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Àííîòàöèÿ

Îêñèäíûå âêëþ÷åíèÿ â ñòàëè ìîãóò ñèëüíî èçìåíÿòü å¼ ðàáî÷èå
ñâîéñòâà. Îäèí èç ìåòîäîâ àíàëèçà ñîñòàâà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â
ìåòàëëå � Ôðàêöèîííûé Ãàçîâûé Àíàëèç (ÔÃÀ). Â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ
ïîëó÷þòñÿ êðèâûå çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàç-
öà ìåòàëëà è òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí
íåéðîñåòåâîé àëãîðèòì äëÿ äàëüíåéøåé èíòåðïðåòàöèè ïîëó÷åííûõ
çàâèñèìîñòåé. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ ïîëíîñâÿçíàÿ íåéðîííàÿ ñåòü,
êîòîðàÿ îáó÷àåòñÿ ïðåäñêàçûâàòü ñêîðîñòü âûäåëåíèÿ CO èç êàæäîãî
òèïà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé. Ïðè ýòîì òðåáóåòñÿ, ÷òîáû ïðåäñêàçàí-
íûå èíäèâèäóàëüíûå çàâèñèìîñòè óäîâëåòâîðÿëè äèôôåðåíöèàëüíûì
óðàâíåíèÿì ìîäåëèðóþùèì ïðîöåññ âûäåëåíèÿ CO äëÿ îòäåëüíîãî
îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ. Äàííîå òðåáîâàíèå áûëî âñòðîåíî â ôóíêöèþ
ïîòåðü çà ñ÷åò èñïîëüçîâàíèÿ òåõíîëîãèè íåéðîííûõ ñåòåé ó÷èòû-
âàþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ. Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì áûë
ïðîòåñòèðîâàí íà îáðàçöàõ äâóõ ìåòàëëîâ ðàçíîãî ñîñòàâà. Â õîäå òå-
ñòèðîâàíèÿ áûëà ïîêàçàíà ýôôåêòèâíîñòü ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ
ðàçðàáîòàííîãî àëãîðèòìà.
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1 Ââåäåíèå

Íåìåòàëëè÷åñêèå âêëþ÷åíèÿ â ñòàëè ìîãóò îòðèöàòåëüíî âëèÿòü íà å¼
ðàáî÷èå ñâîéñòâà [1]. Òàê, íàïðèìåð, ñ îêñèäíûìè âêëþ÷åíèÿìè ñâÿ-
çûâàþò óñòàëîñòíîå îáðàçîâàíèå òðåùèí â ïîäøèïíèêîâîé ñòàëè [2], à
òàêæå ÷àñòè÷íóþ ïîòåðþ ïðî÷íîñòè, æåñòêîñòè è óñòîé÷èâîñòè ê êîð-
ðîçèè ðåëüñîâîé ñòàëè [3]. Ïðè ýòîì ðàçíûå âèäû îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé
ìîãóò îêàçûâàòü ðàçëè÷íîå âëèÿíèå íà ñâîéñòâà ñòàëè [4], ïîýòîìó îïðå-
äåëåíèå ñîñòàâà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â ñòàëè ÿâëÿåòñÿ êðàéíå âàæíûì
ïðè àíàëèçå êà÷åñòâà ìåòàëëà. Â íàñòîÿùèé ìîìåíò ðàçðàáîòàíî ìíîæå-
ñòâî ìåòîäîâ äåòåêöèè è àíàëèçà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â ñòàëè [5, 6], â
èõ ÷èñëå ôðàêöèîííûé ãàçîâûé àíàëèç, íà èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ
êîòîðîãî êîíöåíòðèðóåòñÿ äàííàÿ ðàáîòà.

Ôðàêöèîííûé Ãàçîâûé Àíàëèç (ÔÃÀ) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìîäèôè-
êàöèþ ìåòîäà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ýêñòðàêöèè êèñëîðîäà è àçîòà èç
îáðàçöà â íåñóùåì ãàçå ïðè çàäàííîì ðåæèìå íàãðåâà. Ìåòîä îñíîâàí
íà ðàçëè÷èÿõ â òåðìîäèíàìè÷åñêîé ñòàáèëüíîñòè îêñèäîâ è íèòðèäîâ
è âîçìîæíîñòè èõ ôðàêöèîííîãî ðàçäåëåíèÿ ïðè ìîíîòîííîì íàãðåâå
â ãðàôèòîâîé ïå÷è àíàëèçàòîðà. Ïðè ýòîì íåìåòàëëè÷åñêèå âêëþ÷å-
íèÿ, âîññòàíàâëèâàåòñÿ óãëåðîäîì ñ îáðàçîâàíèåì CO. Ïîñëå ýòîãî
CO äîîêèñëÿåòñÿ äî óãëåêèñëîãî ãàçà CO2, êîòîðûé ðåãèñòðèðóåòñÿ
ÈÊ-ÿ÷åéêîé àïïàðàòà. Òàêèì îáðàçîì, íà âûõîäå ïðèáîð âûäàåò ýâàëî-
ãðàììó (ðèñ. 1) - èíôîðìàöèþ î çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO2

èç îáðàçöà îò òåìïåðàòóðû [7]. Ïîäðîáíåå î ÔÃÀ è ïîñëåäóþùåé ïðåä-
âàðèòåëüíîé îáðàáîòêå ïîëó÷åííûõ ýâàëîãðàìì íàïèñàíî â ñëåäóþùåé
÷àñòè.

Îäíàêî, ýâàëîãðàììà ñàìà ïî ñåáå íå äàåò èíôîðìàöèþ î òèïàõ îê-
ñèäíûõ âêëþ÷åíèé. Äëÿ èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ, â ðàáîòå [8]
áûë ïðåäëîæåí àëãîðèòì äëÿ èõ ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè, à òàê-
æå ìåòîä àíàëèçà ôóíêöèè, ïîëó÷åííîé â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ. Â äàííîì
ìåòîäå ýâàëîãðàììà ðàñêëàäûâàåòñÿ íà ñóììó ôóíêöèé, êàæäàÿ èç êî-
òîðûõ óäîâëåòâîðÿåò äèôôåðåíöèàëüíîìó óðàâíåíèþ, ìîäåëèðóþùåìó
ïðîöåññ âûäåëåíèÿ êèñëîðîäà èç îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ â îáðàçöå ìåòàëëà
ïðè íåèçîòåðìè÷åñêîì ïëàâëåíèè:

V ′(t) = V (t)(f ′(t)− ef(t)). (1)
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Ðèñ. 1: Ïðèìåð ýâàëîãðàììû ïîëó÷åííîé â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ

Çäåñü V (t) - ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ O èç îáðàçöà îò
âðåìåíè, f(t) = K − E

T (t) , T (t) - ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû îò

âðåìåíè, K è E êîíñòàíòû. Ó òàêîãî óðàâíåíèÿ ïðè äîáàâëåíèè ê íåìó
íà÷àëüíîãî óñëîâèÿ V (t0) = V0 ñóùåñòâóåò àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ïî
ôîðìå íàïîìèíàþùåå ãàóññèàí. Ïàðàìåòð E â ýòîì óðàâíåíèè îòâå÷àåò
çà øèðèíó ïèêà, à ïàðàìåòð K ìîæíî ðàññ÷èòàòü, çíàÿ òî÷êó Tmax, â
êîòîðîé äîñòèãàåòñÿ ìàêñèìóì ïèêà, è ïàðàìåòð E, èñïîëüçóÿ ôîðìóëó

K =
E

Tmax
+ log(

E

(Tmax)2
). (2)

Ïðè ýòîì îïèñàííûé â [8] àëãîðèòì íå ïîçâîëÿåò äàòü îòâåò íà âîïðîñ,
âûäåëåíèþ CO èç êàêîãî îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóåò êàæäûé
èç ïèêîâ. Êðîìå òîãî èíîãäà òðåáóåòñÿ ïðè íàëè÷èè ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà
ðàçíûõ îáðàçöîâ îäíîé ñòàëè ïîëó÷èòü ðàçëîæåíèå, äîñòàòî÷íî õîðîøî
ïðèáëèæàþùåå âñå êðèâûå îäíîâðåìåííî, ÷òî ïðåäëîæåííûé â ðàáîòå [8]
àëãîðèòì íå ïîçâîëÿåò ñäåëàòü. Â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû áûë ðàçðàáîòàí
àëãîðèòì ïðèçâàííûé ðåøèòü îïèñàííûå ïðîáëåìû.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿëàñü ðàçðàáîòêà íåéðîñåòåâîãî àëãîðèòìà
ïîçâîëÿþùåãî ðàçëîæèòü ôóíêöèè, ïîëó÷åííûå ïðè ïîìîùè ÔÃÀ, íà
ñóììó ôóíêöèé, êàæäàÿ èç êîòîðûõ óäîâëåòâîðÿåò äèôôåðåíöèàëüíîìó
óðàâíåíèþ (1).

Çàäà÷à ðàçëîæåíèÿ ôóíêöèè íà ñóììó ôóíêöèé ñïåöèàëüíîãî âèäà
÷àñòî âîçíèêàåò ïðè îáðàáîòêå ñèãíàëîâ. Íàïðèìåð, îíà âñòðå÷àåòñÿ ïðè
îáíàðóæåíèè ïèêîâ íà õðîìàòîãðàììàõ [9], ñïåêòðàëüíîì àíàëèçå ñåé-
ñìîãðàìì [10], à òàêæå â çàäà÷àõ ðàçäåëåíèÿ ñèãíàëà [11]. Äëÿ ðåøåíèÿ
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ýòîé çàäà÷è ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî êëàññè÷åñêèõ ïîäõîäîâ [12, 13]. Îä-
íàêî, ïîñëåäíåå âðåìÿ äëÿ å¼ ðåøåíèÿ òàêæå ïðèìåíÿþòñÿ íåéðîñåòåâûå
àëãîðèòìû [14�16].

Â äàííûé ìîìåíò íàáèðàåò ïîïóëÿðíîñòü íåéðîñåòåâîé ìåòîä ðå-
øåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâàíèè
íåéðîííûõ ñåòåé, ó÷èòûâàþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ (PINN) [17]. Â
ðàìêàõ ýòîãî ìåòîäà íåéðîííàÿ ñåòü îáó÷àåòñÿ ïðåäñêàçûâàòü çíà÷åíèå
ôóíêöèè â òî÷êàõ èç íåêîòîðîé îáëàñòè òàê, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü äèôôå-
ðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå, êîòîðîìó ýòà ôóíêöèÿ äîëæíà óäîâëåòâîðÿòü.
Ïðè ýòîì ïðîèçâîäíûå â óðàâíåíèè ñ÷èòàþòñÿ ïðè ïîìîùè òåõíîëî-
ãèè àâòîìàòè÷åñêîãî äèôôåðåíöèðîâàíèÿ è îáðàòíîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ
îøèáêè. Íåéðîííûå ñåòè, ó÷èòûâàþùèå ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ óæå
áûëè óñïåøíî ïðèìåíåíû äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ æèäêîñòíîé ìåõàíèêè
[18], òåïëîïðîâîäíîñòè [19] è ðàñïðîñòðàíåíèÿ âîëí [20]. Äàííûé ïîä-
õîä òàêæå ëåãêî îáîáùàåòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíûõ çàäà÷ [17, 21] è
èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé [22, 23]. Åù¼ îäíèì äîñòîèíñòâîì äàííîãî ïîä-
õîäà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ó÷åòà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðè ïîèñêå
ðåøåíèÿ [24].

Â äàííîé ðàáîòå ðåàëèçîâàí ìåòîä ðåøåíèÿ çàäà÷è ðàçëîæåíèÿ
ñèãíàëà íà ïèêè, ñ èñïîëüçîâàíèåì íåéðîííûõ ñåòåé, ó÷èòûâàþùèõ
ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ. Äàííûé âûáîð, ïðè ïîèñêå ôóíêöèé ñîñòàâ-
ëÿþùèõ ñèãíàë, îáóñëîâëåí æåëàíèåì ó÷èòûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêóþ
ìîäåëü, îïèñûâàþùóþ ïðîöåññ âûäåëåíèÿ CO èç îêñèäîâ ïðè èõ íåèçî-
òåðìè÷åñêîì íàãðåâå.

Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì ïðèíèìàåò íà âõîä ñïèñîê èç Noxides îê-
ñèäîâ, ïîòåíöèàëüíî ñîäåðæàùèõñÿ â äàííîé ìàðêå ñòàëè è Nreferences

êðèâûõ ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ, ñäåëàííûõ äëÿ Nreferences ðàçëè÷íûõ îáðàçöîâ
äàííîé ñòàëè. Äëÿ êàæäîãî èç Noxides îêñèäîâ àëãîðèòì òàêæå ïîëó÷à-
åò èíôîðìàöèþ î ïðèìåðíîé òåìïåðàòóðå íà÷àëà àêòèâíîãî âûäåëåíèÿ
T beg è ïðèìåðíîé òåìïåðàòóðå ìàêñèìóìà âûäåëåíèÿ Tmax êèñëîðîäà èç
äàííîãî îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ. Íà âûõîäå àëãîðèòì âûäàåò Noxides ôóíê-
öèé ìîäåëèðóþùèõ âûäåëåíèå êèñëîðîäà èç êàæäîãî èç Noxides òèïîâ
îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé, ïîòåíöèàëüíî ñîäåðæàùèõñÿ â îáðàçöå. Â ñóììå
ýòè Noxides ôóíêöèé äîëæíû äîñòàòî÷íî õîðîøî ïðèáëèæàòü êàæäóþ èç
Nreferences ïîëó÷åííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî êðèâûõ.

Äàííûé àëãîðèòì îñíîâàí íà îáó÷åíèè íåéðîííîé ñåòè èñïîëüçóþùåé
ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ è ðåàëèçîâàí íà ÿçûêå Python ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ïàêåòà DeepXDE, ïîçâîëÿþùåãî ïðîñòî ðåàëèçîâûâàòü íåéðîííûå
ñåòè, ó÷èòûâàþùèå ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ [25]. Â êà÷åñòâå áèáëèîòå-
êè äëÿ ãëóáîêîãî îáó÷åíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ïàêåò PyTorch [26].

Çàäà÷à ðåøàåòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âûäåëåíèå CO èç ðàçíûõ òè-
ïîâ îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé ïðîèñõîäèò íåçàâèñèìî. Òàêæå ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî
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ôóíêöèÿ ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO (V (t)) óäîâëåòâîðÿåò äèôôåðåíöèàëü-
íîìó óðàâíåíèþ (1). Ïðè ýòîì, f(t) = K − E

T (t) , ãäå T (t) - ôóíêöèÿ

çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè, à K, E íåèçâåñòíûå êîýôôèöèåí-
òû. Êðîìå òîãî â äàííîé ðàáîòå ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî äëÿ èññëåäóåìîé ìàðêè
ñòàëè èçâåñòåí ñïèñîê èç Noxides èíòåðåñóþùèõ íàñ îêñèäíûõ âêëþ÷å-
íèé è äëÿ íèõ ðàññ÷èòàíû ïðèìåðíûå òåìïåðàòóðà íà÷àëà àêòèâíîãî
âûäåëåíèÿ T beg è òåìïåðàòóðà ìàêñèìóìà âûäåëåíèÿ Tmax.

2 Ïîëó÷åíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ

Îñíîâíàÿ öåëü äàííîé ðàáîòû � ðàçðàáîòàòü àëãîðèòì äëÿ èíòåð-
ïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà. Äàííûé ðàçäåë
ïîñâÿùåí îïèñàíèþ ïðîâåäåíèÿ äàííîãî àíàëèçà è ïîñëåäóþùåé ïðåä-
âàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ïîëó÷åííûõ ýâàëîãðàìì.

Öåëüþ Ôðàêöèîííîãî Ãàçîâîãî Àíàëèçà (ÔÃÀ) ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå
ìàññû îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â ìåòàëëå, ïðè ïîìîùè ôèêñàöèè ñêîðîñòè
âûäåëåíèÿ CO2 èç ïðîáû ìåòàëëà ïðè å¼ íåèçîòåðìè÷åñêîì ïëàâëåíèè
[7, 8]. Äàííûé ìåòîä îñíîâàí íà òîì ôàêòå, ÷òî òåìïåðàòóðà ïðè êîòîðîé
îêñèä íà÷èíàåò ðàçëàãàòüñÿ ðàçëè÷àåòñÿ äëÿ ðàçíûõ îêñèäîâ. Ôðàê-
öèîííûé ãàçîâûé àíàëèç ÷àñòî ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ àíàëèçà êîëè÷åñòâà
îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â îáðàçöå [27].

ÔÃÀ ïðîèçâîäèëñÿ íà ïðèáîðå LECO TC600. Ñõåìà ïðîâåäåíèÿ ÔÃÀ
ïðèâåäåíà íà ðèñ. 2. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà

Ðèñ. 2: Ñõåìà ãàçîàíàëèçàòîðà: 1. Ïå÷ü àíàëèçàòîðà. 2. ß÷åéêà, ãäå
ïðîèñõîäèò äîîêèñëåíèå ÑÎ äî CO2. 3. ÈÊ-ÿ÷åéêà. [28]

ïðîáà ìåòàëëà ïîìåùàåòñÿ â ãðàôèòîâûé òèãåëü â ïå÷ü. Â ïå÷è òèãåëü ñ
îáðàçöîì ïëàâèòñÿ ïðè ïîñòåïåííî ïîâûøàþùåéñÿ òåìïåðàòóðå â ïîòîêå
ãàçà-íîñèòåëÿ (îáû÷íî ãåëèÿ). Ïðè ýòîì îáðàçåö íàñûùàåòñÿ óãëåðîäîì
è ïðîèñõîäèò âîññòàíîâëåíèå îêñèäîâ äî óãàðíîãî ãàçà (3).

RxOy + C 
 CO + R (3)
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Â ïðèáîðå LECO TC600 òàêæå ïðåäóñìîòðåíî äîîêñèëåíèå óãàðíîãî ãà-
çà äî óãëåêèñëîãî. Ñêîðîñòü ïîñòóïëåíèÿ CO2 ôèêñèðóåòñÿ ïðè ïîìîùè
ìåòîäà èíôðàêðàñíîé àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Ïîìèìî ñêîðîñòè
âûäåëåíèÿ CO2, â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè ïðèáîð ôèêñèðóåò òåìïåðà-
òóðó îáðàçöà. Òàêèì îáðàçîì â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ ïîëó÷àåòñÿ çàâèñèìîñòü
ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO2 è òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè. Äîïîëíèòåëüíî
ïðèáîð àâòîìàòè÷åñêè âû÷èñëÿåò îáùóþ ìàññó ñîäåðæàùåãîñÿ â îáðàçöå
êèñëîðîäà.

Ïîëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü òðåáóåò äàëüíåéøåé ïðåäâàðèòåëüíîé îáðà-
áîòêè. Ïðåäâàðèòåëüíóþ îáðàáîòêó ìîæíî ðàçäåëèòü íà òðè îñíîâíûõ
÷àñòè.

Ïåðâàÿ ÷àñòü ýòî äîïîëíèòåëüíàÿ êîððåêöèÿ òåìïåðàòóðíûõ êðèâûõ.
Äëÿ ýòîãî èç ïðåäîñòàâëåííîãî íàáîðà êðèâûõ äëÿ íåñêîëüêèõ îáðàçöîâ
âûáèðàåòñÿ ñëó÷àéíàÿ è îáúÿâëÿåòñÿ ýòàëîííîé. Çàòåì äëÿ âñåõ îñòàëü-
íûõ êðèâûõ âû÷èñëÿåòñÿ êðîññ-êîððåëÿöèÿ (4) ìåæäó íèìè è ýòàëîííîé
êðèâîé íà ïðîìåæóòêå ñîâïàäàþùèõ òåìïåðàòóð.

Correlate[k] = (x ∗ y)(k −N + 1) =

||x||−1∑
l=0

xlyl−k+N−1,

äëÿ k = 0, ||x||+ ||y||+ 2.

(4)

Çäåñü x, y çíà÷åíèÿ ýòàëîííîé êðèâîé è ðàññìàòðèâàåìîé êðèâîé, ||x||,
||y|| èõ äëèíû ñîîòâåòñòâåííî, à N = max(||x||, ||y||). Â ñëó÷àå âûõî-
äà çà ãðàíèöû ìàññèâîâ çíà÷åíèÿ êðèâûõ ñ÷èòàþòñÿ íóëåâûìè. Äàëåå
äëÿ êàæäîé êðèâîé â ïîëó÷åííîì ìàññèâå êðîññ-êîððåëÿöèè èùåò-
ñÿ ìàêñèìóì. Ðàçíîñòü èíäåêñà íóëåâîãî ñäâèãà è èíäåêñà ìàêñèìóìà
êðîññ-êîððåëÿöèè äâóõ ìàññèâîâ ñîîòâåòñòâóåò ñäâèãó ïðè êîòîðîì äî-
ñòèãàåòñÿ ìàêñèìóì êðîññ-êîððåëÿöèè äâóõ ìàññèâîâ. Òàêèì îáðàçîì
ìîæíî íàéòè íàèëó÷øèé ñäâèã äëÿ âûðàâíèâàíèÿ äâóõ ìàññèâîâ [29].
Ïîñëå ýòîãî âñå íàéäåííûå íàèëó÷øèå ñäâèãè íîðìèðóþòñÿ òàê, ÷òîáû
ìåäèàííûé ñäâèã áûë ðàâåí íóëþ. Äàëåå âñå çíà÷åíèÿ êðèâûõ ïðåîáðà-
çóþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè íàéäåííûì íîðìèðîâàííûì íàèëó÷øèì ñäâèãàì,
ïðè ýòîì òåìïåðàòóðà îñòàåòñÿ íåèçìåííîé.

Âòîðàÿ ÷àñòü ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè çàêëþ÷àåòñÿ â âû÷èòàíèè
ôîíîâîãî âûäåëåíèÿ èç ñèãíàëà. Â ðàáîòå [8] áûëî ïðåäëîæåíî ïðèáëè-
æàòü ôîíîâîå âûäåëåíèå, èñïîëüçóÿ ôîðìóëó, çàâèñÿùóþ îò ïàðàìåòðîâ
H, Tbeg è Tend:

fb(T ) =
H

1 + exp(−4
T−

Tend+Tbeg
2

Tend−Tbeg
)
. (5)
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Â äàííîé ðàáîòå Tbeg è Tend áûëè âçÿòû 1500 è 1700, ñîîòâåòñòâåííî,
ïàðàìåòð H ïîäáèðàëñÿ òàê, ÷òîáû âûäåëåíèå â êîíöå ýêñïåðèìåíòà ðàâ-
íÿëîñü 0. Ïðèìåð êðèâîé ñ áîëüøèì çíà÷åíèåì ôîíîâîãî âûäåëåíèÿ äî
è ïîñëå ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ïðèâåäåí íà ðèñ. 3.

Ðèñ. 3: Ðåçóëüòàòû ÔÃÀ äëÿ îáðàçöîâîé ØÕ-15 ñòàëè èç âòîðîé ãðóïïû
äî ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ) è ïîñëå ïðåäâàðè-
òåëüíîé îáðàáîòêè (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ).

Â õîäå ïîñëåäíåé ÷àñòè ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ïîëó÷åííûå êðè-
âûå ñãëàæèâàþòñÿ è ïî êðèâîé çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO2

âîññòàíàâëèâàåòñÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà.

3 Îïèñàíèå àëãîðèòìà

Àëãîðèòì îñíîâûâàåòñÿ íà êîíöåïöèè íåéðîííûõ ñåòåé, ó÷èòûâàþùèõ
ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ. Íà âõîä ýòîò àëãîðèòì ïðèíèìàåò ñïèñîê èç
Noxides îêñèäîâ, òåìïåðàòóðû íà÷àëà è ìàêñèìóìà âûäåëåíèÿ äëÿ êàæ-
äîãî èç ýòèõ îêñèäîâ, à òàêæå Nreferences íàáîðîâ çíà÷åíèé ôóíêöèé
ñóììàðíîãî âûäåëåíèÿ è òåìïåðàòóð ïðè êîòîðûõ ýòè çíà÷åíèÿ äîñòèãà-
þòñÿ. Ïîñëå ýòîãî ïðîèñõîäèò îáó÷åíèå íåéðîííîé ñåòè äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ
çíà÷åíèé ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç êàæäîãî èç îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé ïî
âðåìåíè. Äëÿ ýòîãî íà îòðåçêå âðåìåíè [0, 800] áåðóòñÿ 1000 òî÷åê. Ïîñëå
÷åãî â ýòèõ òî÷êàõ ñ÷èòàåòñÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü L, ó÷èòûâàþùàÿ íàñêîëü-
êî âûïîëíÿåòñÿ ìîäåëüíûå óðàâíåíèÿ ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ èç êàæäîãî
èç îêñèäîâ è õàðàêòåðèñòèêè îêñèäîâ. Äàííàÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü ìèíè-
ìèçèðóåòñÿ ïðè ïîìîùè ñòîõàñòè÷åñêîãî îïòèìèçàòîðà Adam [30]. Ïðè
îáó÷åíèè ìîäåëè òàêæå èñïîëüçóþòñÿ ïîñòåïåííîå ñíèæåíèå ñêîðîñòè
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Ðèñ. 4: Ðåçóëüòàòû ÔÃÀ äëÿ çàâîäñêîé ØÕ-15 ñòàëè èç ãðóïïû ÌÍÐÑ-
236234 äî ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè.

Ðèñ. 5: Ðåçóëüòàòû ÔÃÀ äëÿ çàâîäñêîé ØÕ-15 ñòàëè èç ãðóïïû ÌÍÐÑ-
236234 äî ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè áåç âûðàâíèâàíèÿ.

îáó÷åíèÿ, ïåðåäèñêðåòèçàöèÿ âðåìåííîãî èíòåðâàëà íà îñíîâå íåâÿçêè
è íîðìàëèçàöèÿ âûõîäíûõ äàííûõ. Äàëåå ïîäðîáíåå îïèñûâàþòñÿ èñ-
ïîëüçóåìûå ìîäåëè, àðõèòåêòóðà íåéðîííîé ñåòè è ñëàãàåìûå ôóíêöèè
ïîòåðü.
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Ðèñ. 6: Ðåçóëüòàòû ÔÃÀ äëÿ çàâîäñêîé ØÕ-15 ñòàëè èç ãðóïïû ÌÍÐÑ-
236234 äî è ïîñëå ïðåäîáðàáîòêè.

Â ðàáîòå [28] áûëà ðàçðàáîòàíà ñëåäóþùàÿ ìîäåëü âûäåëåíèÿ êèñ-
ëîðîäà èç îáúåìà îáðàçöà. Ïóòü M0 èçíà÷àëüíàÿ ìàññà ñâÿçàííîãî â
îáðàçöå êèñëîðîäà, à M(t) ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè ìàññû ñâÿçàííîãî â
îáðàçöå êèñëîðîäà îò âðåìåíè. Òîãäà ïðè ïëàâëåíèè äëÿ ýòèõ âåëè÷èí
âûïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùåå äèôôåðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå:{

−dM(t)
dt = M(t)ef(t),

M(t0) = M0.
(6)

Çäåñü f(t) = K − E
T (t) , T (t) - ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû îò

âðåìåíè, K è E êîíñòàíòû õàðàêòåðèçóþùèå ôîðìó ïèêà. Ðàññìîòðèì
ôóíêöèþ V (t) = −dM

dt îïðåäåëÿþùóþ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ
êèñëîðîäà èç îáðàçöà îò âðåìåíè. Ïðîäèôôåðåíöèðîâàâ ïî t óðàâíåíèå
(6), ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ ôóíêöèè V (t):

V ′(t) = V (t)(f ′(t)− ef(t)). (7)

Åñëè òàêæå èçâåñòíî çíà÷åíèå ôóíêöèè V (t) â íåêîòîðûé ìîìåíò
âðåìåíè t0, òî ôîðìóëèðóåòñÿ çàäà÷à Êîøè äëÿ ôóíêöèè V (t).{

V ′(t) = V (t)(f ′(t)− ef(t)),

V (t0) = V0.
(8)

Åñëè îáîçíà÷èòü òåïåðü tmax � ìîìåíò âðåìåíè, â êîòîðûé äîñòèãà-
åòñÿ ìàêñèìóì ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ êèñëîðîäà èç îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ,
à çà Tmax = T (tmax) � òåìïåðàòóðó â ýòîò ìîìåíò âðåìåíè, òîãäà â
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òî÷êå t = tmax ôóíêöèÿ V (t) äîñòèãàåò ìàêñèìóìà, èç ÷åãî ñëåäóåò,
÷òî V ′(tmax) = 0. Îòñþäà ïðè t = tmax èç óðàâíåíèÿ (7) ñëåäóåò, ÷òî

ef(tmax) = f ′(tmax). Ïðè ýòîì f ′(t) = ET ′(t)
(T (t))2 . Òîãäà, ïðîëîãàðèôìèðîâàâ

îáå ÷àñòè äàííîãî ñîîòíîøåíèÿ, ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå
äëÿ K:

K =
E

Tmax
+ ln(

ET ′(tmax)

(Tmax)2
). (9)

Â ðàìêàõ èññëåäóåìîé ìîäåëè, ôóíêöèÿ òåìïåðàòóðû ïðèáëèæàåòñÿ
ëèíåéíîé ôóíêöèåé T (t) = t + Tstart, ãäå Tstart èçâåñòíî. Â òàêîì ñëó÷àå
T ′(t) = 1, è ôîðìóëà (9) óïðîùàåòñÿ äî

K =
E

Tmax
+ ln(

E

(Tmax)2
). (10)

Òàêèì îáðàçîì âèä óðàâíåíèÿ ìîäåëèðóþùåãî ïðîöåññ âûäåëåíèÿ
êèñëîðîäà èç îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé ïðè íåèçîòåðìè÷åñêîì ïëàâëåíèè
çàâèñèò îò äâóõ ïàðàìåòðîâ Tmax è E.

Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëàñü ïîëíîñâÿçíàÿ íåéðîííàÿ ñåòü, ñîñòî-
ÿùàÿ èç òðåõ ñêðûòûõ ñëîåâ ïî 50 íåéðîíîâ, ïîñëå êàæäîãî èç êîòîðûõ
èäåò ôóíêöèÿ àêòèâàöèè - ãèïåðáîëè÷åñêèé òàíãåíñ. Ïîñëåäíèé ñëîé ñî-

ñòîèò èç Noxides íåéðîíîâ. Âûõîä Ṽi(t) íåéðîííîé ñåòè ïðåîáðàçóåòñÿ ïî
ôîðìóëå {

Vi(t) = softplus(Ṽi(t)),

VNoxides+1(t) =
∑Noxides

i=1 Vi(t),
(11)

ãäå softplus(x) = ln(1 + ex).
Òàêèå ïðåîáðàçîâàíèÿ òðåáóþòñÿ, ÷òîáû ãàðàíòèðîâàòü íåîòðèöà-

òåëüíîñòü ïîëó÷àåìûõ çíà÷åíèé ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îêñèäîâ.
Âåñà íåéðîííîé ñåòè èíèöèàëèçèðóþòñÿ ñëó÷àéíî ìåòîäîì "Glorot
uniform"[31].

Êðîìå ýòîãî â êà÷åñòâå òðåíèðóåìûõ âåñîâ íåéðîííîé ñåòè äîáàâëÿ-

þòñÿ âíåøíèå òðåíèðóåìûå ïåðåìåííûå: Ẽi è T̃max
i , äëÿ i ∈ 1, Noxides. Ïî

ýòèì ïåðåìåííûì äàëåå ïåðåñ÷èòûâàþòñÿ ïåðåìåííûå Ei, Tmax
i è Ki ïî

ôîðìóëàì

Ei = Einitial
i ∗ 10(Escale∗tanh(Ẽi)), (12)

Tmax
i = Tmax,initial

i + (tanh(T̃max
i ) ∗ Tmax

scale), (13)

Ki =
Ei

Tmax
i

+ log(
Ei

(Tmax
i )2

). (14)

Â ýòèõ ôîðìóëàõ Escale, Tmax
scale - ãèïåðïàðàìåòðû ìîäåëè, Einitial

i � èç-
íà÷àëüíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà Ei äëÿ iîãî óðàâíåíèÿ � îäèíàêîâîå äëÿ
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âñåõ óðàâíåíèé, òîæå ÿâëÿåòñÿ ãèïåðïàðàìåòðîì ìîäåëè, à Tmax,initial
i �

èçíà÷àëüíîå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé äîñòèãàåòñÿ ìàêñèìóì
ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ êèñëîðîäà èç îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ, îïðåäåëÿåòñÿ
èç ñîîáðàæåíèé òåðìîäèíàìèêè äëÿ êàæäîãî èç òèïîâ îêñèäíûõ âêëþ-
÷åíèé ïðè ôèêñèðîâàííîì ñîñòàâå ìåòàëëà. Îïðåäåëåíèå Tmax,initial

i , à

òàêæå T beg
i ïðîâîäèëîñü ïðè ïîìîùè ÏÎ "Oxide". Ïàðàìåòðû íåéðîííîé

ñåòè Ẽi è T̃max
i , äëÿ i ∈ 1, Noxides èíèöèàëèçèðóþòñÿ íóëåì.

Ñõåìàòè÷íî àðõèòåêòóðà íåéðîñåòè èçîáðàæåíà íà ðèñ. 7.

Ðèñ. 7: Ñõåìà íåéðîííîé ñåòè äëÿ òðåõ îêñèäîâ è äâóõ ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ.
Ýëåìåíòû ñ ãîðèçîíòàëüíîé øòðèõîâêîé � âõîäíûå è âûõîäíûå íåéðîíû
ìîäåëèðóþùåé ñåòè. Ýëåìåíòû â òî÷êó � îáó÷àåìûå ïàðàìåòðû. Ýëå-
ìåíòû ñ êîñîé øòðèõîâêîé � ïðåîáðàçîâàíèÿ ïðèìåíÿåìûå ê âûõîäíûì
çíà÷åíèÿì. Áåëûå ýëåìåíòû � ñëàãàåìûå ôóíêöèè ïîòåðü.

Îñíîâíàÿ ÷àñòü àëãîðèòìà � ýòî îáó÷åíèå íåéðîííîé ñåòè îïè-
ñàííîé â ïðåäûäóùåì ïàðàãðàôå ïðè ïîìîùè ìèíèìèçàöèè ôóíêöèè
ïîòåðü ìåòîäîì Adam. Ôóíêöèÿ ïîòåðü çàäàåòñÿ âçâåøåííîé ñóììîé
2 ∗ Noxides + Nreferences ñëàãàåìûõ. Ïåðâûå Noxides çàäàþòñÿ íåâÿçêîé
äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ (7), ãäå V ′i (t) ïîäñ÷èòàíî ñ ïîìîùüþ òåõ-
íîëîãèè îáðàòíîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ îøèáêè äëÿ êàæäîãî èç îêñèäîâ.

Îáîçíà÷èì èõ L̃ode
i äëÿ i ∈ 1, Noxides. Ýòà íåâÿçêà óìíîæàåòñÿ íà ïðîèçâå-

äåíèå äâóõ ñèãìîèä, äëÿ òîãî ÷òîáû óìåíüøèòü øòðàô çà íåâûïîëíåíèå
óðàâíåíèÿ âíå èíòåðâàëà òåìïåðàòóð, íà êîòîðîì âûäåëåíèå ìîæåò
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áûòü ôèçè÷åñêè. Òàêèì îáðàçîì ïåðâûå Noxides ñëàãàåìûõ ñ÷èòàþòñÿ ïî
ôîðìóëå

Lode
i = L̃ode

i S(T (t)− (Tmax
i − T diff

i ))S(−(T (t)− (Tmax
i + T diff

i ))),

ãäå S(x) =
1

1 + e−x
.

(15)

Ñëåäóþùèå Noxides ñëàãàåìûõ îòâå÷àþò çà îòñóòñòâèå çíà÷èòåëü-
íîãî âûäåëåíèÿ èç iîãî îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ âíå èíòåðâàëà [Tmax

i −
T diff
i , Tmax

i +T diff
i ], ãäå T diff

i = Tmax,initial
i −T beg

i . Ýòè ñëàãàåìûå ñ÷èòàþòñÿ
ïî ôîðìóëå

Ltbeg
i = ‖Vi(t)(1− S(T (t)− (Tmax,initial

i − T diff
i ))·

·S(−(T (t)− (Tmax,initial
i + T diff

i ))))‖2.
(16)

Äàëåå ñëåäóåò Nreferences ñëàãàåìûõ, êîòîðûå îòâå÷àþò çà ñîîòâåò-
ñòâèå ñóììû ïðåäñêàçàííûõ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûì ðåçóëüòàòàì ôðàê-
öèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà. Äëÿ jîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé çàäàþòñÿ
ìîìåíòû âðåìåíè, â êîòîðûå èçâåñòíà ñêîðîñòü âûäåëåíèÿ óãàðíîãî
ãàçà èç îáðàçöà, è çíà÷åíèå ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ óãàðíîãî ãàçà èç îá-
ðàçöà. Îäíàêî âûäåëåíèå CO äî äîñòèæåíèÿ òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ
ñòàëè íå èíôîðìàòèâíî, òàê êàê îíî âêëþ÷àåò â ñåáÿ âûäåëåíèå ïîâåðõ-
íîñòíîãî êèñëîðîäà. Ïîýòîìó äàííûå ÔÃÀ ïðè òåìïåðàòóðå ìåíüøåé
òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ ñòàëè Tmelting îòáðàñûâàþòñÿ. Òàêèì îáðàçîì
îñòàâøèåñÿ ñëàãàåìûå ñ÷èòàþòñÿ êàê ñðåäíèé êâàäðàò ðàçíîñòè ñóììû
ñêîðîñòåé âûäåëåíèÿ óãàðíîãî ãàçà èç îáðàçöà VNoxides+1 è ðåçóëüòàòîâ
ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà â èíôîðìàòèâíûõ òî÷êàõ

Lref
j = MSE(VNoxides+1, V

reference
j ), äëÿ j ∈ 1, Nreferences. (17)

Ñóììàðíàÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü ïðèíèìàåò âèä

L =
Noxides∑
i=1

(104 ∗ Lode
i + 102 ∗ Ltbeg

i ) +

Nreferences∑
j=1

(
1

Nreferences
∗ Lref

j ). (18)

Àëãîðèòì âêëþ÷àåò äâà ýòàïà. Ñíà÷àëà äëÿ îïðåäåëåííîãî ñîñòàâà
ìåòàëëà ñîçäàåòñÿ áàçîâàÿ ìîäåëü. Äëÿ èíèöèàëèçàöèè ìîäåëè èç òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé âû÷èñëÿþòñÿ ïàðàìåòðû Tmax,initial

i è T beg
i .

Ýòà ìîäåëü îáó÷àåòñÿ â òå÷åíèè 200000 ýïîõ íà íåñêîëüêèõ êðèâûõ ðå-
çóëüòàòîâ ÔÃÀ îäíîâðåìåííî. Ñêîðîñòü îáó÷åíèÿ èçíà÷àëüíî ðàâíà 10−5,
ïîñëå ÷åãî êàæäûå 25000 ýïîõ óìíîæàåòñÿ íà 0.9. Çàòåì äëÿ êàæäîãî
íîâîãî ïîëó÷åííîãî îáðàçöà áàçîâàÿ ìîäåëü äîîáó÷àåòñÿ â òå÷åíèè 5000
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ýïîõ äëÿ óòî÷íåíèÿ ðåçóëüòàòà. Âñëåäñòâèå èñïîëüçîâàíèÿ ïðåäîáó÷å-
íèÿ ñêîðîñòü ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà äëÿ íîâûõ îáðàçöîâ çíà÷èòåëüíî
óâåëè÷èâàåòñÿ.

Â ñòàòüå [32] ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ áîëåå áûñòðîé òðåíèðîâêè íåéðîííûõ
ñåòåé ó÷èòûâàþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ íåîáõîäèìî íîðìàëè-
çîâàòü ìîäåëèðóåìîå äèôôåðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå. Äëÿ òîãî ÷òîáû
ñäåëàòü ýòî â äàííîé ðàáîòå ïðè ñîçäàíèè ìîäåëè âû÷èñëÿåòñÿ V max

ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO äîñòèãàåìîå íà ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ êðèâûõ. Ïîñëå ýòîãî âñå çíà÷åíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
êðèâûõ äåëÿòñÿ íà V max. Ìîäåëü îáó÷àåòñÿ ñ íîðìàëèçîâàííûìè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè êðèâûìè. Ïðè ïîëó÷åíèè îêîí÷àòåëüíîãî ðåçóëüòàòà,
ïðåäñêàçàíèÿ íåéðîííîé ñåòè óìíîæàþòñÿ íà V max. Â ñòàòüå [32], òàê-
æå ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ áîëåå óñòîé÷èâîãî è áûñòðîãî îáó÷åíèÿ íåéðîííûõ
ñåòåé èñïîëüçóþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ òðåáóåòñÿ ïåðèîäè÷åñêàÿ
ïåðåäèñêðåòèçàöèÿ îáëàñòè, íà êîòîðîé èùåòñÿ ôóíêöèÿ. Â ñòàòüå [33]
â õîäå ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ïåðåäèñêðåòèçàöèè áûëî ïîêàçàíî,
÷òî îäíèìè èç íàèáîëåå ýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ ïåðåäèñêðåòèçàöèè ÿâëÿ-
þòñÿ ìåòîäû ïåðåäèñêðåòèçàöèè íà îñíîâå íåâÿçêè äèôôåðåíöèàëüíîãî
óðàâíåíèÿ. Â äàííîé ðàáîòå ïåðåäèñêðåòèçàöèÿ ïðîâîäèëàñü ñ ñîõðàíå-
íèåì êîëè÷åñòâà òî÷åê n íà îáëàñòè îïðåäåëåíèÿ, ÿâëÿþùåéñÿ îòðåçêîì,
êàæäóþ 1000 ýïîõ ïî ñëåäóþùåìó àëãîðèòìó.

Ñíà÷àëà íà îòðåçêå ðàâíîìåðíî áåðóòñÿ n ∗ 10 òî÷åê è â íèõ ñ÷è-
òàåòñÿ íåâÿçêà âûïîëíåíèÿ äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ (7). Çàòåì
îòðåçîê äåëèòñÿ íà n

10 ÷àñòåé, è äëÿ êàæäîé ÷àñòè ñ÷èòàåòñÿ ñðåäíÿÿ
íåâÿçêà â òî÷êàõ íàõîäÿùèõñÿ â ýòîé ÷àñòè. Äàëåå â êàæäîé ÷àñòè ðàâ-
íîìåðíî áåðóòñÿ òî÷êè â êîëè÷åñòâå ïðîïîðöèîíàëüíî ñðåäíåé íåâÿçêå
äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåé ýòîé ÷àñòè, íî íå ìåíåå
îäíîé.

4 Ðåçóëüòàòû

Àëãîðèòì áûë ïðîòåñòèðîâàí íà ðåçóëüòàòàõ ÔÃÀ äëÿ ìåòàëëîâ ìàð-
êè ØÕ-15. Äëÿ òåñòèðîâàíèÿ àëãîðèòìà áûëî ïîëó÷åíî ïî 39 êðèâûõ
ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ äëÿ îáðàçöîâîéØÕ-15 (ÎØÕ-15) è äëÿ çàâîäñêîéØÕ-
15 (ÇØÕ-15), êîòîðûå îòëè÷àþòñÿ ïî ñîñòàâó. Äëÿ îáîèõ ñîñòàâîâ ïðè
ïîìîùè ïðîãðàììû Oxide áûëè ðàññ÷èòàíû òåìïåðàòóðû íà÷àëà âûäå-
ëåíèÿ óãàðíîãî ãàçà è òåìïåðàòóðà ìàêñèìóìà âûäåëåíèÿ óãàðíîãî ãàçà
äëÿ âñåõ òèïîâ îêñèäîâ, êîòîðûå ìîãóò ñîäåðæàòüñÿ â äàííûõ ìåòàëëàõ.

Ïîëó÷åííûå äàííûå ÔÃÀ áûëè ïîäâåðãíóòû ïðåäâàðèòåëüíîé îáðà-
áîòêå è ïðåäâàðèòåëüíîìó âûðàâíèâàíèþ. Ïðè ýòîì ïðåäâàðèòåëüíîå
âûðàâíèâàíèå ïðîèñõîäèëî íåçàâèñèìî äëÿ êàæäîé ãðóïïû êàæäîãî ñî-
ñòàâà. Äëÿ êàæäîãî ñîñòàâà áûëî îòîáðàíî ïî 6 êðèâûõ äëÿ îáó÷åíèÿ
áàçîâîé ìîäåëè. Òàêæå áûë çàôèêñèðîâàí ñïèñîê îêñèäîâ ïîòåíöèàëü-
íî ñîäåðæàùèõñÿ â îáðàçöàõ ìåòàëëà äàííîãî ñîñòàâà è ãèïåðïàðàìåòðû
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ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìà. Ãèïåðïàðàìåòðû áûëè âûáðàíû ñëåäóþùè-
ìè: Escale = 1, Tmax

scale = 100, Einitial = 9 ∗ 104. Áàçîâàÿ ìîäåëü îáó÷àëàñü â
òå÷åíèå 200000 ýïîõ. Èòîãîâàÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü äîñòèãëà ïîðÿäêà 10−2.
Íà ðèñ. 8 èçîáðàæåí ôèíàëüíûé ðåçóëüòàò ðàáîòû áàçîâîé ìîäåëè äëÿ
ÎØÕ-15. Ïîëó÷åííûå áàçîâûå ìîäåëè áûëè ïðîòåñòèðîâàíû íà âñåõ ýêñ-

Ðèñ. 8: Âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòà ðàáîòû áàçîâîãî àëãîðèòìà äëÿ 6
ïàðàëëåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ ÎØÕ-15.

ïåðèìåíòàëüíûõ êðèâûõ âñåõ ãðóïï ìåòàëëà ñâîåãî ñîñòàâà. Äëÿ êàæäîé
ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé áûëà ñîçäàíà íîâàÿ ìîäåëü. Ïðè ýòîì âåñà
íåéðîííîé ñåòè è çíà÷åíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ òðåíèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ
áûëè èíèöèàëèçèðîâàíû âåñàìè è çíà÷åíèÿìè äîïîëíèòåëüíûõ òðåíè-
ðóåìûõ ïàðàìåòðîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ áàçîâûõ ìîäåëåé. Äàëåå êàæäàÿ
ìîäåëü îáó÷àëàñü â òå÷åíèè 5000 ýïîõ ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ îáó÷åíèÿ
5∗10−6. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ êàæäîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé áûëî ïî-
ëó÷åíî ðàçëîæåíèå íà 8 èëè ìåíüøåå ÷èñëî ïèêîâ. Ïðèìåð ïðåäñêàçàíèÿ
äîîáó÷åííîãî àëãîðèòìà ïðèâåäåí íà ðèñ. 9

Èç ïîëó÷åííîãî ðàçáèåíèÿ íà ïèêè áûëî âû÷èñëåíî êîëè÷åñòâî êèñ-
ëîðîäà â êàæäîì èç òèïîâ âêëþ÷åíèé. Äëÿ ýòîãî ïðè ïîìîùè ìåòîäà
òðàïåöèé [34], áûëè ïîñ÷èòàíû ïëîùàäè ïîä ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé
è ïîä êàæäûì èç ïèêîâ. Ñóììàðíàÿ ìàññà êèñëîðîäà ñîäåðæàâøåãîñÿ â
îáðàçöå èçâåñòíà, òàê êàê îíà èçìåðÿåòñÿ ïðè ïðîâåäåíèè ÔÃÀ. Òîãäà
ìàññà ñîäåðæàíèÿ êèñëîðîäà âî âêëþ÷åíèÿõ êàæäîãî òèïà âû÷èñëÿëèñü
èç ñîîáðàæåíèé, ÷òî êîëè÷åñòâî êèñëîðîäà ñâÿçàííîãî â äàííîì îêñèä-
íîì âêëþ÷åíèè îòíîñèòñÿ ê îáùåìó êîëè÷åñòâó êèñëîðîäà òàê æå, êàê
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Ðèñ. 9: Ðåçóëüòàòû äîîáó÷åíèÿ íà êðèâûõ ÔÃÀ äëÿ îáðàçöîâ èç ãðóïïû
ÎØÕ-15-1

ïëîùàäü ïîä ïèêîì, êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò âûäåëåíèþ CO èç îêñèä-
íûõ âêëþ÷åíèé ýòîãî òèïà, îòíîñèòñÿ ê ïëîùàäè ïîä ýêñïåðèìåíòàëüíîé
êðèâîé.

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðòíîé îöåíêè è ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû
ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìà äëÿ îñíîâíîé ãðóïïû ÎØÕ-15 ïðèâåäåíû íà
ðèñ. 10. Ñðåäíÿÿ àáñîëþòíàÿ îøèáêà ïðåäñêàçàííîãî êîëè÷åñòâà êèñ-
ëîðîäà â îêñèäå Al2O3 ñîñòàâèëà 0.00012. Ñðåäíåå êâàäðàòè÷íîå îòêëî-
íåíèå ïðåäñêàçàííîãî êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà ñâÿçàííîãî âî âêëþ÷åíèÿõ
îêñèäà Al2O3 ìåíåå 0.00001.

Äëÿ ìåòàëëà âòîðîãî ñîñòàâà âìåñòî êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà â îêñèäå
Al2O3 áûëî ïîñ÷èòàíî êîëè÷åñòâî êèñëîðîäà â ñèëèêàòàõ, àëþìèíàòàõ è
øïèíåëè. Ñðåäíèå àáñîëþòíûå îøèáêè ïðåäñêàçàííîãî êîëè÷åñòâà êèñ-
ëîðîäà â ñèëèêàòàõ, àëþìèíàòàõ è øïèíåëè ñîñòàâèëè 0.0002, 0.0003
è 0.0002 ñîîòâåòñòâåííî. Ñðåäíåå êâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå ïðåäñêà-
çàííîãî êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà ñâÿçàííîãî âî âêëþ÷åíèÿõ àëþìèíàòîâ
ñîñòàâèëà 0.0005.

5 Çàêëþ÷åíèå

Áûë ðàçðàáîòàí àëãîðèòì, ïîçâîëÿþùèé îïðåäåëèòü äëÿ êàæäîãî òè-
ïà îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ ñêîðîñòü âûäåëåíèÿ CO ïðè íåèçîòåðìè÷åñêîì
ïëàâëåíèè è ìàññó ñâÿçàííîãî êèñëîðîäà ïî êðèâûì çàâèñèìîñòè ñêîðî-
ñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà, ïîëó÷åííûì ïðè ôðàêöèîííîì ãàçîâîì
àíàëèçå. Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì îñíîâûâàåòñÿ íà êîíöåïöèè íåéðîí-
íûõ ñåòåé, ó÷èòûâàþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðè
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Ðèñ. 10: Ñðàâíåíèå ýêñïåðòíîé îöåíêè êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà ñâÿçàííîãî
âî âêëþ÷åíèÿõ îêñèäà Al2O3 è åãî êîëè÷åñòâà ïðåäñêàçàííîãî ïðåäëî-
æåííûì àëãîðèòìîì äëÿ ÎØÕ-15-1. Â êîëîíêàõ äëÿ êàæäîãî îáðàçöà
ïîñëåäîâàòåëüíî ïðèâåäåíû êîëè÷åñòâî êèñëîðîäà âî âêëþ÷åíèÿõ Al2O3

ïðåäñêàçàííîå ïðåäëîæåííûì àëãîðèòìîì è åãî êîëè÷åñòâî, ïîñ÷èòàííîå
â ïðè ïîìîùè ýêñïåðòíîé îöåíêè.

ðåøåíèè çàäà÷è èñïîëüçîâàòü ìîäåëü çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ
CO îò âðåìåíè èç îòäåëüíîãî òèïà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé, ïðåäñòàâ-
ëåííóþ â âèäå äèôôåðåíöèàëüíîãî óðàâíåíèÿ. Äàííûé àëãîðèòì áûë
ðåàëèçîâàí íà ÿçûêå Python c èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòîâ DeepXDE, numpy
è PyTorch. Â õîäå òåñòèðîâàíèÿ íà äâóõ ìåòàëëàõ ðàçíîãî ñîñòàâà áûëà
ïîêàçàíà ïðàêòè÷åñêàÿ ïðèìåíèìîñòü ðàçðàáîòàííîãî àëãîðèòìà.

Àâòîðñêèå äåêëàðàöèè

Ôèíàíñèðîâàíèå

Äîïîëíèòåëüíûå èñòî÷íèêè ôèíàíñèðîâàíèÿ îòóòâóþò.

Äîñòóïíîñòü äàííûõ è ïðîãðàììíîãî êîäà

Ïðîãðàììíûé êîä ðåàëèçóþùèé ïðåäëîæåíûé àëãîðèòì:
https://github.com/Mitdia/OxSepDL.

Êîíôëèêò èíòåðåñîâ

Îòñóòñòâóåò.

Âêëàä àâòîðîâ

Ä. Ä. Êíîððå � ðàçðàáîòêà àëãîðèòìà, òåñòèðîâàíèå àëãîðèòìà, íàïèñà-
íèå òåêñòà ñòàòüè. À. Ñ. Êðûëîâ � ðàçðàáîòêà ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé
è àëãîðèòìà, íàïèñàíèå òåêñòà ñòàòüè. Þ. Ê. Ôåëüäìàí � ïîëó÷åíèå
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ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, íàïèñàíèå òåêñòà ñòàòüè. Ê. Â. Ãðèãîðîâè÷
� ðàçðàáîòêà ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, ïîëó÷åíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ, íàïèñàíèå òåêñòà ñòàòüè.
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