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Введение. Важнейшей задачей математического моделирования химико-
технологических процессов является определение оптимальных условий их ведения,
обеспечивающих достижение заданных показателей течения процесса. Для формализации
задачи оптимального управления химическим процессом необходимо составить матема-
тическую модель процесса (например, в виде системы дифференциальных уравнений),
выделить управляющие (варьируемые) параметры и область их изменения, а также
обозначить критерий качества управления. Варьируемыми параметрами могут высту-
пать температура реакции, начальные концентрации реагентов, время реакции, скорость
подачи реагентов и т. д. Критерием оптимальности могут быть выход целевых продуктов
реакции, выход примесей, конверсия исходных веществ, прибыль и т. д.

Решению задач оптимального управления химическими процессами посвящён ряд ра-
бот [1–3], в которых задаётся один критерий оптимальности. Однако на практике часто
необходимо найти наилучшее решение, удовлетворяющее нескольким независимым крите-
риям, т. е. решить задачу многоцелевой или многокритериальной оптимизации. Например,
требуется определить оптимальный набор режимных параметров процесса, обеспечиваю-
щих максимальный выход продуктов реакции при минимальном содержании примесей в

реакционной смеси и т. д. Задача многокритериальной оптимизации содержит несколько
критериев, каждый из которых достигает оптимального значения при своём собственном
наборе значений варьируемых параметров. Решение задачи многоцелевой оптимизации за-
ключается в нахождении некоторого множества решений, каждое из которых превосходит
остальные решения хотя бы по одному критерию. Такие решения являются оптимальными
по Парето. Необходимость отыскания целого множества решений усложняет реализацию
численных методов их поиска и ограничивает применимость большинства классических
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методов оптимизации для решения задач многоцелевой оптимизации. Поэтому разработка
алгоритмов решения многоцелевых оптимизационных задач является актуальной и пред-
ставляет практический интерес.

Большинство методов решения задач многоцелевой оптимизации сводится к переходу

от многокритериальной задачи к однокритериальной, т. е. к скаляризации. Данная груп-
па методов даёт хорошие результаты в тех случаях, когда имеется достаточно оснований
считать определённый критерий важнее другого, либо возможно однозначно установить
значения для критериев, которые переводятся в разряд ограничений задачи [4, 5]. В общем
случае выбор результирующего критерия требует от исследователя проведения сложно-
го анализа процесса хотя бы из физико-химических соображений. Кроме того, методы
скаляризации трудноприменимы в тех случаях, когда критерии оптимизации являются
нелинейными функциями.

В настоящее время для решения задач многоцелевой оптимизации в различных обла-
стях знаний находят широкое применение генетические алгоритмы, имитирующие в ходе
поиска решения эволюционные процессы смены поколений [6, 7]. Применение генетиче-
ских алгоритмов позволяет сократить перебор огромного множества возможных решений

и существенно снизить размерность решаемой задачи многокритериальной оптимизации.
Генетические алгоритмы в своей работе используют лишь значения критериев и не тре-
буют вычисления производных целевых функций [8]. К наиболее распространённым ге-
нетическим алгоритмам многоцелевой оптимизации, основанным на принципах парето-
доминирования, относятся VEGA (Vector Evaluated Genetic Algorithm) [9], FFGA (Fonseca
and Fleming’s Multiobjective Genetic Algorithm) [10], SPEA (Strength Pareto Evolutionary) и
его модификация SPEA-2 [11], NSGA (Non-dominated Sorting Genetic Algorithm) и его мо-
дификация NSGA-2 [12]. Данные алгоритмы различаются подходами к реализации методов
селекции и определения приспособленности.

Постановка задачи. Пусть динамическое изменение химического процесса на ин-
тервале [0, t1] описывается системой обыкновенных дифференциальных уравнений [13]

dxi
dt

= fi(x(t), u, t) (1)

с начальными условиями

xi(0) = x0i , i = 1, n, (2)

где x(t) = (x1(t), x2(t), . . . , xn(t))
> — вектор концентраций веществ; u = (u1, u2, . . . , ur) ∈

∈ U — вектор параметров управления; U = {[aj , bj ] | aj 6 uj 6 bj , j = 1, r } — множество

допустимых значений параметров управления; t — время; fi(x(t), u, t) — непрерывные

функции вместе со своими частными производными.
Пусть задан вектор критериев оптимизации Q(u) = (Q1(u), Q2(u), . . . , Qm(u)).
Требуется для химического процесса, описываемого системой дифференциальных

уравнений (1) с начальными условиями (2), на интервале [0, t1] определить такой век-
тор параметров управления u∗ ∈ U , при котором каждый компонент вектора критериев
оптимизации достигает своего максимального (минимального) значения:

Q(u) = (Q1(u), Q2(u), . . . , Qm(u))→ max (min). (3)

Будем рассматривать задачу на максимум критерия (3). Для того чтобы решить за-
дачу на минимум, нужно заменить знак перед j-м критерием оптимизации (j = 1,m ) на
противоположный, т. е.

Qj(u
∗) = min

u∈U
Qj(u) = −max

u∈U
[−Qj(u)], j = 1,m.
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Генетический алгоритм решения задачи многоцелевой оптимизации усло-
вий проведения химической реакции. Сформулируем генетический алгоритм реше-
ния задачи многоцелевой оптимизации условий проведения химической реакции на основе

метода FFGA.
Для этого приведём основные понятия концепции доминирования по Парето, являю-

щиеся основополагающими в теории многокритериального выбора [14].
Решение x ∈ U называется эффективным (недоминируемым), если в U не существует

решения y, которое по критериям оптимизации было бы не хуже, чем x (т. е. Qi(y) >
> Qi(x)), и, по крайней мере, по одному j-му критерию было бы строго лучше, чем x,
т. е. Qj(y) > Qj(x).

Решение x доминирует над решением y (x � y), если Q(x) > Q(y).
Если решение x недоминируемо относительно U , то оно называется Парето-

оптимальным, т. е. если не существует y ∈ U : y � x, то x является Парето-оптимальным.
Множество всех эффективных точек называется множеством Парето в пространстве

переменных, а их образ в критериальном пространстве — фронтом Парето.
В методе FFGA применяется процедура ранжирования особей на основе понятия

Парето-доминирования, при этом каждой i-й особи назначается ранг r(i) по правилу [7]

r(i) = 1 + dr, (4)

где dr — количество доминирующих решений.
Пусть математическим аналогом популяции выступают наборы варьируемых пара-

метров:

uj = (uj1, u
j
2, . . . u

j
r), j = 1, P ,

где P — размер популяции.
Каждый вектор uj представляет собой особь, а элемент вектора называется «геном».
Теперь сформулируем генетический алгоритм решения задачи многоцелевой оптими-

зации условий проведения химической реакции.

Шаг 1. Формирование начальной популяции uj(0) = (uj1(0), u
j
2(0), . . . , u

j
r(0)), j = 1, P ,

ввод номера текущей популяции k = 0 и максимального числа итераций iter. Начальные
значения параметров генерируются случайным образом из области допустимых значений

U = {[ai, bi] | ai 6 uji (0) 6 bi, i = 1, r, j = 1, P}.
Шаг 2. Нахождение приспособленности. Для каждой особи uj(k) вычислить ранг по

формуле (4). Для вычисления значения критерия Qj (j = 1,m) необходимо найти чис-
ленное решение системы дифференциальных уравнений (1) с начальными условиями (2).
Наиболее приспособленной особи будет соответствовать наименьший ранг, наименее при-
способленной особи — наибольший ранг.

Шаг 3. Селекция. Из текущей популяции uj(k) сформировать множество наиболее
приспособленных особей, имеющих наименьший ранг. Из данного множества с помощью
оператора селекции выбрать две особи upar1(k), upar2(k) для последующего скрещивания.
В качестве оператора селекции можно выбрать один из операторов: турнирный отбор,
рулетку, панмиксию [15, 16].

Шаг 4. Скрещивание. Генерируются две новые особи-потомки upot1(k), upot2(k) путём
применения одного из операторов кроссовера (арифметический, линейный, дискретный)
[15, 16].

Шаг 5. Мутация. Полученные на предыдущем шаге особи подвергаются действию
одного из операторов мутации (случайной и неравномерной [15, 16]) для преодоления по-
падания решения в точку локального экстремума. Определить для каждой особи-мутанта
umut1(k), umut2(k) значение приспособленности путём вычисления рангов.
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Шаг 6. Обновление популяции. Из текущей популяции отобрать особи с наименьшей
приспособленностью ulbad(k), l = 1, q, где q — количество особей с наименьшей приспо-
собленностью. Из особей-потомков, подвергшихся действию оператора мутации umut1(k),
umut2(k), выбрать наилучшую и заменить ею случайно выбранную особь из набора u

l
bad(k),

l = 1, q. Объединить множество ulbad(k) с остальной частью текущей популяции uj(k).
Шаг 7. Проверка окончания поиска решения. Если k 6 iter , то k := k + 1 и перейти

на шаг 3. В противном случае из последней популяции выбрать множество особей с наи-
меньшим рангом. Полученный набор векторов будет представлять собой приближённое
решение задачи многоцелевой оптимизации условий проведения химической реакции.

Параметры генетического алгоритма, такие как размер популяции, максимальное чис-
ло итераций, оператор селекции, оператор скрещивания, оператор мутации, определяются
в ходе выполнения серии вычислительных экспериментов путём выбора их наборов, при
которых достигаются наибольшие значения критериев оптимизации.

Вычислительный эксперимент. Используя сформулированный алгоритм, решим
задачу многоцелевой оптимизации для реакции аминометилирования тиолов.

Азот- и серосодержащие органические соединения находят широкое применение в ка-
честве антиокислительных, противокоррозионных, противоизносных присадок к топли-
вам и маслам, а также эффективных средств защиты растений. В Уфимском федераль-
ном исследовательском центре РАН в лаборатории гетероатомных соединений проведены

экспериментальные исследования реакции аминометилирования тиолов с помощью тетра-
метилметандиамина [17]. Механизм данной реакции описывается совокупностью стадий:

X1 +X2 → X3, X3 +X4 → X2 +X5 +X6, (5)

где X1 = N2(CH3)4, X2 = Sm, X3 = N2(CH3)4 · [Sm], X4 = HSC5H11, X5 = (CH3)2NSC5H11,
X6 = (CH3)2NH.

Кинетические уравнения скоростей стадий реакции определены по закону действую-
щих масс:

ω1 = k1x1x2, ω2 = k2x3x4, (6)

где xi — концентрация вещества Xi (i = 1, 6 ) (моль/л); k1, k2 — кинетические константы

реакции (л/(моль · ч)), рассчитываемые согласно уравнению Аррениуса:

kj = k0j exp
(
−

Ej

RT

)
, j = 1, 2,

где k0j — предэкспоненциальный множитель (л/(моль · ч)); Ej — энергия активации j-й
стадии (Дж/моль); R — универсальная газовая постоянная (Дж/(моль ·К)); T — тем-
пература протекания реакции (К). Численные значения кинетических параметров реак-
ции (5) равны [18]: k1 = 8,77 л/(моль · ч), k2 = 10,6 л/(моль · ч), E1 = 68617,6 Дж/моль,
E2 = 34727,2 Дж/моль.

Динамическое изменение концентраций веществ исследуемой реакции описывается си-
стемой обыкновенных дифференциальных уравнений

dxi
dt

=
2∑

j=1

vijωj , i = 1, 6, (7)

с начальными условиями

xi(0) = x0i , i = 1, 6, (8)

где vij — элементы матрицы стехиометрических коэффициентов, приведённой в табл. 1.
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Таб л иц а 1
Матрица стехиометрических коэффициентов (vij) реакции (5)

Вещества реакции ω1 ω2

X1 −1 0
X2 −1 1
X3 1 −1
X4 0 −1
X5 0 1
X6 0 1

Пусть варьируемыми параметрами управления являются время протекания реак-
ции t1 и температура T .

Допустимые значения параметров управления, как правило, имеют ограничения, опре-
деляемые из технологических соображений производства, и могут быть заданы в виде

неравенств

293 К 6 T 6 333 К, (9)

0 ч 6 t1 6 8 ч. (10)

Целевым продуктом реакции (5) является вещество X5. Поскольку выход X5 зависит

от селективности его образования и конверсии исходных веществ X1, X2, X4, то в качестве
критериев оптимизации условий проведения реакции (5) можно рассматривать следующие
два критерия:

1) селективность образования целевого вещества X5 в конце реакции максимальная:

Q1(t1, T )→ max; (11)

2) конверсия исходных веществ X1, X2, X4 в конце реакции максимальная:

Q2(t1, T ) = 1− x1(t1) + x2(t1) + x4(t1)

x1(0) + x2(0) + x4(0)
→ max . (12)

Начальные концентрации веществ реакции взяты из работы [18] и принимают следу-
ющие значения (моль/л):

x1(0) = 0,445, x2(0) = 0,223, x3(0) = 0, x4(0) = 0,367, x5(0) = x6(0) = 0. (13)

Сформулируем оптимизационную задачу для реакции (5) следующим образом. Необ-
ходимо определить температуру T и время t1 протекания реакции, описываемой системой
дифференциальных уравнений (7) с начальными условиями (13), с учётом ограничений на
параметры управления (9), (10), доставляющие максимальное значение критериям опти-
мизации (11), (12).

Для автоматизации поиска решения поставленной задачи в среде визуального про-
граммирования Delphi разработана программа на основе сформулированного пошагово
генетического алгоритма решения задачи многоцелевой оптимизации.

Для расчёта приспособленности особей система дифференциальных уравнений (7) с
начальными условиями (13) была решена численно методом Рунге — Кутты четвёртого

порядка точности.
В ходе решения оптимизационной задачи проведена серия вычислительных экспери-

ментов с различными наборами параметров генетического алгоритма: размер популяции



Е. В. Антипина, С. А. Мустафина, А. Ф. Антипин 129

Таб л иц а 2
Оптимальные режимные параметры для реакции аминометилирования тиолов

№ п/п t1, ч T , К Конверсия

исходных веществ

Селективность

образования X5

1 0,3664 332,48 0,8555 0,5988
2 0,5095 324,59 0,8545 0,5990
3 0,5339 322,87 0,8538 0,5998
4 0,3653 324,16 0,8431 0,6095
5 0,2273 331,59 0,8415 0,6177

0,855

0,852

0,849

0,846

0,843

0,840
0,600 0,6200,6160,6120,608

Ñåëåêòèâíîñòü X5

Ê
îí

âå
ðñ

èÿ
 X

1,
 X

2,
 X

4

0,604

Фронт Парето для реакции аминометилирования тиолов

варьировался от 30 до 100 с шагом 10, число итераций изменялось от 300 до 1000 с шагом
100. Применялись операторы селекции — турнирный отбор и рулетка, операторы кроссо-
вера — арифметический и линейный, операторы мутации — случайной и неравномерной.
В результате проведённых расчётов установлено, что наибольшие значения критериев оп-
тимизации (11), (12) обеспечивает следующий набор параметров генетического алгоритма:
размер популяции P = 60, максимальное количество итераций iter = 1000, оператор селек-
ции — турнирный отбор, оператор скрещивания — арифметический кроссовер, оператор
мутации — случайная мутация.

Результаты решения задачи многоцелевой оптимизации условий проведения реак-
ции (5) показали, что для обеспечения максимальной селективности продукта реакции X5

и максимальной конверсии исходных веществX1,X2,X4 необходимо придерживаться пяти

режимов протекания реакции (табл. 2). Фронт Парето приведён на рисунке.
По результатам расчёта можно сделать вывод, что оптимальными условиями прове-

дения реакции аминометилирования тиолов являются:
1) время протекания реакции от 0,2273 до 0,5339 ч;
2) температура от 322,87 до 332,48 К.
Решение о применении конкретных оптимальных режимных параметров для реак-

ции аминометилирования тиолов принимается экспертом на основе степени значимости

критериев оптимизации.
Заключение. Таким образом, сформулированный в работе генетический алгоритм

позволяет найти приближенное решение задачи многоцелевой оптимизации для химиче-
ских процессов. Алгоритм основан на методе FFGA, который опирается на концепцию



130 АВТОМЕТРИЯ. 2021. Т. 57, № 6

доминирования по Парето. Результатом работы алгоритма является множество оптималь-
ных решений по Парето. Выбор конкретного оптимального режима химического процесса
в качестве конечного решения предоставляется эксперту. По сравнению с классическими
методами оптимизации важным преимуществом генетического алгоритма являются отно-
сительно небольшие временные затраты на вычисления.

На основе сформулированного алгоритма разработана программа, с помощью которой
проведён вычислительный эксперимент для промышленно значимой реакции аминомети-
лирования тиолов. Рассчитаны оптимальное время протекания реакции и оптимальная

температура, при которых достигаются максимальная конверсия исходных веществ и мак-
симальная селективность образования целевого продукта реакции.

Финансирование. Исследование выполнено при поддержке Министерства науки и
высшего образования РФ (код FZWU-2020-0027).
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