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Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå îïèñàí àëãîðèòì ðåøåíèÿ çàäà÷è îïòèìèçàöèè ïðîöåññà îêèñëèòåëü-
íîé ðåãåíåðàöèè êàòàëèçàòîðîâ íà ðàçëè÷íûõ óðîâíÿõ: íà çåðíå êàòàëèçàòîðà, íà íåïîäâèæ-
íîì è äâèæóùèõñÿ ñëîÿõ, à òàêæå åãî ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ, ïðåäñòàâëÿþùàÿñÿ ñîáîé
ñîâîêóïíîñòü ìîäóëåé äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ óðîâíåé ñ âîçìîæíîñòüþ ïîëó÷åíèÿ çàâèñèìî-
ñòè èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû çåðíà â âèäå òðåõìåðíîé âèçóàëèçàöèè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: îêèñëèòåëüíàÿ ðåãåíåðàöèÿ êàòàëèçàòîðîâ, ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì, ïà-
ðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ.

1. Ââåäåíèå

Íà ñîâðåìåííîì ýòàïå ðàçâèòèÿ âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè õèìèêè-ýêñïåðèìåíòàòîðû
è õèìèêè-òåõíîëîãè ïîëó÷èëè âîçìîæíîñòü îáðàòèòüñÿ ê òàêèì êëàññàì çàäà÷, ðåøåíèå
êîòîðûõ òðàäèöèîííûìè ìåòîäàìè êðàéíå çàòðóäíåíî, è âûâåñòè êîìïüþòåðíîå ìîäåëè-
ðîâàíèå íà óðîâåíü îäíîãî èç âàæíåéøèõ ìåòîäîâ ðåøåíèÿ íàó÷íî-ïðèêëàäíûõ çàäà÷ �
òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé.

Ìíîãèå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ðåøåíèåì ôóíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì
õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè ïðåäïîëàãàþò çíà÷èòåëüíûé îáúåì âû÷èñëåíèé, îáåñïå÷èâàþùèõ
â íàñòîÿùåå âðåìÿ, òåì íå ìåíåå, äîñòàòî÷íî íèçêóþ òî÷íîñòü. Èìåííî ê òàêèì çàäà-
÷àì îòíîñÿòñÿ îáðàòíûå êèíåòè÷åñêèå çàäà÷è èçó÷åíèÿ ìåõàíèçìîâ ñëîæíûõ õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé, çàäà÷è ïðîåêòèðîâàíèÿ è îïòèìèçàöèè ðàáîòû ðåàêöèîííûõ àïïàðàòîâ è òåõ-
íîëîãè÷åñêèõ ñõåì õèìè÷åñêèõ èëè íåôòåõèìè÷åñêèõ ïðîèçâîäñòâ. Â ýòèõ ïðîèçâîäñòâàõ
íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûå ïðîöåññû - êàòàëèòè÷åñêèå (ïðîòåêàþùèå ñ ó÷àñòèåì êàòàëè-
çàòîðîâ). Çà÷àñòóþ ïðè÷èíîé óõóäøåíèÿ ðåæèìíûõ ïîêàçàòåëåé òàêèõ ïðîöåññîâ ñòàíî-
âèòñÿ îòëîæåíèå êîêñà íà àêòèâíîé ïîâåðõíîñòè êàòàëèçàòîðà. Äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ àê-
òèâíîñòè êàòàëèçàòîðà èñïîëüçóþò îêèñëèòåëüíóþ ðåãåíåðàöèþ. Îò ïðîâåäåíèÿ ïðîöåññà
ðåãåíåðàöèè çàâèñèò óðîâåíü àêòèâíîñòè è ñòàáèëüíîñòè ðåãåíåðàöèîííîãî êàòàëèçàòîðà,
ïîýòîìó îïòèìàëüíîå âåäåíèå ïðîöåññà ðåãåíåðàöèè èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå äëÿ ìíîãèõ
ïðîöåññîâ íåôòåïåðåðàáîòêè.

Îïòèìèçàöèÿ ïðîöåññà ðåãåíåðàöèè ðåàëüíîãî àïïàðàòà íåâîçìîæíà áåç îïðåäåëåíèÿ
óñëîâèé ïðîâåäåíèÿ ïðîöåññà íà åäèíè÷íîì çåðíå äëÿ îöåíêè âîçìîæíûõ ìåñòíûõ ïåðå-
ãðåâîâ, ïðèâîäÿùèõ ê ñíèæåíèþ ìåõàíè÷åñêîé ïðî÷íîñòè è êàòàëèòè÷åñêîé àêòèâíîñòè
êàòàëèçàòîðà. Ïîýòîìó èçó÷åíèå ïðîöåññà ðåãåíåðàöèè öåëåñîîáðàçíî ïðîâåñòè ïîñëåäî-
âàòåëüíî íà åäèíè÷íîì çåðíå, ñëîå êàòàëèçàòîðà è â ðåàëüíîì àïïàðàòå.

1Ìàãèñòðàíò 1-ãî êóðñà ôàêóëüòåòà ìàòåìàòèêè è èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé, Áàøêèðñêèé ãîñóäàð-
ñòâåííûé óíèâåðñèòåò, ã. Óôà; mat-83@mail.ru.

2Ìàãèñòðàíò 1-ãî êóðñà ôàêóëüòåòà ìàòåìàòèêè è èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé, Áàøêèðñêèé ãîñóäàð-
ñòâåííûé óíèâåðñèòåò, ã. Óôà; leniza19@mail.ru.

3Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã. Óôà; irekmars@mail.ru.
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2. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà ðåãåíåðàöèè íà åäèíè÷íîì çåðíå êà-

òàëèçàòîðà

Çàêîíîìåðíîñòè ðåãåíåðàöèè çàêîêñîâàííîãî çåðíà êàòàëèçàòîðà áûëè èññëåäîâàíû
ñ èñïîëüçîâàíèåì äèôôóçèîííîé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè. Ïðè ïîñòðîåíèè ìîäåëè ñäåëà-
íû äîïóùåíèÿ, îáû÷íî ïðèíèìàåìûå â ëèòåðàòóðå: 1) çåðíî êàòàëèçàòîðà ñôåðè÷åñêîå,
åãî ðàçìåð è ñòðóêòóðà ïîð íå èçìåíÿþòñÿ â õîäå ïðîöåññà; 2) òåïëîôèçè÷åñêèå ïàðà-
ìåòðû, êîýôôèöèåíòû òåïëîìàññîïåðåíîñà è îáìåíà è ýíåðãèè àêòèâàöèè èíâàðèàíòíû
îòíîñèòåëüíî èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû; 3) ìàññîé ãàçà â ïîðàõ ïî ñðàâíåíèþ ñ ìàññîé çåðíà
êàòàëèçàòîðà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Äîïîëíèòåëüíîå äîïóùåíèå � îòëîæåíèÿ êîêñà èìåþò
âèä ãðàíóë, ÷èñëî êîòîðûõ â õîäå ðåãåíåðàöèè íå ìåíÿåòñÿ.

Òîãäà óðàâíåíèÿ ìàòåðèàëüíîãî è òåïëîâîãî áàëàíñîâ ñ ó÷¼òîì ïåðåíîñîâ çà ñ÷¼ò äèô-
ôóçèè, òåïëîïðîâîäíîñòè è ñòåôàíîâñêîãî ïîòîêà èìåþò âèä [1]:
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íà÷àëüíûå óñëîâèÿ:
t = 0 : yk = 0, k = 1, 4, T = T0 (2.3)

ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ:

r = 0 : D∗∂yk
∂r

= 0, k = 1, 4, λ∗
∂T

∂r
= 0 (2.4)

r = RÇ : D∗∂yk
∂r

= β(xk − yk), k = 1, 4, λ∗
∂T

∂r
= α(T0 − T ) (2.5)

Çäåñü T , T0 � òåìïåðàòóðà çåðíà è ãàçà, K ; εK , γK � ïîðèñòîñòü çåðíà êàòàëèçàòîðà
è íàñûïíàÿ ïëîòíîñòü êàòàëèçàòîðà; yk , xk � êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ ïîðàõ çåðíà è
îêðóæàþùåé çåðíî ãàçîâîé ôàçå, ìîëüíûå äîëè; D∗ � ýôôåêòèâíûé êîýôôèöèåíò äèô-
ôóçèè, ì2/ñ ; µ � ñòåôàíîâñêèé ïîòîê, ì/ñ ; λ∗ � ýôôåêòèâíûé êîýôôèöèåíò òåïëîïðî-
âîäíîñòè, Âò/(ì ·Ê) ; cK � îáú¼ìíàÿ òåïëî¼ìêîñòü êàòàëèçàòîðà, Äæ/(ì3 ·K ); α è β
� êîýôôèöèåíòû òåïëî- è ìàññîîáìåíà ìåæäó çåðíîì êàòàëèçàòîðà è ãàçîì, Âò/(ì2 ·Ê)
è ì/ñ ; Qj � òåïëîâûå ýôôåêòû ñêîðîñòåé ñòàäèé, Äæ/ìîëü ; r , RÇ � ðàäèàëüíàÿ
êîîðäèíàòà è ðàäèóñ çåðíà, ì ; t � âðåìÿ, J � êîëè÷åñòâî ñòàäèé ðåàêöèé ( J = 7 ).

Ñèñòåìó óðàâíåíèé (2.1) � (2.5) çàìûêàåò óñëîâèå íîðìèðîâêè ïî ãàçîâîé ôàçå â ïîðàõ
çåðíà:

∑
k

yk = 1 . Ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.1) � (2.5) ïðîâîäèòñÿ ìåòîäîì ìàòðè÷íîé

ïðîãîíêè. Ñ öåëüþ óìåíüøåíèÿ âðåìåíè ñ÷åòà áûëî ðåøåíî ïðîâåñòè ñðàâíåíèå äàííîãî
àëãîðèòìà ñ åãî ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèåé.

Ñóòü ïàðàëëåëüíîãî àëãîðèòìà ñîñòîèò â ðàçáèåíèè èñõîäíîãî îòðåçêà (0, N) íà L
èíòåðâàëîâ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ. Â óçëàõ ðàçáèåíèÿ èñêîìûå íåèçâåñòíûå âûáèðàþòñÿ â
êà÷åñòâå ïàðàìåòðè÷åñêèõ α . Îòíîñèòåëüíî α ñòðîèòñÿ âñïîìîãàòåëüíàÿ ñèñòåìà óðàâíå-
íèé, ïîñëå ðåøåíèÿ êîòîðîé îñòàëüíûå èñêîìûå íåèçâåñòíûå íàõîäÿòñÿ íà L èíòåðâàëàõ
íåçàâèñèìî. Äàííûé ïàðàëëåëüíûé àëãîðèòì äëÿ íåÿâíîé ñõåìû àáñîëþòíî óñòîé÷èâ è
ïîçâîëÿåò íàõîäèòü ðåøåíèå ñ ñóùåñòâåííî áîëüøèì âðåìåííûì øàãîì [2].

Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ óñêîðåíèÿ àëãîðèòìà ðåäóêöèè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñóíêå 2.1.
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Ð è ñ ó í î ê 2.1

Ãðàôèê çàâèñèìîñòè óñêîðåíèÿ (S) îò ÷èñëà ïðîöåññîðîâ (np) : à - äëÿ ìàëûõ ðàçìåðîâ

ðåøàåìîé ñèñòåìû; á - äëÿ áîëüøèõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû

Èç ðèñóíêà 2.1(à) ñëåäóåò, ÷òî ïðè ìàëîì ÷èñëå óðàâíåíèé óñêîðåíèå ìåíüøå åäèíè-
öû, ò.å. ïàðàëëåëüíàÿ ïðîãðàììà ðàáîòàåò ìåäëåííåå, ÷åì ïîñëåäîâàòåëüíàÿ. Ýòî ñâÿçàíî
ñ òåì, ÷òî âðåìÿ íà ïåðåñûëêó äàííûõ ïðåâûøàåò âûèãðûø â ñêîðîñòè âûïîëíåíèÿ àðèô-
ìåòè÷åñêèõ îïåðàöèé; òàêæå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü òîò ôàêò, ÷òî ÷àñòü ïðîöåññîðîâ ïî
ìåðå âûïîëíåíèÿ ïðÿìîãî õîäà àëãîðèòìà ïðîñòàèâàþò. Íà áîëüøèõ ðàçìåðàõ ñèñòåìû
àëãîðèòì èìååò íåñóùåñòâåííîå óñêîðåíèå. Ñëåäóåò ó÷åñòü, ÷òî â ñâÿçè ñî ñïåöèôèêîé
çàäà÷è, çàäàíèå ìàòðèö ðàçìåðîì ñâûøå N ×N = 22000× 22000 íå ïðåäñòàâëÿëîñü âîç-
ìîæíûì è öåëåñîîáðàçíûì.

Àíàëèç ïðîâåäåííîãî ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà ïîêàçàë, ÷òî èñïîëüçîâàíèå äàííîé ñõå-
ìû ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ïðîãîíêè � íåöåëåñîîáðàçíî, â ñâÿçè ñ ýòèì, â ïðîãðàììíîì êîì-
ïëåêñå â êà÷åñòâå îñíîâíîãî èñïîëüçóåòñÿ ïîñëåäîâàòåëüíûé âàðèàíò àëãîðèòìà.

3. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà â ñëîå êàòàëèçàòîðà

Ìîäåëü ïðîöåññà íà çåðíå êàòàëèçàòîðà ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâíîé ÷àñòüþ ìîäåëè ñëîÿ êàòà-
ëèçàòîðà, êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü âõîäèò êàê ñîñòàâíàÿ ÷àñòü â ïîëíóþ ìàòåìàòè÷åñêóþ
ìîäåëü àïïàðàòà.

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà â íåïîäâèæíîì ñëîå êàòàëèçàòîðà ðàññìàòðèâàëàñü
äëÿ äâóõ êèíåòè÷åñêèõ ðåæèìîâ - èçîòåðìè÷åñêîãî è àäèàáàòè÷åñêîãî [3].

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà äëÿ àäèàáàòè÷åñêîãî ðåæèìà ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå
ñèñòåìû òðåõ óðàâíåíèé:

N1
∂C

∂τ
+N2

∂C

∂l
= −w

−∂ρ
∂τ

=
−βw
γK

(3.1)

N3
∂T

∂τ
+N4

∂T

∂l
= −qω

ñ åñòåñòâåííûìè íà÷àëüíûìè (3.2) è ãðàíè÷íûìè (3.2) óñëîâèÿìè:

τ = 0 : C = 0, ρl≥0 = ρ0, Tl≥0 = T0 (3.2)

l = 0 : Cτ>0 = C0, Tτ≥0 = T0, (3.3)
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ãäå N1 = γgε;N2 = V0/S;N3 = [γgεcg + γK(1− ε)cK ];N4 = V0cg/S .
Â ìàòåìàòè÷åñêîì îïèñàíèè ïðèíÿòû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: V0 � ìàññîâûé ïîòîê

êèñëîðîäñîäåðæàùåãî ãàçà ñ ïëîòíîñòüþ γg è òåïëîåìêîñòüþ cg , C � òåêóùàÿ êîíöåí-
òðàöèÿ êèñëîðîäà â íåì, ρ � ñîäåðæàíèå êîêñà íà êàòàëèçàòîðå, γK � íàñûïíàÿ ïëîò-
íîñòü êàòàëèçàòîðà, cK � åãî òåïëîåìêîñòü, ε � äîëÿ ñâîáîäíîãî îáúåìà â ñëîå, S �
ñå÷åíèå òðóáû, T � òåìïåðàòóðà ïðîöåññà, w � ñêîðîñòü ðåàêöèè, èçìåðåííóþ ïî êèñëî-
ðîäó è îòíåñåííóþ ê åäèíèöå ðåàêöèîííîãî îáúåìà, β � ñîîòíîøåíèå ñêîðîñòåé ðåàêöèè
ïî êèñëîðîäó è êîêñó, q � òåïëîâîé ýôôåêò ðåàêöèè.

Äëÿ èçîòåðìè÷åñêîãî ðåàêòîðà ∂T/∂l = 0 , è åñëè ðàññìàòðèâàòü ðåæèì ñ ïîñòîÿí-
íîé â õîäå âñåé ðåãåíåðàöèè òåìïåðàòóðîé ∂T/∂τ = 0 , òî ïîñëåäíåå óðàâíåíèå â (3.1)
ïåðåõîäèò â íåçàâèñèìîå óñëîâèå ïîñòîÿíñòâà òåìïåðàòóðû, à ïðîöåññ îïèñûâàåòñÿ äâóìÿ
ïåðâûìè óðàâíåíèÿìè:

N1
∂C

∂τ
+N2

∂C

∂l
= −kC ρ

ρ0

− ∂ρ

∂τ
=

−β
γK

kC
ρ

ρ0

(3.4)

ñ íà÷àëüíûìè (3.5) è ãðàíè÷íûìè (3.6) óñëîâèÿìè

τ = 0 : C = 0, ρ = ρ0 (3.5)

l = 0 : C = C0 (3.6)

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà îêèñëåíèÿ êîêñà â ðåàêòîðàõ ñ äâèæóùèìñÿ ñëîåì
êîíòàêòíîãî ìàòåðèàëà ïðåäñòàâëåíà óðàâíåíèÿìè ìàòåðèàëüíûõ áàëàíñîâ ïî êèñëîðîäó
è ïî êîêñó è óðàâíåíèåì òåïëîâîãî áàëàíñà:

C = C0 −
γK(1− ε)S

f
w;

−dρ
dl

=
βγK(1− ε)S

GK

w; (3.7)

GKcK
dT

dl
+ (fcV + λ1Sn + λeSe)T − (fcV TV + λ1SnTn + λeSeTe) = −qγK(1− ε)Sw

l = 0 : ρ = ρ0, T = T0 (3.8)

Äëÿ ïîèñêà îïòèìàëüíûõ ðåæèìîâ ïðîöåññîâ ðåãåíåðàöèè â íåïîäâèæíîì è äâèæó-
ùåìñÿ ñëîå êàòàëèçàòîðà èñïîëüçóþòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèå ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè, èçëî-
æåííûå âûøå. Óïðàâëÿþùèì âîçäåéñòâèåì â ïðîöåññå âûæèãà êîêñà ÿâëÿåòñÿ òåìïåðàòó-
ðà T0 (òåìïåðàòóðà êèñëîðîäñîäåðæàùåãî ãàçà íà âõîäå â ðåàêòîð), íà êîòîðóþ â ïðîöåññå
ïîèñêà ðåøåíèÿ íàêëàäûâàþòñÿ îãðàíè÷åíèÿ: T0min < T0 < T0max . T0min îïðåäåëÿåòñÿ èç
óñëîâèÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè ïðîöåññà âûæèãà êîêñà â íà÷àëüíûé ïåðèîä,
T0max îïðåäåëÿåòñÿ, êàê ïðàâèëî, òåðìîñòîéêîñòüþ êàòàëèçàòîðà. Êðîìå òîãî óïðàâëÿ-
þùèì âîçäåéñòâèåì ÿâëÿåòñÿ ñêîðîñòü ïîäà÷è âîçäóõà � N2 . Äëÿ ïðîöåññà ðåãåíåðà-
öèè, ïðîõîäÿùåé â äâèæóùåìñÿ ñëîå êîíòàêòíîãî ìàòåðèàëà, äîïîëíèòåëüíûìè óïðàâëÿ-
þùèìè âîçäåéñòâèÿìè ÿâëÿþòñÿ ïàðàìåòðû êèñëîðîäñîäåðæàùåãî ãàçà, ïîñòóïàþùåãî â
ïåðâóþ è âòîðóþ çîíû ðåãåíåðàòîðû � u1, . . . , un .

Çàäà÷à îïòèìèçàöèè: ïðè èçâåñòíûõ âõîäíûõ óñëîâèÿõ íàéòè òàêîå óïðàâëåíèå U =
(T0, N2, u1, . . . , un) , ÷òîáû çà ìèíèìàëüíîå âðåìÿ ðàáîòû tk âûïîëíÿëèñü îãðàíè÷åíèÿ,
íàëîæåííûå íà ñèñòåìó.
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Äëÿ ïîèñêà îïòèìàëüíûõ ðåæèìîâ ðàáîòû èñïîëüçîâàëñÿ ïàðàëëåëüíûé ãåíåòè÷åñêèé
àëãîðèòì (ÏÃÀ) [4].

Ïîèñê îïòèìàëüíûõ ðåæèìîâ ðàáîòû äîâîëüíî òðóäî¼ìêàÿ çàäà÷à, òðåáóþùàÿ çíà-
÷èòåëüíîãî âðåìåíè ñ÷åòà. Ýôôåêòèâíîå ðåøåíèå äàííîé ïðîáëåìû - èñïîëüçîâàíèå ïà-
ðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé. Ðàñïàðàëëåëèâàíèå âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà äëÿ ðàññìàòðè-
âàåìîé çàäà÷è îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîñðåäñòâîì ïåðåäà÷è ñîîáùåíèé (ñòàíäàðò MPI). Â êà÷å-
ñòâå ðåàëèçàöèè ïàðàëëåëüíîãî ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà áûë âûáðàí ãëîáàëüíûé îäíî-
ïîïóëÿöèîííûé ÏÃÀ (ñõåìà "ìàñòåð - ïîä÷èíåííûå"), èìåþùèé îäíó ïðîñòðàíñòâåííî-
ðàñïðåäåëåííóþ ïîïóëÿöèþ. Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò ïðîâîäèëñÿ íà êîìïüþòåðå,
îñíàùåííîì ÷åòûð¼õÿäåðíûì ïðîöåññîðîì AMD Phenom X4. Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ðàñ-
ïàðàëëåëèâàíèÿ àëãîðèòìà (èñïîëüçóÿ ãèïîòåçó Ìèíêîâñêîãî) ïðåäñòàâëåíà íà ðèñóíêå
3.1.

Ð è ñ ó í î ê 3.1

Çàâèñèìîñòü óñêîðåíèÿ è ýôôåêòèâíîñòè, â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà ïðîöåññîðîâ

Èç ãðàôèêîâ, èçîáðàæåííûõ íà ðèñóíêå 3.1, ñëåäóåò, ÷òî ïàðàëëåëüíàÿ ïðîãðàììà ðà-
áîòàåò çíà÷èòåëüíî áûñòðåå, ÷åì ïîñëåäîâàòåëüíàÿ. Íî ïðè èñïîëüçîâàíèè áîëåå 8 ïðî-
öåññîðîâ íàáëþäàåòñÿ ñíèæåíèè ýôôåêòèâíîñòè ìåíåå 0.7 . Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî çàòðàòû
âðåìåíè íà ïåðåñûëêó äàííûõ íà÷èíàþò âîçðàñòàòü ïî ñðàâíåíèþ ñ âûèãðûøåì â ñêîðîñòè
âûïîëíåíèÿ àðèôìåòè÷åñêèõ îïåðàöèé. Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ äàííîé ïðîáëåìû, ïðåäëàãàåòñÿ
â áóäóùåì èñïîëüçîâàòü îñòðîâíóþ ìîäåëü ÏÃÀ, òî åñòü èñïîëüçîâàíèå íåáîëüøîãî ÷èñëà
îòíîñèòåëüíî áîëüøèõ ïîäïîïóëÿöèé è ìèãðàöèÿ îñîáåé ìåæäó íèìè.
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4. Îïèñàíèå ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà

Ð è ñ ó í î ê 4.1

Ñòðóêòóðà ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà REGENERATION

Íà îñíîâå âûøåèçëîæåííûõ àëãîðèòìîâ áûë ñîçäàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ
REGENERETION (ðèñóíîê 4.1), ðåàëèçóþùèé ðàñ÷åò ïðîöåññà îêèñëèòåëüíîé ðåãåíåðà-
öèè è ïîèñê îïòèìàëüíûõ ðåæèìîâ ïðîâåäåíèÿ ïðîöåññà â ñðåäå Borland Develop Studio ñ
èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåêè OpenGl.

Îñíîâíîé ìîäóëü REGENERATION ïðåäîñòàâëÿåò èíòåðôåéñ ïðîãðàììû è ñëóæèò
ñâÿçóþùèì çâåíîì ñ äðóãèìè ìîäóëÿìè. Ìîäóëü Zern ñëóæèò äëÿ ðàñ÷åòà ïðîöåññà ðåãå-
íåðàöèè äëÿ åäèíè÷íîãî çåðíà êàòàëèçàòîðà, ìîäóëè Izoterm, Adiab - äëÿ íåïîäâèæíîãî
ñëîÿ ïðè èçîòåðìè÷åñêîì è àäèàáàòè÷åñêîì ðåæèìå ñîîòâåòñòâåííî, à MoveSl - ïðåäíà-
çíà÷åí äëÿ àíàëèçà ïðîöåññà ðåãåíåðàöèè â äâèæóùåìñÿ ñëîå êîíòàêòíîãî ìàòåðèàëà.
Ìîäóëè Graph è 3DGraph ñëóæàò äëÿ âèçóàëèçàöèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Optim ðå-
àëèçóåò ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì äëÿ çàäàííîãî ïðîöåññà, ïî îêîí÷àíèè ðàñ÷åòà äëÿ ýòîãî
ìîäóëÿ ñîçäàåòñÿ ôàéë ñ ðåçóëüòàòàìè.

Ðåøåíèå çàäà÷è íà åäèíè÷íîì çåðíå êàòàëèçàòîðà (ìîäóëü Zern) çàâèñèò îò øåñòè ïà-
ðàìåòðîâ: ðàäèóñà çåðíà, âðåìåíè êîíòàêòà, ñîäåðæàíèÿ êîêñà, âõîäíîé òåìïåðàòóðû êèñ-
ëîðîäà, êîíöåíòðàöèè êèñëîðîäà è êîëè÷åñòâà òî÷åê ðàçáèåíèÿ äëÿ ðàçíîñòíîé ñõåìû. Â
äèàëîãîâîì îêíå ïðåäîñòàâëåíà âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ âõîäíûõ äàííûõ âðó÷íóþ èëè èç
òåêñòîâîãî ôàéëà. Â êà÷åñòâå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà âûâîäÿòñÿ ãðàôèêè çàâèñèìîñòè êèñëî-
ðîäà, óãëåðîäà, óãàðíîãî è óãëåêèñëîãî ãàçà è òåìïåðàòóðû çåðíà (ñ âîçìîæíîñòüþ âûáîðà
íåîáõîäèìîãî êîìïîíåíòà) îò ðàäèóñà çåðíà. Òàêæå áûëà ðåàëèçîâàíà âîçìîæíîñòü ïîëó-
÷èòü çàâèñèìîñòü èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû çåðíà â âèäå òðåõìåðíîé âèçóàëèçàöèè (ðèñóíîê
4.2).
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Ð è ñ ó í î ê 4.2

Òðåõìåðíàÿ âèçóàëèçàöèÿ èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû â çåðíå êàòàëèçàòîðà

5. Çàêëþ÷åíèå

Òàêèì îáðàçîì, ðåàëèçîâàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ Regeneration äëÿ ðàñ÷åòà ïðîöåññîâ
îêèñëèòåëüíîé ðåãåíåðàöèè êàòàëèçàòîðîâ, èñïîëüçóþùèé ïðåèìóùåñòâà ïàðàëëåëüíûõ
àðõèòåêòóð äëÿ ïðîâåäåíèÿ õèìèêî-òåõíîëîãè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ÷òî ïîçâîëèëî ñîêðàòèòü
âðåìÿ, òðåáóþùååñÿ äëÿ îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ ïðîâåäåíèÿ ïðîöåññà.
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Developing of software for solution of optimization
problem of oxygen regeneration process.
c⃝ M. R. Enikeev4, L. V. Sayfullina5, I. M. Gubaydullin6

Abstract. In the work solution algorithm of optimization problem of oxygen regeneration process
is describe on di�erent levels: on the catalyst grain, on the �xed-bed and moving bed of catalyst, its
software implementation, representing the union of modules for appropriate levels with opportunity
of getting the dependence of grain temperature variation in the term of 3D-visualization.
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