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Аннотация
Введение. Рассмотрена проблема поиска оптимального температурного профиля сложного физико-химического 
процесса. Наибольшие проблемы возникают при исследовании и оптимизации многокомпонентных систем. 
Это определяет научный и практический интерес к разработке наиболее эффективных инструментов поиска 
оптимальных режимов организации производства. Одним из ключевых аспектов является учет динамических 
ограничений, влияющих на скорость изменения управляющих параметров и обеспечивающих построение 
физически реализуемых траекторий изменения температуры. Для решения этой задачи предложен 
модифицированный генетический алгоритм, позволяющий учитывать заданные ограничения. Метод. Для 
сложного физико-химического процесса сформулирована задача оптимизации, которая заключается в поиске 
оптимального температурного профиля, способствующего максимизации (или минимизации) заданного 
целевого параметра в условиях задаваемых ограничений на скорость изменения температуры. Метод 
основан на дискретном разбиении всего времени протекания процесса и представлении температурного 
профиля в виде кусочно-линейной функции, значения которой на каждом из интервалов определяются с 
использованием генетического алгоритма оптимизации. Основные этапы выполнения генетического алгоритма 
были модифицированы и представлены в виде адаптированной схемы эволюционного поиска, учитывающей 
допустимые границы изменения управляющих параметров. Внесенные модификации позволили повысить 
устойчивость алгоритма к локальным экстремумам и обеспечить более точное соблюдение задаваемых 
ограничений. Основные результаты. Эффективность алгоритма, функциональность программного модуля 
и механизм взаимодействия были апробированы путем организации вычислительного эксперимента по 
исследованию кинетики реакции диметилкарбоната со спиртами в присутствии дикобальтоктакарбонила. 
Результаты численного моделирования продемонстрировали, что температурный режим оказывает 
значительное влияние на кинетику процесса, а проведенные вычислительные испытания позволили однозначно 
идентифицировать оптимальный температурный профиль, поиск которого проводился в условиях ограничений 
на рост температуры и дополнительного требования линейного изменения концентрации целевого продукта. 
Обсуждение. Предложенная модификация генетического алгоритма позволила значительно повысить его 
устойчивость к локальным экстремумам и обеспечить более точное соблюдение технологических ограничений. 
В частности, анализ полученных профилей показал, что представленный метод позволяет находить решения, 
обеспечивающие более равномерное распределение концентраций целевого продукта, что особенно важно при 
проектировании реакционных систем с высокой чувствительностью к изменению параметров. Разработанный 
метод оптимизации может быть полезен при проектировании и масштабировании химико-технологических 
процессов, а проведенное исследование подтверждает эффективность использования численных методов и 
эволюционных алгоритмов для оптимизации условий химических реакций.
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Abstract
This study addresses the problem of finding an optimal temperature profile for a complex physico-chemical process. The 
greatest difficulties arise in the study and optimization of multicomponent systems, which determines both scientific and 
practical interest in developing the most effective tools for identifying optimal production regimes. One of the key aspects 
is the consideration of dynamic constraints that affect the rate of change of control parameters and ensure the construction 
of physically feasible trajectories of temperature variation. To solve this problem, a modified genetic algorithm is 
proposed, allowing for the incorporation of predefined constraints. An optimization problem is formulated for a complex 
physico-chemical process, aiming to determine the optimal temperature profile that maximizes (or minimizes) a given 
target parameter while satisfying constraints on the rate of temperature change. The method is based on discretizing 
the total process duration and representing the temperature profile as a piecewise linear function, with segment values 
determined using a genetic optimization algorithm. The main stages of the genetic algorithm have been modified and 
presented as an adaptive evolutionary search scheme that accounts for permissible control parameter variations. These 
modifications enhance the algorithm robustness against local extrema and ensure more precise adherence to predefined 
constraints. The efficiency of the algorithm, the functionality of the software module, and the interaction mechanism 
were tested through a computational experiment investigating the kinetics of the reaction of dimethyl carbonate with 
alcohols in the presence of dicobalt octacarbonyl. Numerical simulations demonstrated that the temperature regime 
significantly influences reaction kinetics, and computational trials enabled the unambiguous identification of the optimal 
temperature profile under constraints on temperature increase and an additional requirement for the linear variation of the 
target product concentration. The proposed modification of the genetic algorithm significantly improved its robustness 
against local extrema and ensured stricter compliance with technological constraints. In particular, an analysis of the 
obtained profiles showed that the proposed method allows for solutions that ensure a more uniform distribution of the 
target product concentration, which is especially important in the design of reaction systems highly sensitive to parameter 
variations. This optimization approach can be useful for the design and scaling of chemical-technological processes, 
and the conducted study confirms the effectiveness of numerical methods and evolutionary algorithms for optimizing 
chemical reaction conditions.
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Введение

Оптимизация параметров химических реакций явля-
ется важнейшим этапом в повышении эффективности 
производственных процессов и снижении их затрат. 
Одним из ключевых факторов, определяющих про-
текание процесса, является температурный профиль, 
который оказывает прямое влияние как на скорость эле-
ментарных реакций, так и на выход целевых и побоч-
ных продуктов. Оптимизация температурного профиля 
позволяет снизить энергозатраты, повысить селектив-
ность и минимизировать образование нежелательных 
примесей, что особенно важно для таких высокотехно-
логичных отраслей, как, например, фармацевтическая 
и нефтехимическая промышленность [1, 2].

Наибольшие сложности в решении задач управле-
ния температурным режимом возникают при иссле-

довании и оптимизации многокомпонентных систем, 
реакции в которых протекают в несколько стадий. 
Классические подходы, в основе которых лежат мно-
гократные эмпирические испытания и эксперимен-
тальный подбор, требуют значительных затрат време-
ни и ресурсов и не могут гарантировать нахождение 
оптимального решения. Все это определяет огромный 
научный и практический интерес к разработке наибо-
лее эффективных инструментов поиска оптимальных 
режимов организации производства.

В основе классического метода моделирования 
сложных химических процессов и систем лежит кине-
тический подход [3, 4], в рамках которого набор хими-
ческих реакций описывается системой дифференциаль-
ных уравнений, отражающих изменение материального 
баланса по каждому компоненту реакции. В дальней-
шем полученная система расширяется уравнениями 
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теплопередачи и дополнительными балансовыми соот-
ношениями. В условиях использования кинетического 
подхода к моделированию для определения оптималь-
ного режима производства предлагается разбиение 
всего времени протекания процесса на равные проме-
жутки и представление температурного профиля в виде 
кусочно-линейной функции. Задача оптимизации в этом 
случае сводится к идентификации вектора, определяю-
щего значения температуры в каждой точке дискрети-
зации с использованием соответствующих методов и 
алгоритмов оптимизации. При этом открытым остается 
вопрос выбора соответствующих численных методов, 
способных решать задачи идентификации достаточно 
большого числа неизвестных. В частности, класси-
ческие методы (градиентного спуска, Лагранжа [5] и 
т. д.) позволяют достигать высокой точности в случае 
исследования систем с достаточно простой структурой 
и небольшим количеством переменных. Кроме того, 
классические методы требуют знания аналитического 
представления целевой функции и недостаточно эффек-
тивны для задач глобальной оптимизации. 

В последнее время широкое распространение бла-
годаря универсальности и способности решать задачи 
глобальной оптимизации получили эвристические ме-
тоды [6], принципиально отличающиеся от классиче-
ских. Эти методы не предъявляют строгих требований 
к целевой функции, способны эффективно работать с 
нелинейными и многомерными данными, допускают 
возможность адаптации для решения разных типов 
задач. Однако, эвристические методы также не лише-
ны недостатков, поскольку могут требовать тонкой 
настройки своих параметров и значительных вычис-
лительных  ресурсов. В работе [7] предложено решение 
задачи определения оптимального начального состава 
реакционной смеси методом, в основе которого лежит 
генетический алгоритм [8]. Полученные результаты 
подтвердили высокую эффективность алгоритма и 
его потенциал для решения задач глобальной оптими-
зации.

Кроме того, в доминирующей части научных иссле-
дований при решении подобных задач часто ограничи-
ваются теоретической оптимизацией, когда найденные 
режимы характеризуются резкими изменениями тем-
пературы. В таких случаях не учитываются тепловая 
инерция системы, ограничения на скорость нагрева и 
охлаждения, а также процессы теплообмена, которые 
неизбежно сопровождают любой химический процесс. 
Пренебрежение физическими ограничениями приводит 
к нереализуемым решениям, которые не могут быть 
воспроизведены в экспериментальных или промыш-
ленных условиях. Реальная динамика изменения тем-
пературы определяется уравнениями теплопередачи и 
теплоемкостью реакционной среды, что требует более 
комплексного подхода к оптимизации. В настоящей 
работе предлагается рассмотреть влияние динамиче-
ских ограничений на температурный профиль с целью 
построения физически реализуемых траекторий.

Цель работы — разработка алгоритма поиска опти-
мального температурного режима сложного физико-хи-
мического процесса с учетом задаваемых динамиче-
ских ограничений на скорость изменения температуры. 

Постановка задачи

Сформулируем задачу идентификации оптималь-
ного температурного профиля в общем виде. Пусть 
химическая реакция на промежутке времени [tstart, tend] 
описывается системой обыкновенных дифференциаль-
ных уравнений с начальными условиями X(tstart) = X0:

	
d X
dt

 = F(t, T, X(t, T)),

где X(t, T) = (x1(t, T), …, xn(t, T))T — вектор концен-
траций веществ; t — время; T = (T1, …, Tm) — век-
тор, определяющий температуру реакционной смеси 
в дискретные моменты времени; F — непрерывная 
вектор-функция; X0 = (x1

0, x2
0, …, xn

0)T — вектор началь-
ных концентраций; m — количество точек разбиения 
исходного отрезка [tstart, tend].

В качестве критерия оптимальности примем функ-
ционал общего вида:

	 H(T)(tend) = H(x1(tend, T), …, xn(tend, T)) → extr, 	(1)

который может выражать выход целевого или побочно-
го продукта, конверсию, селективность и т. д. 

С целью построения физически реализуемых траек-
торий введем ограничение на изменение температуры 
в виде:

 	 |Ti+1 – Ti| ≤ ΔTmax, i = 1, …, m – 1,	 (2)

где Ti — температура реакционной смеси в момент 
времени ti; ΔTmax — заданное максимально допустимое 
изменение температуры за один шаг. В силу техноло-
гических ограничений температура реакционной смеси 
может меняться в диапазоне

	 Tmin ≤ Ti ≤ Tmax, i = 1, …, m. 	 (3)

Требуется найти оптимальный температурный про-
филь T* размерностью m, доставляющий оптимум 
функционалу (1) при выполнении ограничений (2) и (3). 

В работах [9, 10] были разработаны вариации эври-
стических методов, успешно примененные для решения 
задач оптимизации различного типа. Однако в условиях 
заданных ограничений на искомый температурный 
профиль требуется модифицировать ряд шагов алгорит-
ма, чтобы гарантированно найти глобальное решение 
задачи.

Описание генетического алгоритма с учетом 
ограничений на скорость изменения температуры

В основе предлагаемого подхода к решению задачи 
оптимизации лежит генетический алгоритм, основ-
ное наполнение которого представляет собой итераци-
онное выполнение четырех основных операторов — 
селекции, скрещивания, мутации и создания нового 
поколения [11]. В условиях задаваемых ограничений 
на скорость изменения температуры модифицируем 
операторы генетического алгоритма и представим его 
основные этапы.
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Этап 1. Инициализация популяции. Задается на-
чальная популяция из K возможных решений, представ-
ляющая собой матрицу размерностью K × m, каждая 
строка  которой представляет собой один из возможных 
температурных профилей. С учетом имеющихся огра-
ничений вида (2) и (3) рекомендуется вектор начальной 
популяции определить случайным образом на заданном 
отрезке:

	 Ti,1 = rnd(Tmin, Tmax),

	 Ti,j = Ti,j–1 + rnd(–ΔTmax, ΔTmax), j = 2, …, m,

для всех i = 1, …, K при условии, что Tmin ≤ Ti,j ≤ Tmax. 
Функция rnd(a, b) — возвращает случайное число из 
диапазона [a, b].

На этапе 1 алгоритма также задается параметр 
iter = 1, определяющий порядковый номер формиру-
емого поколения, максимальное число итераций iMax 
и точность решения задачи ε > 0, значение которой 
используется для остановки алгоритма.

Этап 2. Оценка. Проводится оценка степени при-
способленности найденных «особей» путем расчета 
значения целевой функции для каждого предложен-
ного на этапе 1 решения. В случае минимизации целе-
вой функции проверяется условие H(Ti

iter) ≤ ε, и если 
оно выполняется хотя бы для одного i = 1, …, K, то 
алгоритм следует остановить и вывести решение в 
качестве оптимального. Алгоритм следует также оста-
новить в случае достижения предельного числа итера-
ций iter = iMax. Если целью решения задачи является 
достижение максимального значения, то в качестве 
условия окончания итерационного поиска принима-
ется критически малое изменение значения функции 
 приспособленности на протяжении нескольких ите-
раций.

Этап 3. Селекция. На основании найденных 
значений H(Ti

iter), определяющих степень приспосо-
бленности каждой «особи», проводится процедура 
селекции — отбора потенциальных родителей, для 
выполнения которой рассчитываются соответствующие 
вероятности. Если хотя бы один из показателей H(Ti

iter)  
превышает значение 1, то требуется предварительно 
нормализовать полученные оценки. В случае мини-
мизации целевой функции для оценки вероятностей 
используется выражение:

	 p(Ti
iter) = 

1 – H(Ti     )

(1 – H(Ti     ))

iter

iter∑
i=1

K .

Затем рассчитанные значения располагаются после-
довательно на отрезке от 0 до 1, образуя полную группу. 
Далее, с помощью процедуры генерации случайных чи-
сел, равномерно распределенных на этом отрезке, и их 
попадания в соответствующие интервалы, выбираются 
особи для формирования родительского пула. 

Этап 4. Скрещивание. Из выбранного родитель-
ского пула с помощью оператора кроссинговера с 
некоторой вероятностью px > 0 формируется новое 

поколение. Выбор оператора играет ключевую роль в 
обеспечении достаточной вариативности, что влияет на 
скорость сходимости алгоритма и качество найденных 
решений. Классический арифметический кроссинговер 
[12, 13] основан на взвешенном усреднении значений 
родительских особей, обеспечивая постепенную адап-
тацию и способствуя плавному изменению параметров. 
С целью повышения генетического разнообразия в на-
стоящей работе предлагается использовать двухточеч-
ный кроссинговер [14], в основе выполнения которого 
лежит механизм разбиения родительских хромосом в 
двух случайных точках с последующим обменом цен-
тральных сегментов между ними. Это приводит к более 
резким и разнообразным изменениям в популяции, что 
особенно важно при поиске сложных оптимальных 
решений. 

В частности, если на некоторой итерации случай-
ным образом были выбраны две родительские особи 
T1 = (T1

1, T2
1, …, Tm

1) и T2 = (T1
2, T2

2, …, Tm
2), то в случае 

использования двухточечного кроссинговера генери-
руются две случайные точки разреза 1 ≤ q1, q2 ≤ m, на 
основании которых значения вектора потомка образу-
ются по правилу

	 Ti = � Ti
1, если 1 ≤ i < q1 или q2 ≤ i ≤ m,

Ti
2, если q1 ≤ i < q2.

Поскольку данный тип оператора может привести 
к резким изменениям температуры, то проводится до-
полнительный контроль, позволяющий оценить раз-
ницу между соседними значениями и если условие  
|Ti+1 – Ti| ≤ ΔTmax не выполняется хотя бы для одного из 
1 ≤ i < m, то требуется принудительно изменить значе-
ние Ti+1, ограничив разницу величиной ΔTmax.

Этап 5. Мутация. Процедура мутации проводится 
с некоторой вероятностью pm > 0 и играет ключевую 
роль в поддержании генетического разнообразия, по-
зволяющего избежать сходимости популяции к локаль-
ному экстремуму. В связи с необходимостью плавных 
и контролируемых изменений температурного профиля 
требуется, чтобы мутация происходила в пределах раз-
умных отклонений, избегая резких скачков, которые 
могли бы нарушить физическую реалистичность моде-
ли. В связи с этим на этапе 5 предлагается использовать 
оператор мутации по Гауссу [15, 16], согласно которому 
каждое значение Ti (ген) изменяется по формуле

	 Ti  = Ti + N(μ, σ).

Функция N(μ, σ) возвращает случайное число из 
нор мального (Гауссова) распределения, где μ — сред-
нее значение; σ — отклонение.

Поскольку ограничение на изменение температуры 
известно и составляет ΔTmax, то контролируемые изме-
нения температурного профиля достигаются при значе-
ниях параметров μ = 0 и σ = ΔTmax. По окончанию этапа 5 
также проводится дополнительная проверка условия 
|Ti+1 – Ti| ≤ ΔTmax, 1 ≤ i < m, после которой увеличива-
ется счетчик итераций iter = iter + 1 и осуществляется 
переход к этапу 2 с целью оценки полученных решений.
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Вычислительный эксперимент

Продемонстрируем работу генетического алгоритма 
для решения задачи нахождения оптимального темпера-
турного режима на примере реакции диметилкарбоната 
со спиртами [17] в присутствии дикобальтоктакарбо-
нила. Данная реакция играет ключевую роль в разви-
тии «зеленой» химии, поддерживая промышленный 
 переход к более экологичным и устойчивым техноло-
гиям [18]. 

Брутто-реакция диметилкарбоната (MeO)2CO со 
спиртами ROH в присутствии дикобальтоктакарбонила 
Co2(CO)8 имеет вид

	 ROH + (MeO)2CO Co2(CO)8  ROCO2Me + ROMe + 
	 + CO2 + MeOH.

Каталитический цикл в схеме химических превра-
щений реакции включает следующие стадии [19]:

	 Co2(CO)8 + ROH k1  CO2+(ROH) + 

	 + Co(CO)4
– + 4CO,

	 Co(CO)4
– + (MeO)2CO k2  Me+[Co(CO)4

–] + 

	 + CO2 + MeO–,

	 Co(CO)4
– + (MeO)2CO 

k3

k8
 Co(CO)4CO2Me +

	 + MeO–,

	 Co(CO)4CO2Me + ROH k4  HCo(CO)4 +

	 + CO2 + ROMe, 

	 Co(CO)4CO2Me + ROH k5  ROCO2Me +

	 + HCo(CO)4,

	 Me+[Co(CO)4
–] + ROH k6  ROMe + HCo(CO)4,

	 HCo(CO)4 + MeO– k7  MeOH + Co(CO)4,

где k1, …, k8 — константы, характеризующие скорости 
элементарных стадий.

В рамках кинетического подхода к моделированию 
данная реакция описывается системой дифференци-
альных уравнений 

 

d y1

dt
 = –k1y3y1 – k4y1y12 – k5y1y12 – k6y1y11,

d y2

dt
 = –k2y2y10 – k3y2y10 + k8y9y12,

d y3

dt
 = –k1y3y1; 

d y4

dt
 = k6y1y11 + k4y1y12,

d y5

dt
 = k5y1y12; 

d y6

dt
 = k2y2y10 + k4y1y12,

d y7

dt
 = k7y8y9,

d y8

dt
 = k4y1y12 + k5y1y12 + k6y1y11 – k7y8y9,

d y9

dt
 = k2y2y10 + k3y2y10 – k8y9y12 – k7y8y9,

d y10

dt
 = k1y3y1 – k2y2y10 – k3y2y10 + k8y9y12 + k7y8y9,

d y11

dt
 = k2y2y10 – k6y1y11,

d y12

dt
 = k3y2y10 – k8y9y12 – k4y1y12 – k5y1y12,

d y13

dt
 = 4k1y3y1; 

d y14

dt
 = k1y3y1.

	 (4)

Система уравнений (4) имеет следующие начальные 
условия:

	 y1(0) = y1
0, y2(0) = y2

0, y3(0) = y3
0, yi(0) = 0, i = 4, …, 14,

где yi — концентрации (моль/л) соответствующих ве-
ществ: y1 — ROH, y2 — (MeO)2CO, y3 — Co2(CO)8 — 
исходные реагенты; y4 — ROMe, y5 — ROCO2Me, y6 — 
CO2, y7 — MeOH — продукты реакции; y8 — HCo(CO)4, 
y9 — MeO, y10 — Co(CO)4, y11 — Me+[Co(CO)4

–], y12 — 
Co(CO)4CO2Me, y13 — CO, y14 — Co2+(ROH) — проме-
жуточные реагенты; kj — константы, характеризующие 
скорости элементарных стадий, которые зависят от 
температуры, согласно уравнению Аррениуса:

	 kj = kj
0exp �– 

Ej

RT
�,

где kj
0 — предэкспоненциальные множители; Ej — энер-

гия активации; R — универсальная газовая постоянная 
(8,314 Дж/(моль·К)); T — абсолютная температура. 
Значения кинетических параметров [20] реакции пред-
ставлены в таблице.

Таблица. Значения кинетических параметров
Table. Values of kinetic parameters

Параметры
Номер элементарной стадии j

1 2 3 4 5 6 7 8

lnkj
0 22,0 11,9 20,7 18,2 12,0 20,1 15,9 10,9

Ej, ккал/моль 24,1 8,1 13,4 15,0 5,6 21,5 10,6 9,0
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Для обеспечения выполнения закона сохранения ве-
щества в любой момент времени необходимо учитывать 
следующие балансовые соотношения [20]:

	 y9 + y7 + y2 = y2
0, y14 + y3 = y3

0, y13 + 4y3 = 4y3
0,

	 y1 – y3 + y8 + y7 = y1
0 – y3

0, y4 – y8 + y5 – y7 = 0,
	 y6 + y2 + y12 + y5 = y2

0, y10 + y3 – y2 – y7 = y3
0 – y2

0,
	 y11 + y2 + y12 + y8 + y7 = y2

0.	

(5)

Использование соотношений (5) позволяет умень-
шить количество независимых переменных и сократить 
систему (4) до 6 уравнений, сохранив при этом полноту 
описания процесса.

Требуется найти вектор T* = (T1, …, Tm), определя-
ющий температуру реакционной смеси в дискретные 
моменты времени и способствующий достижению мак-
симальной концентрации продукта y5 в реакционной 
массе в конечный момент моделирования tend = 300 мин 
при начальных условиях y1(0) = 5,882 моль/л, y2(0) = 
= 17,647 моль/л, y3(0) = 0,059 моль/л

	 H(T*)(tend) = y5(tend) → max.	 (6)

Для решения данной задачи генетический алгоритм, 
представленный в разделе «Описание генетического 
алгоритма с учетом ограничений на скорость изменения 
температуры», был запрограммирован с использова-
нием языка Python (версия 3.10.12). Вычислительные 
испытания проводились в облачной среде с исполь-
зованием следующих параметров генетического алго-
ритма: размер начальной популяции — 30, допустимая 
точность решения задачи ε = 10–3, предельное число 
итераций iMax =103, вероятность скрещивания px = 0,7, 
вероятность мутации pm = 0,2. Температурный профиль  
определялся m = 10 точками на промежутке 0–300 мин 
и максимально допустимым изменением температуры 
ΔTmax = 5 °С. Также учитывалось, что на температуру 
наложены ограничения 150 °С ≤ Ti ≤ 200 °С, i = 1, ..., m. 

Многократно проведенные вычислительные ис-
пытания показали, что алгоритм достаточно быстро 
сходится и позволяет достичь максимального значения 
y5(tend) = 5,519 моль/л, однако выделить единственный 
температурный профиль не удается, поскольку задача 
обладает целой совокупностью решений, способству-
ющих выполнению критерия (6). Один из найденных 
температурных профилей и соответствующее ему из-
менение концентрации продукта y5 представлены на 
рис. 1 и 2.

Из полученных зависимостей на рис. 2 видно, что 
для данного конкретного температурного профиля мак-
симальное значение целевого продукта достигается уже 
после 75 мин протекания процесса. Полученные ре-
зультаты позволяют сформировать дополнительное тре-
бование линейности, согласно которому максимальный 
выход целевого продукта y5 достигается при условии 
его линейного роста во времени. Данное требование об-
условлено необходимостью минимизации побочных ре-
акций и обеспечения стабильности процесса. Линейное 
изменение концентрации целевого продукта свидетель-
ствует о равномерности расхода исходных реагентов и 

устойчивости кинетики, что важно для промышленной 
реализации процесса. Кроме того, равномерный рост y5 
позволяет обеспечить предсказуемость выхода продук-
та, что упрощает разработку системы автоматического 
управления температурным режимом.

Нахождение оптимального температурного профи-
ля, способствующего максимальному равномерному 
выходу целевого продукта, требует изменения вида 
целевой функции. Для этого на основании найденного 
максимального значения y5

max рассчитываются дискрет-
ные точки вектора y5

line(ti), определяющего линейный 
тренд. Для того чтобы оценить отклонение реальных 
значений от целевого тренда рассчитывается величина 
среднеквадратичной ошибки Mean Squared Error (MSE), 
определяющая среднее отклонение в квадратичной 
форме

	 MSE = 
1
m

  ∑
m

i=1
 (y5(ti) – y5

line(ti))2.
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Рис. 1. Найденный температурный профиль при 
температурных ограничениях — 150–200 °С, ΔTmax = 5 °С; 
параметры генетического алгоритма: размер популяции — 

30, ε = 10–3, iMax = 103, px = 0,7, pm = 0,2
Fig. 1. Calculated temperature profile under temperature 

constraints of 150–200 °С, ΔTmax = 5 °С; genetic algorithm 
parameters: population size — 30, ε = 10–3, iMax = 103,  

px = 0,7, pm = 0,2
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Рис. 2. Динамика концентрации ROCO2Me при  
[ROH]0 = 5,882 моль/л, [(MeO)2CO]0 = 17,647 моль/л, 
[Co2(CO)8]0 = 0,059 моль/л; кинетические параметры 

(таблица)
Fig. 2. Dynamics of ROCO2Me concentration at  

[ROH]0 = 5.882 mol/l, [(MeO)2CO]0 = 17.647 mol/l, 
[Co2(CO)8]0 = 0,059 mol/l; kinetic parameters (Table)
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В таком случае целевая функция будет состоять 
из двух частей — отклонения конечного значения от 
максимального и MSE между реальным и линейным 
трендами:

	 H(T*)(tend) = (y5(tend) – y5
max)2 + MSE → min. 	 (7)

Параметры выполнения генетического алгоритма и 
ограничения на температуру для обновленной целевой 
функции (7) не менялись. Многочисленные вычисли-
тельные испытания позволили однозначно идентифи-
цировать температурный профиль T* =[165,1, 168,1, 
164,3, 159,3, 162,7, 167,7, 172,6, 177,6, 182,6, 187,6], 
способствующий достижению максимального значения 
целевого продукта y5 = 5,38 моль/л в конечный момент 
моделирования tend = 300 мин в условиях линейно-
го роста концентрации целевого продукта. Алгоритм 
остановил свою работу при достижении предельного 
числа итераций 103, при этом минимальное значение 
целевой функции (7) составило 0,037, а MSE = 0,02. 
Запуск алгоритма проводился многократно, однако не 
приводил к изменению внешнего вида и поведения про-
филя, визуализация которого представлена на рис. 3, a. 

График изменения мольной концентрации продукта 
y5 (моль/л) во времени при найденном температурном 
профиле представлен на рис. 3, b в виде сплошной 
линии. Пунктирная линия на рисунке демонстрирует 
линейный тренд, позволяющий оценить отклонение 
реальной динамики от идеализированного линейного 
роста. Полученный рисунок позволяет проанализиро-
вать влияние температуры на процесс и эффективность 
выбранного температурного режима. 

Все стадии каталитического цикла протекают во 
всем исследуемом температурном диапазоне (150–
200 °С). Температурный профиль в модели является 
внешним управляющим параметром, определяющим 

относительные скорости стадий через температурную 
зависимость констант скоростей. При этом в области 
относительно низких температур преобладает образова-
ние комплекса HCo(CO)4, тогда как при более высоких 
температурах возрастает вклад стадий, ведущих к фор-
мированию Co(CO)4CO2Me. Таким образом, оптималь-
ные температурные профили не исключают отдельные 
стадии механизма, а лишь перераспределяют их отно-
сительный вклад в общий ход процесса.

С целью оценки корректности получаемых рас-
четных результатов задача также решалась с исполь-
зованием классических подходов к оптимизации, в 
частности методом Нелдера–Мида, не требующего 
аналитического представления производной. Для со-
блюдения задаваемых ограничений на рост темпера-
туры целевая  функция была модифицирована путем 
введения  штрафных коэффициентов, обеспечивающих 
направление поиска оптимального решения в область 
допустимых значений. Проведенные вычислительные 
испытания постоянно приводили к отличающимся ре-
зультатам, при этом значение MSE кратно превышало 
ранее найденное значение, что позволило убедиться 
в эффективности разработанного генетического алго-
ритма.

Очевидно, что минимизировать ошибку, определя-
емую целевой функцией вида (7), можно как в случае 
снятия ограничений на изменение температуры, так и 
изменения требований к росту целевого компонента y5. 
Требование линейности в данном случае введено для 
оценки эффективности разработанного генетического 
алгоритма, позволяющего решать задачи поиска опти-
мального температурного профиля, обеспечивающего 
равномерный рост целевого компонента. Подобные 
требования способствуют нахождению таких режимов 
нагрева, при которых реакция протекает наиболее эф-
фективно, избегая резких скачков скорости.
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Рис. 3. Оптимальный температурный профиль при условии линейного роста концентрации ROCO2Me (a) и соответствующая 
динамика (b) с наложенным линейным трендом (пунктир) при тех же начальных условиях, температурных ограничениях и 

параметрах алгоритма (рис. 1–2); MSE = 0,02
Fig. 3. Optimal temperature profile under the condition of linear growth of ROCO2Me concentration (a) and the corresponding 

dynamics (b) with a superimposed linear trend (dashed line), obtained under the same initial conditions, temperature constraints, and 
algorithm parameters as in Figs. 1 and 2; MSE = 0.02



Э.Н. Мифтахов, Д.В. Иванов

Научно-технический вестник информационных технологий, механики и оптики, 2025, том 25, № 6 
Scientific and Technical Journal of Information Technologies, Mechanics and Optics, 2025, vol. 25, no 6� 1175

Заключение

Разработан алгоритм поиска оптимального темпера-
турного режима сложного физико-химического процес-
са с целью управления динамикой концентрации целе-
вого вещества. Оптимизация температурного профиля 
играет ключевую роль в повышении эффективности 
химико-технологических процессов, влияя на скорость 
реакции, селективность и выход целевого продукта. 

С целью построения физически реализуемых тра-
екторий изменения температурного режима рассмотре-
но влияние динамических ограничений на изменение 
управляющих параметров. В основе предлагаемого 
подхода к решению задачи оптимизации лежит гене-
тический алгоритм, который способствует нахождению 
глобального оптимума благодаря случайному характеру 
при поиске решений и возможности поддерживать их 
разнообразие в популяции. В условиях задаваемых 
ограничений на скорость изменения температуры ос-
новные этапы выполнения генетического алгоритма 
были модифицированы и представлены в виде адапти-
рованной схемы эволюционного поиска, учитывающей 
допустимые границы изменения управляющих пара-
метров. Внесенные модификации позволили повысить 
устойчивость алгоритма к локальным экстремумам и 

обеспечить более точное соблюдение технологических 
ограничений.

Эффективность алгоритма, функциональность про-
граммного модуля и механизм взаимодействия были 
проверены на примере вычислительного эксперимента 
по исследованию кинетики реакции диметилкарбоната 
со спиртами в присутствии дикобальтоктакарбонила. 
Результаты численного моделирования продемонстри-
ровали, что температурный режим оказывает значи-
тельное влияние на кинетику процесса. В ходе прове-
денных вычислительных испытаний дополнительно 
было введено требование линейности концентрации 
целевого продукта, обусловленное необходимостью 
равномерного расхода исходных реагентов и устойчи-
вости кинетики, что важно для промышленной реали-
зации процесса. Результаты многократно проведенных 
вычислений позволили однозначно идентифицировать 
оптимальный температурный профиль, удовлетворяю-
щий заданным условиям.

Предложенный метод оптимизации может быть по-
лезен при проектировании и масштабировании хими-
ко-технологических процессов, а проведенное иссле-
дование подтверждает эффективность использования 
численных методов и эволюционных алгоритмов для 
оптимизации условий химических реакций. 
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