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1. Постановка задачи

Применение методов математического моделирования для определения оптималь-
ных условий ведения химико-технологических процессов дает возможность повысить
производительность технологической схемы процесса и получить конкретные количе-
ственные результаты путем имитации лабораторного эксперимента с помощью ком-
пьютерных программ.

В качестве методов решения оптимизационных задач и задач управления можно
использовать эволюционные вычисления, которые представляют собой интеллекту-
альные системы извлечения новых знаний и ориентированы на автоматическое их
накопление с использованием процедур анализа и обобщения данных [1,2].

Одним из направлений эволюционных вычислений являются генетические алго-
ритмы. Генетические алгоритмы основаны на поиске лучших решений с помощью
наследования и усиления полезных свойств множества объектов определенной обла-
сти в процессе имитации их эволюции [3,4].

С помощью генетического алгоритма определим оптимальный температурный
профиль каталитического процесса димеризации \alpha -метилстирола в реакторе иде-
ального смешения.

Механизм реакции димеризации \alpha -метилстирола в присутствии цеолитного ка-
тализатора NaHY описывается совокупностью стадий [4]:

2X1 \updownarrow X2,

2X1 \updownarrow X3,

2X1 \rightarrow X4,

X2 \updownarrow X4,

X3 \rightarrow X4,

X1 +X2 \rightarrow X5,

X1 +X3 \rightarrow X5,

*Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 24-21-00186,
https://rscf.ru/project/24-21-00186/.
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X1 +X4 \rightarrow X5,

где X1 – \alpha -метилстирол, X2 – \alpha -димер, X3 – \beta -димер, X4 – циклический димер, X5 –
тримеры.

Математическая модель процесса димеризации \alpha -метилстирола в реакторе иде-
ального смешения приведена в работе [5]. Параметром управления является темпе-
ратура хладоагента, на значения которой наложены ограничения (К):

303 \leq Tx(t) \leq 403.

Поскольку целевыми продуктами реакции димеризации \alpha -метилстирола являют-
ся линейные димеры, то зададим в качестве критерия оптимальности их максималь-
ный выход в конечный момент времени (t = tend):

x2(tend) + x3(tend) \rightarrow \mathrm{m}\mathrm{a}\mathrm{x} .

2. Результаты и их обсуждение

В результате проведенных расчетов с помощью генетического алгоритма с ве-
щественным кодированием вычислены оптимальные концентрации веществ и опти-
мальный температурный режим процесса димеризации \alpha -метилстирола в реакторе
идеального смешения (рис. 1). Выявлено, что при соблюдении вычисленного опти-
мального температурного режима достигается максимальный выход линейных ди-
меров (71% \alpha -димера, 10,2% \beta -димера).
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Рис. 1. Оптимальная температура хладоагента
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