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Работы С.И. Спивака внесли существенный вклад в современную химическую 

кинетику. Химическая кинетика как раздел физической химии возникла в конце XIX в. 

благодаря нескольким выдающимся исследователям, прежде всего Я. Х. Вант-Гоффу 

и С. А. Аррениусу. Введение понятия скорости химической реакции, которую можно 

было измерять экспериментально, и демонстрация того факта, что скорость реакции 

зависит от концентрации реагентов и подчиняется закону действующих масс, зало-

жили основы и сделали возможным исследования механизмов химических реакций. 

Исследование механизма химической трансформации вещества подразумевает иден-

тификацию и описание отдельных этапов процесса, получение характеристик проме-

жуточных соединений и оценку времени их жизни, описание переходного состояния 

каждой элементарной стадии, то есть координат атомов и энергетического перехода 

из одного состояния в другое. Многие десятилетия такого рода описание можно было 

получить для самых простых систем. Ограничения определялись возможностями экс-

периментальных методов и, при протекании многокомпонентных реакций,  
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существенными сложностями математического описания процесса в силу появления 

в системе дифференциальных уравнений разнообразных нелинейных членов. Экспе-

риментаторы стремятся линеаризовать системы уравнений путем фиксации постоян-

ными концентрациями тех или иных переменных. Теоретики с большими трудностями 

продирались через аналитическое математическое описание нелинейных систем 

уравнений. 

Существенным шагом вперед в переходе кинетическому описанию и сложных 

систем являются работы Н. Н. Семенова по исследованию разветвленных цепных ре-

акций [1]. В своих работах Н. Н. Семенов оперировал в большей части аналитическими 

методами описания динамики процесса. Однако в 50–60х гг. прошлого столетия раз-

витие методов численного решения и анализа систем дифференциальных уравнений 

и использование электронно-вычислительной техники качественно изменило ситуа-

цию, сделав возможным адекватное количественное описание кинетики химических 

реакций любой степени сложности. 

Развитие интереса к химическим процессам в живых системах обусловило раз-

витие специализированной области химической кинетики, которую можно назвать 

«биокинетика» [2–4]. Кинетическими элементами биосистем являются ферменты, при 

этом существенное развитие получили экспериментальные и теоретические методы 

исследования ферментативного катализа [5]. Кинетические методы исследования ме-

ханизмов процессов оказались весьма плодотворными в анализе роста и эволюции 

микробных популяций [6], развитие патологических процессов [7], в исследовании 

метаболизма и динамики действия лекарственных препаратов [8, 9]. 

Принципиально важной и достаточно сложной в современной химической ки-

нетике представляется решение обратных задач – определение параметров процес-

сов (констант скорости элементарных стадий) из анализа экспериментальных данных. 

В этой области невозможно переоценить вклад профессора С. И. Спивака [10, 11]. Ме-

тод Канторовича–Спивака дал возможность оценить диапазон параметров (констант 

скорости), что качественно изменило ситуацию и обеспечило объективное описание 

динамики процесса. 

В настоящее время химическая кинетика переживает новый революционный 

скачок. Эта революция основывается на использовании высокопроизводительных вы-

числений (суперкомпьютерные технологии) и дает возможности априорного (ab initio) 

описания динамики сложных процессов с абсолютно теоретическим «вычислением» 

констант скоростей процессов. Наиболее ярким примером в этой области являются 
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исследования механизмов ферментативных реакций. Методы молекулярной меха-

ники и молекулярной динамики в совокупности с методами квантовохимического 

описания элементарных стадий позволяют построить энергетический профиль ката-

литического цикла процесса по координате реакции, идентифицировать структуры 

промежуточных соединений и переходных состояний, оценить величины энергетиче-

ских барьеров в терминах свободной энергии и, как следствие, вычислить константы 

скорости всех элементарных стадий [12]. 

Сферы применения экспериментальных и теоретических методов химической 

кинетики непрерывно расширяются и создают возможности понимания наиболее 

сложных задач современного естествознания, таких как происхождение жизни [13], 

кинетики химических реакций в мозге человека [14–16], молекулярная основа когни-

тивности и природы сознания [17]. 
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