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Аннотация. Рассматривается задача о составе химически реагирующей смеси газов как задача матема-
тического программирования. Окончательно задача формулируется как задача безусловной оптимиза-
ции и решается с использованием генетических алгоритмов. Приведенные примеры решенных задач 
подтверждают высокую надежность генетического метода в применении к задачам о равновесном со-
ставе реагирующих смесей газов.  
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Решение задач о составе продуктов сгорания 

химических материалов важная задача, которая 

встречается в разных отраслях техники (напри-

мер, [1–3]) и решается экспериментально или 

теоретически. Теоретические подходы позволя-

ют свести задачу о равновесном составе реаги-

рующей смеси газов к задаче о решении систе-

мы нелинейных алгебраических уравнений [4] 

либо к задаче математического программирова-

ния [5].  

Недостатком первого подхода является то, 

что успешное решение системы нелинейных 

алгебраических уравнений обеспечивается при 

удачном задании первоначального приближения 

для разыскиваемых переменных (в задаче о рав-

новесном составе химически реагирующей сме-

си неизвестными являются парциальные давле-

ния компонентов смеси). Для сложных составов 

смеси (количество веществ в смеси может ис-

числяться сотнями и более) выбор приемлемых 

начальных приближений может оказаться за-

труднительным.  

Решение задачи о равновесном составе про-

дуктов как задачи математического программи-

рования в меньшей степени зависит от удачного 

выбора начального приближения, однако на-

дежность решения зависит от удачного выбора 

метода решения задачи оптимизации [6, 7]. В 

связи с этим представляет интерес анализ воз-

можности решения рассматриваемой задачи с 

использованием успешно развивающихся гене-

тических алгоритмов [8]. 

В качестве примера будем рассматривать 

расчет равновесного состава продуктов сгора-

ния пороха Н. Условную формулу пороха мож-

но представить в виде kdba NСOH . Условная 

формула записана для одного килограмма веще-

ства, индексы kdba ,,, означают, соответст-

венно, число молей каждого элементарного 

продукта в веществе. Основные продукты, ко-

торые образуются в результате горения пороха 

и являются значимыми при определении тепло-

физических характеристик в решаемой задаче, – 

это  

OH,COCO,,NO,Н,НN,С,O,H, 2222 . 

Будем полагать, что в продуктах отсутствует 

конденсат. 

Введем следующие обозначения: 

10,1, ipi  – парциальные давления компо-

нентов смеси продуктов сгорания (значение i 

соответствует выше приведенному порядку сле-

дования компонентов смеси, значения давлений 

принимаются в атмосферах); 

Мт  – нормирующий множитель, связываю-

щий парциальные давления с мольными кон-

центрациями компонентов смеси (число молей 

исходных веществ); 

10,5),( jTK p

j  – константы равновесия по

парциальным давлениям для химических реак-
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ций (реакций диссоциации), вычисляемые по 

энтропиям и энтальпиям продуктов, участвую-

щих в реакциях [4], и зависящих от температу-

ры продуктов реакции T.  

В математической постановке задачи о рав-

новесном составе продуктов сгорания рассмат-

риваются уравнения сохранения массы, уравне-

ния для коэффициентов равновесия химических 

реакций (реакций диссоциации), уравнение 

Дальтона.  

В соответствии с [4] уравнения сохранения 

массы для рассматриваемого топлива могут 

быть записаны в матричном виде (1).  

Уравнения для коэффициентов равновесия 

химических реакций (реакций диссоциации) 

запишутся в виде системы (2). 

Система уравнений для неизвестных значе-

ний ip  и нормирующего множителя Мт  замы-

кается уравнением Дальтона (3). 

Уравнения (1)–(3) решаются при задаваемых 

значениях температуры продуктов реакции T и 

давления кp  смеси газов. 

Для решения задачи о равновесном составе 

продуктов сгорания как задачи оптимизации 

построим функционал )(x  вида (4). 

Функционал )(x  строится из уравнений (1), 

(3), в которых исключены значения 105 ,, pp   с 

помощью уравнений (2). Конструктивный вид 

функций 51    при этом принимает вид (5). 
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Последовательность решения задачи о рав-

новесном составе продуктов горения пороха при 

использовании генетического алгоритма уста-

навливается в следующем порядке: 

● задается генотип (набор независимых

аргументов целевой функции, состоящий из 

значений парциальных давлений ip  и тM ). 

Каждая из переменных – это конкретный ген. 

Хромосомой   будем называть вектор, содер-

жащий конкретные значения переменных ip  и 

тM . Началу решения задачи соответствует по-

пуляция, состоящая из N особей, каждая из ко-

торых обладает уникальной хромосомой – 

),,,,( )()(
4

)(
3

)(
2

)(
1

n
т

nnnn
n Mpppp . Популяция из N 

особей обновляется за счет скрещиваний. Для 

данной задачи зададимся N = 1000; 

● для каждой особи рассчитывается функ-

ционал )(x . Особь, соответствующая наи-

меньшему функционалу переносится в следую-

щее поколение; 

● решением системы (2) устанавливаются

новые значения ip  (i = 5, 10) для компонентов 

смеси продуктов сгорания для отобранной осо-

би; 

● если значение )(x  превосходит задан-

ную точность, то принимается решение о необ-

ходимости проведения новой итерации и расче-

те нового поколения; 

● производится обновление рассчитанной

популяции за счет скрещиваний. 

При очередном скрещивании хромосомы n

пересчитываются по алгоритму, называемому 

кроссовером. Кроссовер строится так, чтобы 

учесть значения хромосом, принимавших уча-

стие в скрещивании, и соответствующие этим 

хромосомам значения целевых функций. На 

очередном этапе алгоритма состав популяции 

пересматривается. Из его состава удаляются 

слабые хромосомы и добавляются вновь полу-

ченные новые сильные (с точки зрения значения 

целевой функции) хромосомы. Новый ген, вхо-

дящий во вновь рассчитываемую уникальную 

хромосому ),,,,( 4321 тMpppp , на очередной 

итерации рассчитывается как линейная комби-

нация генов, входящих в хромосомы с номера-

ми s и t 
)()( t

n

s

nn xbxax  . 

Значения коэффициентов a и b могут быть 

рассчитаны по формулам: 

,)21(),21(1  ubua

где ).1,0(],1,0[  u  

Расчеты выполняются до тех пор, пока ве-

личина целевой функции не станет меньше за-

данного условия по точности. 

Ниже приводятся результаты расчетов рав-

новесного состава продуктов сгорания пороха 

Н, полученные при следующих исходных дан-

ных: 

● давление смеси газов – 40 атм

(3,922 МПа); 

● температура смеси 2369 К;

● коэффициенты в условной формуле по-

роха a=30,254; b=34.195; d = 23,493; k = 10,011. 

Решение задачи оптимизации осуществля-

лось по предлагаемой методике, разработанной 

с использованием генетического алгоритма, и 

по методике, в которой реализуется метод де-

формируемого многогранника [6]. Основные 

результаты, полученные в расчетах, представ-

лены на рис. 1, 2. 

а б 

Рис. 1. Распределение массовых долей основных элементов и соединений 

равновесного состава топлива kdba NСOH
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Рис. 2. Изменение ошибки вычислений при решении задачи 

генетическим методом 

Сравнение результатов, полученных в рас-

четах для выбранного состава (порох Н), позво-

ляет сделать следующие выводы: 

● решение задачи с использованием гене-

тического алгоритма (рисунок 1а) требует 

большого количества итераций, однако оконча-

тельные результаты обладают высокой точно-

стью и хорошо согласуются с результатами рас-

четов, полученных с использованием методики 

[9]. На рис. 1, а приводятся круговые диаграм-

мы, на которых представлены массовые концен-

трации основных компонентов смеси, получен-

ные с использованием генетических алгорит-

мов; 

● решение задачи с использованием мето-

да деформируемого многогранника позволяет 

получить менее точные результаты (рисунок 

1б), при этом в расчетах удалось достигнуть 

минимальное значение целевой функции  

 )(x 29; 

● на рис. 2 представлены результаты, свя-

занные с характером изменения ошибки вычис-

лений по мере увеличения числа итераций. Сле-

дует заметить, что после 3000 итераций значе-

ние целевой функции не превышает значения 

 )(x 50, а после 19000 итераций  )(x 0. 

Дополнительно следует отметить, что про-

веденные многочисленные расчеты, выполнен-

ные при различных исходных приближениях 

для искомых парциальных давлений, подтвер-

ждают высокую надежность предложенной ме-

тодики в задачах о расчете равновесного состава 

смеси. Недостатком генетических алгоритмов 

при решении задач оптимизации является 

большое количество итераций. Однако не вызы-

вает сомнения возможность применения данной 

методики для решения более сложных составов 

и с учетом таких явлений как выпадение кон-

денсата или (и) твердого осадка и др. Кроме то-

го, следует заметить, что применение генетиче-

ских алгоритмов окажется эффективным при 

решении задач на ЭВМ параллельной архитек-

туры (см., например, [10]).  
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