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Сформулирован численный алгоритм поиска оптимального температурного режима химического
процесса в реакторе идеального смешения, основанный на эволюционных вычислениях. Эволюци-
онные алгоритмы позволили получить приближенное решение задачи поиска оптимальной темпе-
ратуры за приемлемое время, что является крайне важным в случае управления каталитическим
процессом в режиме реального времени. Приведена постановка задачи оптимального управления
каталитическим процессом в реакторе идеального смешения, где управляющим параметром явля-
ется температура хладоагента. Описан пошаговый алгоритм решения поставленной задачи, в осно-
ву которого положен метод искусственных иммунных систем. Одной из отличительных особенно-
стей данного метода является независимость решения оптимизационной задачи от начальной точ-
ки поиска решения. На основе разработанного алгоритма создана программа, позволяющая
получить численное решение задачи поиска оптимального температурного режима процесса в ре-
акторе идеального смешения. С помощью приложения проведен вычислительный эксперимент для
реакции димеризации α-метилстирола в присутствии цеолитного катализатора NaHY. Приведена
математическая модель данного каталитического процесса в реакторе идеального смешения, и на ее
основе сформулирована задача оптимального управления. Вычислены оптимальные концентрации
реагентов и оптимальный температурный режим процесса димеризации α-метилстирола в реакторе
идеального смешения, обеспечивающий в конечный момент времени протекания реакции макси-
мальный выход ее продуктов – линейных димеров.
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ВВЕДЕНИЕ
В настоящее время одной из важнейших задач

математического моделирования химико-техноло-
гических процессов является задача определения
оптимальных условий их ведения, обеспечиваю-
щих достижение заданных показателей процесса.
Применение методов математического моделиро-
вания дает возможность повысить производитель-
ность технологической схемы процесса и получить
конкретные количественные результаты, имити-
руя натурный и лабораторный эксперименты с по-
мощью компьютерных программ.

Однако при реализации численных методов
решения задач управления часто возникает ряд
трудностей, связанных с нелинейностью матема-
тических моделей, описывающих динамику тече-
ния процессов. Нелинейность процесса ограни-

чивает применение методов линейного програм-
мирования [1–3]. Высокая размерность задач,
связанная с участием в химической реакции боль-
шого количества промежуточных веществ, затруд-
няет использование динамического программиро-
вания ввиду высоких вычислительных затрат [4–6].
Применение принципа максимума требует до-
полнительной проверки найденного решения
на оптимальность, что, в свою очередь, является
ресурсоемкой задачей [7, 8]. Наличие фазовых
ограничений затрудняет использование мето-
дов вариационного исчисления [9]. Помимо
этого, решения оптимизационных задач, най-
денных с помощью численных методов, зависит
от выбора начального приближения решения,
что в свою очередь требует от исследователя зна-
ния некоторого приближения этой начальной
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точки хотя бы из физических соображений по-
ставленной задачи.

В качестве методов решения оптимизационных
задач и задач управления можно использовать эво-
люционные вычисления, которые представляют
собой интеллектуальные системы извлечения но-
вых знаний и ориентированы на автоматическое
накопление и формирование знаний с использова-
нием процедур анализа и обобщения данных
[10, 11]. Эволюционные алгоритмы позволяют по-
лучить приближенное решение оптимизационной
задачи за приемлемое с практической точки зрения
время, что является крайне важным для управле-
ния проведением каталитической реакции в ре-
жиме реального времени.

Одним из эволюционных методов оптимиза-
ции является метод искусственных иммунных си-
стем. Его отличительная особенность заключает-
ся в наличии механизма памяти, который переда-
ет информацию о найденных ранее наилучших
решениях, т.е. механизм памяти повышает эф-
фективность глобального поиска решения опти-
мизационной задачи. Решения, найденные с по-
мощью метода искусственных иммунных систем,
не зависят от начальной точки поиска решения, т. к.
итеративная процедура поиска начинается с гене-
рирования начальной популяции из набора слу-
чайных значений. Метод является прямым мето-
дом оптимизации нулевого порядка, то есть для его
работы не требуется вычисления производной це-
левой функции, а также отсутствует требование не-
прерывности целевой функции и ее производ-
ных. Метод искусственных иммунных систем
можно легко настраивать при изменении количе-
ства фазовых переменных, что позволяет приме-
нять его для решения задач оптимального управ-
ления различными процессами.

Целью данной работы является разработка чис-
ленного алгоритма поиска оптимального управле-
ния каталитическим процессом в реакторе идеаль-
ного смешения, основанный на эволюционном
методе искусственных иммунных систем.

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

Сформулируем задачу поиска оптимального
температурного режима каталитического процес-
са в реакторе идеального смешения в общем виде.

Пусть каталитический процесс протекает в реак-
торе идеального смешения периодического дей-
ствия, то есть реактор одновременно загружается
смесью всех реагентов и через определенное время,
необходимое для достижения заданной степени за-
вершенности процесса, выгружают смесь продук-
тов реакции. Процесс функционирования реактора
состоит из периодически повторяющихся циклов.

При составлении математического описания
каталитического процесса в реакторе идеального
смешения приняты следующие допущения:

общая масса в реакторе идеального смешения
постоянна, остальные характеристики (состав,
температура) изменяются лишь во времени;

отсутствует градиент свойств реакционной
среды во всем объеме реакционного пространства
в данный момент времени; процесс предполага-
ется проводить при достаточно энергичном пере-
мешивании (500–600 об./мин);

реакция проводится для свежего катализатора,
то есть не учитывается процесс дезактивации ка-
тализатора;

процессы внутренней и внешней диффузии не
тормозят протекание процесса, что объясняется
использованием мелкодисперсного катализатора
с диаметром зерна ~0.1 мм. Наличие катализатора
учитывается в значениях кинетических констант
реакции.

Уравнения материального баланса представ-
ляются кинетической моделью реакции, то есть
системой дифференциальных уравнений [12]

(1)

с начальными условиями

(2)

где x(t) = (x1(t), x2(t), …, xn – 1(t))T – вектор концен-
траций веществ, xn(t) – относительное изменение
числа молей реакционной среды, T – температу-
ра реакционной смеси, t – время, f(x(t),T,t) =
= (f1(x(t),T,t), f2(x(t),T,t), …, fn(x(t),u(t),t))T – непре-
рывная вместе со своими частными производны-
ми вектор-функция.

Пусть [0, tend] – промежуток времени функцио-
нирования системы. Уравнение теплового баланса
имеет вид

(3)

с начальными условиями

(4)

где Cp – мольная теплоемкость реакционной
смеси, Qi – тепловой эффект i-й стадии реакции,
Wi – приведенная скорость i-й стадии реакции,
αx – коэффициент теплопередачи, Sx – удельная
поверхность теплосъема, C0 – начальная мольная
плотность реакционной среды (начальная сум-
марная концентрация), T – температура реакци-
онной смеси, Th – температура хладоагента.

В системе дифференциальных уравнений (1),
(3) с начальными условиями (2), (4) переменны-
ми состояния является вектор x(t) = (x1(t), x2(t), …,
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АНТИПИНА и др.

xn(t))T и температура реакции T, параметром управ-
ления – температура хладоагента Th.

Пусть на температуру реакционной смеси и
температуру хладоагента наложены ограничения
вида

(5)

(6)

где     – нижняя и верхняя допустимые
границы температур смеси и хладоагента соответ-
ственно, которые часто задаются из технологиче-
ских соображений.

Пусть в качестве критерия оптимальности вы-
ступает функционал вида

(7)

Тогда задача поиска оптимального управления
процессом в реакторе идеального смешения фор-
мулируется следующим образом: требуется опре-

делить оптимальный температурный режим 
каталитического процесса, описываемого систе-
мой дифференциальных уравнений (1), (3) с на-
чальными условиями (2), (4), с учетом ограниче-
ний (5), (6), доставляющий экстремум критерию
оптимальности (7).

Для определенности будем рассматривать за-
дачу на максимум критерия оптимальности (7).

АЛГОРИТМ РЕШЕНИЯ 
ОПТИМИЗАЦИОННОЙ ЗАДАЧИ 

В РЕАКТОРЕ ИДЕАЛЬНОГО СМЕШЕНИЯ
В основе метода искусственных иммунных си-

стем заложены принципы функционирования
иммунной системы живого организма. Основное
назначение иммунной системы состоит в уничто-
жении чужеродных тел, проникающих в живой
организм, и совершенствовании борьбы с ними
на основе предыдущего опыта. Основные поня-
тия метода [13, 14]:

антиген – чужеродное вещество, от которого ор-
ганизм пытается защититься с помощью антител;

антитело – вещество, которое распознает и
уничтожает антиген;

клетка памяти – иммунная клетка, реализую-
щая механизм памяти путем накопления информа-
ции о новых антителах, способных распознать ан-
тиген, и обеспечивающая эффективную работу в
случае попадания в организм подобного антигена;

функция приспособленности – целевая функ-
ция оптимизационной задачи. Соответствует
приспособленности иммунной клетки живого
организма к борьбе с антигенами, т.е. способно-
сти вырабатывать антитела.

≤ ≤( ) ,a bT T t T

≤ ≤( ) ,a b
h h hT T t T

,aT ,bT ,a
hT b

hT

→( ( ), , ) .end hJ x t T T extr

*( )hT t

Сформулируем пошаговый алгоритм метода
искусственных иммунных систем для решения
оптимизационной задачи в реакторе идеального
смешения. Введем в рассмотрение в качестве по-
пуляции иммунных клеток набор из l векторов
температуры хладоагента:

где nt – количество точек разбиения интервала
времени [0, tend].

В качестве функции приспособленности при-
мем критерий оптимальности (7). Для работы ал-
горитма необходимо определение наихудшего и
наилучшего значений функции приспособленно-
сти иммунной клетки. Поскольку рассматривает-
ся задача на поиск максимума целевой функции (7),
то наихудшему значению функции приспособ-
ленности соответствует наименьшее значение
критерия оптимальности (7), а наилучшему – его
наибольшее значение. Чем больше значение кри-
терия оптимальности (7), тем больше соответ-
ствующая ей иммунная клетка приспособлена, то
есть способна вырабатывать антитела, и подходит
в качестве решения.

Шаг 1. Генерирование начальной популяции
температуры хладоагента.

Установить размер популяции (количество им-
мунных клеток) l, количество иммунных клеток с
наихудшим значением функции приспособленно-
сти count_bad, количество клеток-родителей для се-
лекции count_pat, количество клонов для оператора
клонирования count_clone, параметр оператора му-
тации m, общее количество итераций алгоритма
count_iter. Значение переменной-счетчика итера-
ций принять равным нулю num_iter.

Заполнить случайным образом значения им-
мунных клеток начальной популяции  
из диапазона допустимых значений 

Шаг 2. Решение прямой кинетической задачи.

Для каждой иммунной клетки  вычислить
значение функции приспособленности (7). Для
этого необходимо решить прямую кинетическую
задачу, т.е. найти численное решение системы
дифференциальных уравнений (1), (3) с началь-
ными условиями (2), (4) явным или неявным ме-
тодом.

Шаг 3. Клонирование.
Из текущей популяции с номером num_iter вы-

брать count_pat клеток с наилучшим значением
функции приспособленности. Выбранные клет-
ки являются родительскими клетками, к каждой
из которых применяют оператор клонирования,
т.е. создаются ее клоны, количество которых рав-
но count_clone.

Шаг 4. Мутация.

= =1 2(0) ( (0), (0),..., (0)), 1, ,j j j j
h h h hntT T T T j l

(0),j
hT = 1, ,j l

 
 , .a b

h hT T

(0)j
hT
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Для каждой j-й клетки-родителя (j =
=  сгенерировать случайные числа

 s2 ∈   –

–   Сгенерировать
случайным образом число p на интервале [0, 1].

Если p > 0.5, то   +

+ s1m, иначе  
где  m – параметр оператора му-
тации.

Шаг 5. Решение прямой кинетической задачи.
Для каждого клона-мутанта вычислить

  решить систему
дифференциальных уравнений (1), (3) с начальны-
ми условиями (2), (4), и подставить полученные
значения фазовых переменных в целевую функ-
цию (7).

Шаг 6. Селекция и обновление популяции.
Для каждой клетки-родителя найти клона-му-

танта с наилучшим значением функции приспо-
собленности. Если значение функции приспо-
собленности клетки-родителя меньше значения
функции приспособленности клона-мутанта, то
заменить родительскую клетку клоном-мутан-
том. В противном случае оставить в популяции
родительскую клетку.

Шаг 7. Переход к новой популяции.
Сгенерировать случайным образом на интер-

вале  новые иммунные клетки количе-
ством count_bad, для которых рассчитать значения
функции приспособленности. Из текущей популя-
ции   выбрать count_bad им-
мунных клеток с наихудшим значением функции
приспособленности (7), которые заменить вновь
созданными клетками.

Шаг 8. Проверка условий окончания поиска
решения.

Если num_iter<count_iter, то перейти к шагу 3,
иначе завершить поиск решения. В качестве ре-
шения задачи поиска оптимального температур-
ного режима каталитического процесса в реакто-
ре идеального смешения выбрать из последней

популяции клетку  с наилучшим значением
функции приспособленности.

Отличительной особенностью предложенного
алгоритма является то, что в качестве иммунной
клетки рассматривается вектор, координаты ко-
торого соответствуют значениям температуры в
каждый момент времени протекания процесса.
То есть решение на каждой итерации алгоритма
строится не путем перехода от точки к точке, а пу-
тем перехода от вектора к вектору, т.е. построе-
ния температурной кривой на всем интервале

1, _ )count clone
∈ −1 [0, ( _ )],b j

h his T T num iter [0, ( _ )j
hiT num iter

−[0, ( _ ) ],j a
hi hT num iter T = 1, .i nt

=( _ ) :r
hiT num iter ( _ )r

hiT num iter

=( _ ) :r
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времени. Кроме того, одним из отличий алгорит-
ма является наличие блоков решения прямой ки-
нетической задачи.

Сформулированный алгоритм реализован в
виде программного средства в среде визуального
программирования Delphi и позволяет пользова-
телю получить численное решение задачи поиска
оптимального температурного режима процесса в
реакторе идеального смешения.

ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЙ ЭКСПЕРИМЕНТ
С помощью разработанного алгоритма решим

задачу поиска оптимального температурного ре-
жима в реакторе идеального смешения периоди-
ческого действия для каталитической реакции
димеризации α-метилстирола в присутствии цео-
литного катализатора NaHY. Линейные и цикли-
ческие димеры, являющиеся продуктами реак-
ции, широко применяются в качестве пластифи-
каторов, модификаторов полимеров, каучуков, в
производстве синтетических масел и др.

Механизм реакции димеризации α-метилсти-
рола в присутствии цеолитного катализатора NaHY
и соответствующие уравнения скоростей стадий
имеют вид [15]:

(8)

где X1 – α-метилстирол, X2 – α-димер, X3 – β-ди-
мер, X4 – циклический димер, X5 – тримеры, C =
= (C1, C2, …, C5) – вектор концентраций веществ
реакции (кмоль/м3), k = (k1, k2, …, k12) – вектор
констант скоростей стадий (м3/(кмоль ч)), рас-
считываемых по уравнению Аррениуса.

При построении математической модели дан-
ного процесса необходимо учитывать изменение
реакционного объема (числа молей реакционной
смеси) в процессе протекания реакции. Поэтому
кинетическая модель димеризации α-метилсти-
рола представляет собой систему дифференци-
альных уравнений:

(10)
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(11)

с начальными условиями:

(12)

где xi – концентрация вещества Xi  (моль-
ная доля), x6 – переменный реакционный объем,

x6 = C/C0,  – начальная суммарная

концентрация веществ (кмоль/м3), (γij) – мат-
рица стехиометрических коэффициентов веществ

  – приведенная ско-
рость j-й стадии реакции (1/ч) 

= =
= = γ 

9 5
6

1 1
( , где), ,n n j ij

j i

dx F x T F W
dt

= = =0
6(0) , 1,5, (0) 1,i ix x i x

=( 1,5)i

=
= 

5

0
1

(0)i
i

C C

= =( 1,5, 1,9),i j = 0j jW w C
=( 1,9).j

Уравнение теплового баланса рассматривае-
мого процесса имеет вид:

(13)

с начальными условиями

(14)

где Сp – мольная теплоемкость реакционной смеси
(кДж/(кмоль К)), Qj – тепловой эффект j-й стадии
реакции  (кДж/моль), Wj = wj/C0 – приве-
денная скорость j-й стадии реакции  (1/ч),
αx – коэффициент теплопередачи (кДж/(м2 К)),
Sx – удельная поверхность теплосъема (1/м), T –
температура протекания реакции (К), Th – темпе-
ратура хладоагента (К).

Численные значения кинетических параметров
химического процесса приведены в табл. 1 [16].

Тепловые эффекты стадий реакции димериза-
ции α-метилстирола равны (кДж/моль) [16]: Q1 =
= 22.6, Q2 = 20.0, Q3 = 39.0, Q4 = –2.63, Q5 = 16.4,
Q6 = 19.0, Q7 = 17.3, Q8 = 19.9, Q9 = 0.92. Начальная
суммарная концентрация С0 = 7.72 кмоль/м3, ко-
эффициент теплопередачи αx = 5.31 кДж/(м2 К).

Значения теплофизических параметров про-
цесса димеризации α-метилстирола приведены в
табл. 2 [16].

Теплоемкости компонентов и мольная тепло-
емкость реакционной смеси определяются следу-
ющим образом:

=

α= + −
9

1 0

( ),x x
p j j h

j

SdTC Q W T T
dt C

( ) = 00 ,T T

=( 1,12)j

=( 1,12)j

Таблица 1. Кинетические параметры процесса диме-
ризации α-метилстирола (T = 373 K)

№ kj(373), м3/(кгkat ∙ ч) Ej, кДж/моль

1 61.357 196
2 8.9534 263
3 7.7916 259
4 1.1693 238
5 0.11922 275
6 0.12041 127
7 0.019308 247
8 41.556 194
9 0.03662 115

10 0.04547 279
11 0.0995 204
12 0.05132 138

Таблица 2. Термодинамические параметры компонентов реакционной смеси процесса димеризации α-метил-
стирола

Наименование параметров α-метил-
стирол α-димер β-димер Циклический 

димер Tример

Брутто-формула С9H10 C18H20 C18H20 C18H20 C27H30

Молекулярная масса, М (г/моль) 118.1 236.2 236.2 236.2 354.3

Стандартная теплота образования

при 298 К,  (кДж/моль)
27.0 31.4 34.0 15.0 41.1

Константы в ряду теплоемкости,
Cp (кДж/(моль К))

A –5.811 –21.98 –22.82 –26.72 –35.49

B × 103 165.6 369.4 364.5 392.5 567.6

C × 106 –108.2 –243.6 –236.0 –264.3 –378.5

D × 109 28.2 60.03 57.27 66.1 93.97

Δ 0H



ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ОСНОВЫ ХИМИЧЕСКОЙ ТЕХНОЛОГИИ  том 56  № 2  2022

ПОИСК ОПТИМАЛЬНЫХ РЕЖИМНЫХ ПАРАМЕТРОВ 163

где Ai, Bi, Ci, Di – константы в ряду теплоемкости
(кДж/моль) (табл. 2).

Параметром управления является температура
хладоагента Th, на которую наложены ограничения

(15)
На температуру реакционной смеси T также

наложены ограничения вида
(16)

Поскольку целевыми продуктами реакции (8)
являются линейные димеры X1 и X2, зададим в ка-
честве критерия оптимальности их максималь-
ный выход в конечный момент времени:

(17)
Тогда оптимизационная задача формулирует-

ся следующим образом. Необходимо для процес-
са, описываемого системой дифференциальных
уравнений (10), (11), (13) с начальными условия-
ми (12), (14) с учетом ограничений (16) опреде-

лить оптимальный температурный режим  c

( ) ( )
=

=

= + + +


5
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,
1000 1000 1000

p pi i
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ограничениями (15), обеспечивающий максимум
критерию оптимальности (17).

В ходе решения оптимизационной задачи про-
ведена серия вычислительных экспериментов с
различными наборами параметров алгоритма ис-
кусственных иммунных систем (табл. 3).

В результате проведенных расчетов установле-
но, что наибольшие значения критерий опти-
мальности (17) обеспечивает следующий набор
параметров алгоритма: количество иммунных
клеток l = 70, количество иммунных клеток с наи-
худшим значением функции приспособленности
count_bad = 20, количество клеток-родителей для
селекции count_pat = 20, количество клонов для
оператора клонирования count_clone = 10, пара-
метр оператора мутации m = 0.5, общее количе-
ство итераций алгоритма count_iter = 600.

В ходе работы алгоритма решение системы диф-
ференциальных уравнений (10), (11), (13) проводи-
лось неявным методом прогноза и коррекции с на-
чальными условиями:

В качестве начального приближения решения
задачи оптимального управления рассматрива-
лось 70 векторов, каждый из которых состоял из

( ) ( )
( ) ( )
= = =

= =
1

6

0 1, 0 0  ( 2,5),
0 1, 0 303.

ix x i
x T

Таблица 3. Значение критерия оптимальности (17) при различных наборах параметров алгоритма искусственных
иммунных систем

№ l count_bad count_pat count_сlone m count_iter J(x,T,t), %

1 50 10 10 20 0.3 800 80.6
2 50 20 20 10 0.5 600 81.2
3 50 30 30 20 0.7 400 82.6
4 50 10 40 10 0.3 200 80.2
5 50 20 10 20 0.5 800 81.9
6 60 10 30 20 0.3 400 81.2
7 60 20 40 10 0.5 200 80.4
8 60 30 10 20 0.7 800 81.6
9 60 10 20 10 0.3 600 82.4

10 60 20 30 20 0.5 400 82.8
11 70 10 10 20 0.3 800 80.4
12 70 20 20 10 0.5 600 83.3
13 70 30 30 20 0.7 400 81.5
14 70 10 40 10 0.3 200 80.2
15 70 20 10 20 0.5 800 81.6
16 80 10 30 20 0.3 400 83.1
17 80 20 40 10 0.5 200 80.1
18 80 30 10 20 0.7 800 82.8
19 80 10 20 10 0.3 600 83.1
20 80 20 30 20 0.5 400 81.7
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95 сгенерированных случайным образом значе-
ний температуры хладоагента из диапазона допу-
стимых значений (15) (приложение 1).

Пошаговая работа алгоритма приведена в при-
ложении 2.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
В результате расчетов с помощью алгоритма ме-

тода искусственных иммунных систем вычислены
оптимальные концентрации веществ и оптималь-
ный температурный режим процесса димеризации
α-метилстирола в реакторе идеального смешения
продолжительностью 2.5 ч. В результате расчетов
установлено, что для достижения максимального
выхода линейных димеров, равного 83.3% (73.7% –
α-димера, 9.6% – β-димера) при начальной тем-
пературе реакционной смеси, равной 303 К (ми-
нимальной допустимой температуре), необходи-
мо изменять температуру хладоагента следующим
образом:

1) На протяжении 0.5 ч удерживать на уровне
403 К.

2) Через 0.5 ч резко снизить температуру до 303 К
и 1.1 ч поддерживать ее на этом же уровне.

4) Резко поднять до 403 К и удерживать ее на
этом уровне до конца времени протекания про-
цесса (рис. 1).

Полученный температурный режим позволит
увеличить выход линейных димеров. Однако тех-
нологически будет затруднительно его получить,
а именно для реализации такого режима необхо-
димо изменить структуру подачи тепла для реак-
тора и съема тепла в виде создания дополнитель-
ного кожуха реактора.

На рис. 2 показана динамика значений выхода
линейных димеров при некоторых постоянных
значениях температуры хладоагента.

Из рис. 2 видно, что значение выхода линейных
димеров, вычисленное при оптимальном темпера-
турном режиме (0.83 мольных долей), выше вы-
численных значений при произвольных допусти-
мых значениях температуры хладоагента. Поэтому
можно сделать вывод о корректной работе разрабо-
танного алгоритма метода искусственных иммун-
ных систем.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Таким образом, разработанный алгоритм поз-

воляет находить решение задачи поиска опти-
мальных режимных параметров химических
процессов в реакторе идеального смешения с
ограничениями на параметр управления. В ка-
честве параметра управления рассматривается
температура хладоагента. Работа численного ал-
горитма основана на применении метода искус-
ственных иммунных систем, благодаря чему ре-
шения оптимизационных задач, найденные с его
помощью, не зависят от начального приближения,
которое требуется указывать при применении дру-
гих численных методов из физического смысла за-
дачи. Независимость решения задачи от начально-
го приближения обусловлено тем, что на первом
шаге алгоритма задается начальная популяция век-
торов, элементами которых являются случайные
значения из области допустимых значений управ-
ления. Данная особенность алгоритма существенно
облегчает пользователю процесс поиска решения.

С помощью программы, реализующей сфор-
мулированный алгоритм, проведен вычислитель-
ный эксперимент для реакции димеризации α-
метилстирола в присутствии цеолитного катали-
затора NaHY. Вычислены оптимальные концен-
трации реагентов и оптимальный температурный

Рис. 1. Оптимальный температурный режим процес-
са димеризации α-метилстирола: 1 – температура
хладоагента, 2 – температура реакционной смеси.
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Рис. 2. Динамика концентраций линейных димеров
при разных температурных режимах (1 – рассчитан-
ный оптимальный температурный режим, 2 – T = 383 К,
3 – T = 403 К, 4 – T = 333 К).
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режим процесса в реакторе идеального смешения,
обеспечивающий максимальный выход продуктов
реакции – линейных димеров. Время решения за-
дачи оптимального управления для реакции диме-
ризации α-метилстирола с помощью программно-
го средства, реализующего алгоритм искусствен-
ных иммунных систем, составило 2 мин 2 с при
следующих технических характеристиках компью-
тера: процессор AMD Athlon II X2 245 с частотой
2.9 гГц, ОЗУ 4 Гб, операционная система Windows 7.

Разработанный алгоритм поиска оптимально-
го температурного режима процесса в реакторе
идеального смешения можно применять для реше-
ния задач оптимального управления и с другими
управляющими параметрами путем модификации
этапа задания популяции иммунных клеток.

Исследование выполнено в рамках государ-
ственного задания Министерства науки и высше-
го образования Российской Федерации (код на-
учной темы FZWU-2020-0027).

ОБОЗНАЧЕНИЯ

Обозначения теоретической части

Сp мольная теплоемкость реакционной 
смеси, кДж/(кмоль К)

count_bad количество иммунных клеток с наихуд-
шим значением функции приспособлен-
ности

count_clone количество клонов для оператора клони-
рования

count_iter общее количество итераций
count_pat количество клеток-родителей для селек-

ции
l размер популяции
m параметр оператора мутации
max максимальное значение
nt количество точек разбиения временного 

интервала;
num_iter счетчик итераций
Sx удельная поверхность теплосъема, 1/м
T температура, К
t время, с
Q тепловой эффект реакции, кДж/моль
x концентрация вещества, мольная доля
αx коэффициент теплопередачи, кДж/(м2 К)

Обозначения вычислительного эксперимента

C концентрация вещества, кмоль/(м3 ч)
Сp мольная теплоемкость реакционной 

смеси, кДж/(кмоль К)
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k константа скорости реакции, м3/(кмоль ч)
max максимальное значение
Sx удельная поверхность теплосъема, 1/м
T температура, К
t время, с
Q тепловой эффект реакции, кДж/моль
W = w/C0 приведенная скорость стадии реакции, 1/ч
w скорость стадии реакции, кмоль/(м3 ч)
X вещество
x концентрация вещества, мольная доля
x6 = C/C0 переменный реакционный объем
αx коэффициент теплопередачи, кДж/(м2 К)
(γ) матрица стехиометрических коэффициен-

тов веществ

Индексы теоретической части

0 начальное значение
a нижняя допустимая граница температуры
b верхняя допустимая граница температуры
end конечное значение
h хладоагент
i номер стадии реакции
j номер вектора популяции

Индексы вычислительного эксперимента

0 начальное значение
1 α-метилстирол
2 α-димер
3 β-димер
4 циклический димер
5 тримеры
6 переменный реакционный объем
a нижняя допустимая граница температуры
b верхняя допустимая граница температуры
end конечное значение
h хладоагент
i номер вещества
j номер стадии реакции



166

ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ОСНОВЫ ХИМИЧЕСКОЙ ТЕХНОЛОГИИ  том 56  № 2  2022

АНТИПИНА и др.

2. Santos L., Villas-Boas F., Oliveira A.R.L., Perin C. Op-
timized choice of parameters in interiorpoint methods
for linear programming // Comput. Optimization and
Applications. 2019. V. 73. P. 535.

3. Ziyatdinov N.N., Emel’yanov I.I., Lapteva T.V., Ry-
zhova A.A., Ignat’ev A.N. Method of automated syn-
thesis of optimal heat exchange network (hen) based on
the principle of fixation of variables // Theor. Found.
Chem. Eng. 2020. V. 54. № 2. P. 258. [Зиятдинов Н.Н.,
Емельянов И.И., Лаптева Т.В., Рыжова А.А., Игна-
тьев А.Н. Метод автоматизированного синтеза опти-
мальных систем теплообмена на основе принципа
закрепления переменных // Теор. осн. хим. технол.
2020. Т. 54. № 2. С. 144.]

4. Biegler L.T. Integrated Optimization Strategies for
Dynamic Process Operations // Theor. Foundations
of Chem. Engineering. 2017. V. 51. № 6. P. 910.

5. Dadebo S.A., Mcauley K.B. Dynamic optimization of
constrained chemical engineering problems using dy-
namic programming // Comput. & Chem. Eng. 1995.
V. 19. № 5. P. 513.

6. Pan Y., Fei Z.-S., Zhao L., Liang J. Dynamic optimiza-
tion for chemical process based on improved iterative
dynamic programming algorithm // J. East China Uni-
versity of Science and Technology. 2013. № 1. P. 61.

7. Бояринов А.И., Кафаров В.В. Методы оптимизации
в химической технологии. М.: Химия, 1975.

8. Островский Г.М., Волин Ю.М. Методы оптимиза-
ции сложных химико-технологических схем. М.:
Химия, 1970.

9. Lindborg H., Eide V., Unger S., Henriksen S.T., Ja-
kobsen H.A. Parallelization and performance optimiza-

tion of a dynamic PDE fixed bed reactor model for
practical applications // Comput. Chem. Eng. 2004.
№ 28. P. 1585.

10. Антипина Е.В., Мустафина С.А., Антипин А.Ф.
Численный алгоритм решения задачи оптималь-
ного управления с терминальными ограничения-
ми для динамических систем // Автометрия. 2020.
№ 6. С. 132.

11. Карпенко А.П. Современные алгоритмы поисковой
оптимизации. Алгоритмы, вдохновленные приро-
дой: учеб. пособие. М.: МГТУ им. Н.Э. Баумана,
2014.

12. Царева З.М., Орлова Е.И. Теоретические основы
химической технологии. Киев: Вища шк., 1986.

13. Wei Y., Wang J. An Artificial Immune System Ap-
proach to Business Process Mining // Advanced Mate-
rials Research. 2012. V. 472. P. 35.

14. Колоколов А.А., Леванова Т.В., Поздняков Ю.С. Ал-
горитмы искусственной иммунной системы для
вариантной задачи размещения телекоммуника-
ционных центров // Изв. Иркут. гос. ун-та. Серия
Математика. 2013. Т. 6. Вып. 1. С. 35.

15. Степашина Е.В., Байтимерова А.И., Мустафина С.А.
Программный комплекс автоматизации процеду-
ры уточнения механизма химической реакции на
основе DRGEP-метода // Баш. хим. журн. 2011.
Т. 18. № 3. С. 112.

16. Байтимерова А.И. Математическое моделирование
и численное исследование каталитических процес-
сов в каскаде реакторов. Дис. … канд. физ.-мат. наук.
Уфа: БашГУ, 2009.



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (Adobe RGB \0501998\051)
  /CalCMYKProfile (Photoshop 5 Default CMYK)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.3
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize false
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness false
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages false
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterColorImages false
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages false
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /FlateEncode
  /AutoFilterGrayImages false
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages false
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /BleedOffset [
        14.173230
        14.173230
        14.173230
        14.173230
      ]
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /ClipComplexRegions true
        /ConvertStrokesToOutlines false
        /ConvertTextToOutlines false
        /GradientResolution 300
        /LineArtTextResolution 1200
        /PresetName ([High Resolution])
        /PresetSelector /HighResolution
        /RasterVectorBalance 1
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MarksOffset 14.173230
      /MarksWeight 0.250000
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PageMarksFile /RomanDefault
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
    <<
      /AllowImageBreaks true
      /AllowTableBreaks true
      /ExpandPage false
      /HonorBaseURL true
      /HonorRolloverEffect false
      /IgnoreHTMLPageBreaks false
      /IncludeHeaderFooter false
      /MarginOffset [
        0
        0
        0
        0
      ]
      /MetadataAuthor ()
      /MetadataKeywords ()
      /MetadataSubject ()
      /MetadataTitle ()
      /MetricPageSize [
        0
        0
      ]
      /MetricUnit /inch
      /MobileCompatible 0
      /Namespace [
        (Adobe)
        (GoLive)
        (8.0)
      ]
      /OpenZoomToHTMLFontSize false
      /PageOrientation /Portrait
      /RemoveBackground false
      /ShrinkContent true
      /TreatColorsAs /MainMonitorColors
      /UseEmbeddedProfiles false
      /UseHTMLTitleAsMetadata true
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [595.000 842.000]
>> setpagedevice


