериментальной кине-

тической кривой. В частности, как продемонстриро-

вано Elamin et al. (2021), использование нелинейной 

аппроксимации даёт более точные результаты по 

сравнению с линейной регрессией при анализе кине-

тики сорбции лекарственных веществ [11]. 

В программном комплексе «SorbLab» основной 

акцент сделан на двух наиболее распространённых 

моделях сорбционной кинетики — псевдо-первого и 

псевдо-второго порядков. Модель псевдо-первого по-

рядка (уравнение Лагергрена) предполагает, что ско-

рость сорбции пропорциональна разности между 

максимальной сорбционной ёмкостью (qₑ) и текущим 

значением (qₜ). В интегральной форме данная зави-

симость описывается экспоненциальной кривой, что 

делает её удобной для моделирования начальных ста-

дий сорбции. 

Модель псевдо-второго порядка (Ho & McKay) ос-

нована на квадратичной зависимости скорости про-

цесса от той же разности (qₑ – qₜ)² и, как правило, 

лучше описывает хемосорбцию, связанную с уча-

стием функциональных центров на поверхности сор-

бента [3]. 

В «SorbLab» уравнения обеих моделей встроены 

в вычислительный модуль. Подбор параметров (qₑ, 
k₁, k₂) выполняется методом нелинейной оптимиза-

ции, обеспечивающим минимизацию ошибки между 

экспериментальной и теоретической кривыми. Для 

каждой загруженной серии данных программа может 

производить расчёт по обеим моделям и выводить 

рассчитанные параметры в числовой и графической 

формах. 

Пользователь может выбрать, какая модель (одна 

или обе) будет отображаться на графике для сравне-

ния с экспериментальными точками, что позволяет 

визуально оценить качество аппроксимации и адек-

ватность модели конкретным данным. 

В дальнейшем планируется расширение библио-

теки кинетических моделей за счёт добавления урав-

нения Эловича, диффузионной модели Вебера–Мор-

риса и других часто используемых эмпирических за-

висимостей. Тем не менее, даже реализованные в те-

кущей версии базовые модели обеспечивают надёж-

ную первичную оценку кинетических параметров 

сорбции. Автоматизация их расчёта значительно со-

кращает время обработки данных и снижает вероят-

ность ошибок, характерных для ручного построения 

линеаризованных графиков. 

Графическое представление данных                                
и аппроксимация моделями 

Графический модуль программы отображает гра-

фик зависимости количества сорбируемого вещества 

от времени, что позволяет визуально оценить харак-

тер процесса (рис. 3).  

Каждый эксперимент может быть визуализирован 

в виде точки или кривой на графике, с возможностью 

отображения одновременно несколько кривых для 

сравнения (например, для разных сорбентов или 

условий опыта). Графическое представление данных 

облегчает качественный анализ: по форме кривой 

можно судить о скорости сорбции на начальных эта-

пах, времени достижения равновесия и иных особен-

ностях процесса. 
 

 

Рис. 3 – Окно программного комплекса «SorbLab» 

с графической интерпретацией график зависимо-

сти количества сорбируемого вещества от вре-

мени 

Fig. 3 - «SorbLab» software window showing graph-

ical interpretation of experimental sorption kinetic 

curves 

Программа предоставляет окно для редактирова-

ния экспериментальной кривой, позволяющее уточ-

нять и корректировать данные (рис. 4).  

 

Рис. 4 – Окно программного комплекса 

«SorbLab», демонстрирующее интерфейс для ре-

дактирования и корректировки эксперименталь-

ных данных 

Fig. 4 - «SorbLab» software window demonstrating 

the interface for editing and correction of experi-

mental data 

В окне корректировки графика может увидеть 

числовые значения загруженных данных в табличной 

форме и соответствующую им кривую на графике. 

При необходимости пользователь может исклю-

чать выбросы, корректировать отдельные точки или 

пересчитывать дополнительные параметры — напри-

мер, преобразованные значения, используемые в ли-

неаризованных формах моделей. В том числе: 

обр/время – обрабатываемое время (мин); 

m — масса образца (г); 

A — оптическая плотность; 

C — концентрация сорбата в растворе (мкг/мл); 

% — процент сорбции; 

qₑ–qₜ — разность между равновесной и текущей 

сорбционной ёмкостью; 

log(qₑ–qₜ) — логарифм этой разности; 



Вестник технологического университета. 2026. Т.29, №3 

 150 

t/qₜ — отношение времени к qt (для модели 

псевдо-второго порядка). 

После внесения изменений скорректированные 

данные могут быть сохранены для дальнейшего ана-

лиза, что повышает надёжность обработки и позво-

ляет оперативно выявлять и устранять возможные 

ошибки ввода. 

На основе введённых данных программный ком-

плекс «SorbLab» проводит аппроксимацию кинетиче-

ской кривой двумя выбранными моделями: псевдо-

первого и псевдо-второго порядка. Для каждой из мо-

делей рассчитываются соответствующие оптималь-

ные значения параметров и коэффициент детермина-

ции. Модель псевдо-второго порядка, как правило, 

обеспечивает более высокую степень соответствия 

экспериментальным данным, что согласуется с лите-

ратурными сведениями о её универсальности при 

описании сорбционных процессов [3]. При этом, как 

отмечается в обзорах Revellame et al. (2020) и 

Kostoglou & Karapantsios (2022), высокая точность 

модели PSO в литературе зачастую объясняется не 

объективным превосходством, а методическими упро-

щениями или некорректным применением линейных 

форм [3, 12]. В то же время модель псевдо-первого по-

рядка может быть применима для описания начальных 

стадий сорбции или процессов, протекающих преиму-

щественно по физическому механизму. 

Расчёт параметров по выбранным моделям вы-

полняется автоматически по команде «Аппроксими-

ровать» - программа «SorbLab» отображает резуль-

таты в удобной для анализа форме. 

Во-первых, на графике экспериментальные точки 

автоматически дополняются теоретической кривой 

модели (или двумя кривыми — если выбраны обе мо-

дели для сравнения), что позволяет сразу визуально 

оценить соответствие модели экспериментальным дан-

ным. Подобный подход успешно применяется в ряде 

доступных решений, например, в исследовании 

Wongphat et al. (2024), где для аппроксимации кинетики 

сорбции использовались функции Excel Solver с визуа-

лизацией и статистическим сравнением моделей [13]. 

Во-вторых, численные значения параметров (qₑ, 
k₁, k₂) и статистических критериев качества аппрок-

симации выводятся в виде таблицы (рис. 5). В ней 

представлены рассчитанные значения равновесной 

сорбционной ёмкости qₑ (model), константы скорости 

k₁ или k₂, а также статистические показатели, такие 

как сумма квадратов отклонений (SSE) и коэффици-

ент детерминации (R²) для каждой модели. Как отме-

чается в работе Mahammedi et al. (2021), использова-

ние нескольких статистических критериев, включая 

χ², R² и SSE, позволяет объективно сравнивать мо-

дели и повышает достоверность анализа кинетиче-

ских данных [14]. 

Данные обновляются при каждой новой аппрок-

симации, что позволяет протестировать несколько 

моделей и оперативно определить, какая из них 

наиболее точно описывает экспериментальную си-

стему. Результаты аппроксимации визуализируются и 

представляются для последующего анализа.  

В частности, один из модулей программного ком-

плекса иллюстрирует качество аппроксимации экспе-

риментальных кривых сорбции с использованием мо-

делей псевдо-первого и псевдо-второго порядков, 

представляя их в виде интерактивной таблицы (рис. 

5). В работе Tran (2023) предложен подход к выявле-

нию ошибок на начальном участке сорбционных кри-

вых, что также реализовано в модуле обработки дан-

ных SorbLab и позволяет повысить достоверность ап-

проксимации [7]. 

 

 

Рис. 5 - Табличное представление результатов ап-

проксимации экспериментальных данных по мо-

делям псевдо-первого и псевдо-второго порядков 

в программном комплексе «SorbLab»  

Fig. 5 - Tabular representation of the results of exper-

imental data approximation using pseudo-first-order 

and pseudo-second-order models in the «SorbLab» 

software package 

Программный комплекс предоставляет меню для 

сохранения и загрузки данных, что упрощает управ-

ление проектами и повторный анализ. Функциона-

лом является выпадающее “Меню”, через которое 

можно сохранить текущий проект (данные и результаты 

расчётов) или загрузить ранее сохранённый. Данные 

эксперимента, а также параметры, полученные при ап-

проксимации, сохраняются в формате JSON.  

Кроме того, через это же меню предусмотрены оп-

ции сохранения и загрузки градуировок – калибро-

вочных зависимостей, применяемых для пересчёта 

измеренных величин. Возможность повторного обра-

щения к сохранённым данным позволяет проводить 

сопоставление результатов разных экспериментов и 

проверять воспроизводимость расчётов. 

Обсуждение результатов 

Программный комплекс «SorbLab» значительно 

упрощает трудоёмкий процесс обработки сорбцион-

ных данных, повышает качества их анализа и обла-

дает рядом дополнительных преимуществ: 

- во-первых, обеспечивает воспроизводимость – 

все этапы обработки данных стандартизованы, и раз-

личные пользователи могут получать идентичные ре-

зультаты при работе с одними и теми же исходными 

данными; 

- во-вторых, интегрированный интерфейс с гра-

фиками и таблицами упрощает контроль качества 

данных – сразу видно, как расположены эксперимен-

тальные точки относительно модели, можно опера-

тивно выявить аномальные отклонения и повторно 

выполнить аппроксимацию после коррекции данных; 
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- в-третьих, позволяет одновременное сравнение 

нескольких моделей, стимулирует более строгий и 

объективный подход к интерпретации результатов.  

По сравнению с написанием скриптов на Python 

или MATLAB, разработанный комплекс не требует 

навыков программирования и специальных знаний в 

области обработки данных. Это особенно важно для 

широкого круга исследователей, не являющихся IT-

специалистами [8].  

Отдельно стоит подчеркнуть удобство «SorbLab» 

в образовательных целях — при проведении лабора-

торных работ и подготовке курсовых проектов. Сту-

денты могут сосредоточиться на понимании физиче-

ских механизмов и сравнении моделей, не тратя ос-

новное время на рутинные вычисления. Преподава-

тель, в свою очередь, получает инструмент для 

наглядной демонстрации различных кинетических 

режимов: например, можно мгновенно показать, как 

выглядит кривая при ограничении процесса внешней 

диффузией (псевдо-первый порядок) или хемосорб-

цией (псевдо-второй порядок).  

В контексте научных исследований программный 

комплекс полезен при скрининге массива адсорбен-

тов. Быстрая обработка десятков экспериментальных 

кривых позволяет оперативно определить, какие об-

разцы обладают лучшими кинетическими характери-

стиками (высокими значениями qₑ и k₂). Возмож-

ность сохранять проекты со всеми данными делает 

результаты моделирования удобными для включения 

в отчёты и статьи.  

Существуют программные решения для модели-

рования адсорбционных процессов — от электрон-

ных таблиц до специализированных библиотек [15-

17]. Разработанный комплекс выгодно отличается уз-

кой специализацией на задачах кинетического ана-

лиза сорбции и удобством использования «из ко-

робки». Он объединяет функциональность, ранее до-

ступную только через сочетание нескольких инстру-

ментов (Excel для расчётов, Origin для графиков и 

т.д.), в одном приложении.  

Дальнейшее развитие программного комплекса 

«SorbLab» планируется в направлении расширения 

его функциональных возможностей и области прак-

тического применения. Одним из приоритетных 

направлений является добавление модуля анализа 

сорбционных изотерм. В «SorbLab» планируется ре-

ализовать поддержку порядка 15 наиболее распростра-

нённых моделей изотерм, включая уравнения 

Лэнгмюра, Фрейндлиха, Темкина, Дубинина–Радушке-

вича, а также их обобщённые формы — Сипса 

(Лэнгмюра–Фрейндлиха), Редлиха–Петерсона, Джова-

новича, Кобла–Корригана, BET и другие. Как подчёрки-

вается в обзорах Al-Ghouti & Da’ana (2020) и Mozaffari 

Majd et al. (2022), корректный выбор модели изотермы 

имеет ключевое значение для надёжной интерпрета-

ции сорбционных характеристик, и требует учёта фи-

зических предпосылок каждой модели [9, 18]. Напри-

мер, в некоторых работах проведено сравнение 14 

двухпараметрических моделей изотерм, среди кото-

рых Фаулер–Гуггейнхайм, Хилл–де Бура, Киселёва, 

Харкинса–Джуры и др. [9, 15, 19-21]. 

Внедрение аналогичных моделей в «SorbLab» 

позволит пользователям анализировать равновесные 

данные столь же детально, как и кинетические, и вы-

бирать оптимальную модель для описания конкрет-

ного сорбционного процесса. Реализуемый функцио-

нал будет включать автоматический расчёт характер-

ных констант (например, qₜ и Kᴸ для модели 

Лэнгмюра, Kᶠ и n для модели Фрейндлиха) с оценкой 

погрешностей, а также построение изотерм в линейных 

и нелинейных координатах. Такой модуль сделает 

«SorbLab» удобным инструментом для определения 

сорбционной ёмкости материалов и автоматического 

выбора наиболее эффективного адсорбента по совокуп-

ности кинетических и равновесных параметров. 

Помимо анализа изотерм, планируется расшире-

ние «SorbLab» на другие типы данных, связанные с 

сорбционными процессами. В частности, будет реа-

лизована возможность анализа кинетики десорбции 

(высвобождения вещества из сорбента) в тех же мо-

дельных приближениях, что и адсорбция. Это 

направление найдёт применение при исследовании 

процессов регенерации адсорбентов. 

Архитектура комплекса также предусматривает 

возможность интеграции новых блоков расчёта для 

других процессов массопереноса, например, модели-

рования динамики адсорбции в колонках (фронталь-

ные кривые). В перспективе «SorbLab» может стать 

основой для целого набора прикладных программ, 

автоматизирующих анализ процесса сорбции. 

Заключение 

Программный комплекс SorbLab представляет со-

бой современный инструмент для анализа кинетики 

сорбции, предназначенный для автоматизированной 

обработки экспериментальных данных, визуализа-

ции результатов и подбора оптимальных моделей, 

описывающих сорбционные процессы. Реализация в 

виде многооконного приложения обеспечивает удоб-

ство работы и наглядное представление информации. 

«SorbLab» может быть эффективно использован как в 

научных исследованиях, так и в образовательных це-

лях при изучении закономерностей сорбции. 

Созданный в рамках данной работы программный 

комплекс обеспечивает удобный ввод эксперимен-

тальных данных, их интерактивную визуализацию и 

аппроксимацию с использованием двух основных кине-

тических моделей — псевдо-первого и псевдо-второго 

порядков. Реализованный алгоритм нелинейной опти-

мизации позволяет точно рассчитывать константы ско-

ростей и равновесные ёмкости сорбентов. Результаты 

выводятся в форме графиков и таблиц, что облегчает 

интерпретацию и сравнительный анализ.  

Валидация на тестовых данных показала, что ав-

томатизированный расчёт с помощью «SorbLab» 

обеспечивает воспроизводимые результаты, сопоста-

вимые с литературными, исключая субъективные 

ошибки, характерные для ручных методов. Про-

граммный комплекс «SorbLab» успешно реализует 

функции ввода, хранения, визуализации и анализа 

данных, необходимых для полного цикла лаборатор-

ного исследования процессов сорбции. 
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