
Ñåêöèÿ: Èíôîðìàòèêà
ÓÄÊ: 512;511.823

Ìåòîä îïðåäåëåíèÿ îêñèäíîãî ñîñòàâà ìåòàëëà
ïî äàííûì íåèçîòåðìè÷åñêîãî ãàçîâîãî àíàëèçà

Òîêàðü Ä. Ñ.1*, Ãðèãîðîâè÷ Ê. Â.2, Ôåëüäìàí Þ. Ê. 2,
Êðûëîâ À. Ñ. 1

1*Ôàêóëüòåò Âû÷èñëèòåëüíîé Ìàòåìàòèêè è Êèáåðíåòèêè,
Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè

Ì.Â.Ëîìîíîñîâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, 1-52, Ìîñêâà, 119991, Ðîññèÿ.
2Ëàáîðàòîðèÿ äèàãíîñòèêè ìàòåðèàëîâ, ÈÌÅÒ ÐÀÍ, Ëåíèíñêèé

ïðîñïåêò, 49, Ìîñêâà, 119334, Ðîññèÿ.

*Àâòîð(û), îòâåòñòâåííûé(ûå) çà ïåðåïèñêó. E-mail(s):
dmitriy.s.tokar@gmail.com;

Ñîàâòîðû: imet@imet.ac.ru; imet@imet.ac.ru; kryl@cs.msu.ru;

Àííîòàöèÿ
Ïðîèçâîäñòâî ìåòàëëîâ òðåáóåò òî÷íîãî êîíòðîëÿ ñîäåðæàíèÿ îê-
ñèäíûõ âêëþ÷åíèé, êîòîðûå ñóùåñòâåííî âëèÿþò íà ìåõàíè÷åñêèå
è ýêñïëóàòàöèîííûå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ. Òðàäèöèîííûå ìåòîäû
àíàëèçà íå âñåãäà ïîçâîëÿþò îäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü ñîñòàâ è ðàñïðå-
äåëåíèå îêñèäîâ, ÷òî äåëàåò àêòóàëüíîé ðàçðàáîòêó íîâûõ ïîäõîäîâ
ê èíòåðïðåòàöèè äàííûõ ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà (ÔÃÀ). Â
äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí àâòîìàòèçèðîâàííûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ
îêñèäíîãî ñîñòàâà ìåòàëëîâ íà îñíîâå äàííûõ ÔÃÀ. Ìåòîä îñíîâàí íà
ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè, îïèñûâàþùåé ïðîöåññ âûäåëåíèÿ óãàðíîãî
ãàçà (CO) èç îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé ïðè íåèçîòåðìè÷åñêîì ïëàâëåíèè
îáðàçöà. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ ìîäåëè èñ-
ïîëüçîâàí ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà (RMSProp)
ñ àâòîìàòè÷åñêèì äèôôåðåíöèðîâàíèåì, ÷òî ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâ-
íî ìèíèìèçèðîâàòü ôóíêöèþ ïîòåðü, ó÷èòûâàþùóþ êàê òî÷íîñòü
àïïðîêñèìàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, òàê è ôèçè÷åñêèå îãðà-
íè÷åíèÿ ìîäåëè.
Òåñòèðîâàíèå ìåòîäà ïðîâåäåíî íà ðåàëüíûõ äàííûõ àíàëèçà îáðàç-
öîâ ñòàëè ìàðêè ØÕ-15. Ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå
ñ ýêñïåðòíîé îöåíêîé ñîäåðæàíèÿ îêñèäîâ, ÷òî ïîäòâåðæäàåò ïðèìå-
íèìîñòü ìåòîäà â ïðîìûøëåííûõ óñëîâèÿõ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: Ôðàêöèîííûé ãàçîâûé àíàëèç, Îêñèäíûå âêëþ÷åíèÿ,
Ãðàäèåíòíûé ñïóñê, Àâòîìàòè÷åñêîå äèôôåðåíöèðîâàíèå.
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1 Ââåäåíèå
Ïðîèçâîäñòâî ìåòàëëîâ ñîïðîâîæäàåòñÿ âûäåëåíèåì ãàçîâûõ ïðèìåñåé,
òàêèõ êàê êèñëîðîä, ÷òî ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ íåìåòàëëè÷åñêèõ
âêëþ÷åíèé. Â ïðîöåññå çàòâåðäåâàíèÿ îíè ðàñïðåäåëÿþòñÿ â ìåòàëëå
íåðàâíîìåðíî (ñì. Ðèñ. 1). Òâ¼ðäûå íåìåòàëëè÷åñêèå âêëþ÷åíèÿ, îáðàçó-
þùèåñÿ ïðè ïðîèçâîäñòâå, ìîãóò ñòàòü ïðè÷èíîé çàñîðîâ, ÷òî çàòðóäíÿåò
íîðìàëüíîå äâèæåíèå ðàñïëàâà â ïðîöåññå ïåðåðàáîòêè ìåòàëëà [1]. Â
ãîòîâûõ èçäåëèÿõ ýòè âêëþ÷åíèÿ ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ â âèäå äåôåêòîâ íà
ïîâåðõíîñòè [ 2], ïðèâîäèòü ê âîçíèêíîâåíèþ óñòàëîñòíûõ òðåùèí [ 3] è
ñíèæåíèþ óñòîé÷èâîñòè ê êîððîçèè [4].

Ðèñ. 1: Èçîáðàæåíèå "íèòåé"íåìåòàëëè÷åñêèõ âêëþ÷åíèé â ñîñòàâå îá-
ðàçöà, ïîëó÷åííîå ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî ýëåêòðîííîãî ìèêðîñêîïà
è ðåíòãåíîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè [ 5]

Çíàíèå õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ñïëàâà íå âñåãäà ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íûì
äëÿ îïðåäåëåíèÿ åãî êà÷åñòâà. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ðàçëè÷íûå âèäû îê-
ñèäíûõ âêëþ÷åíèé ìîãóò ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àòüñÿ ïî ñâîèì ñâîéñòâàì è
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ïî-ðàçíîìó âëèÿòü íà õàðàêòåðèñòèêè ìåòàëëà. Ïîýòîìó äëÿ áîëåå òî÷-
íîé îöåíêè êà÷åñòâà ìåòàëëà âàæíî íå òîëüêî ó÷èòûâàòü õèìè÷åñêèé
ñîñòàâ, íî è àíàëèçèðîâàòü ôîðìû, â êîòîðûõ ïðèñóòñòâóþò ïðèìåñè [ 6].
Â íàñòîÿùèé ìîìåíò ðàçðàáîòàíî ìíîæåñòâî ìåòîäîâ äåòåêöèè è àíàëè-
çà îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé â ñòàëè [7] [8], â èõ ÷èñëå ôðàêöèîííûé ãàçîâûé
àíàëèç, íà èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ êîòîðîãî êîíöåíòðèðóåòñÿ äàííàÿ
ðàáîòà.

Ðèñ. 2: Ñõåìà ãàçîàíàëèçàòîðà: 1. Ïå÷ü àíàëèçàòîðà. 2. ß÷åéêà, ãäå ïðî-
èñõîäèò äîîêèñëåíèå äî CO2. 3. Àíàëèçàòîð. [9]

Ìåòîä ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà (ÔÃÀ) [ 10] ïðåäñòàâëÿåò ñî-
áîé ìîäèôèêàöèþ ìåòîäà âîññòàíîâèòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ â ãðàôèòîâîì
òèãëå â òîêå íåñóùåãî ãàçà ïðè çàäàííîé ëèíåéíîé ñêîðîñòè íàãðåâà
îáðàçöà [11]. Íà Ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíà ñõåìà ïðîâåäåíèÿ ÔÃÀ. Äëÿ âû-
ïîëíåíèÿ ôðàêöèîííîãî ãàçîâîãî àíàëèçà îáðàçåö ìåòàëëà ïîìåùàåòñÿ
â ãðàôèòîâûé òèãåëü è ðàçìåùàåòñÿ â ïå÷è. Çàòåì ïå÷ü íàãðåâàåòñÿ
ïðè ïîñòåïåííîì óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû â ïîòîêå ãàçà-íîñèòåëÿ (îáû÷-
íî ãåëèÿ). Ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ðàñïëàâà îêñèäíûå âêëþ÷åíèÿ
âîññòàíàâëèâàþòñÿ óãëåðîäîì, è êèñëîðîä ýêñòðàãèðóåòñÿ èç ðàñïëàâà
â âèäå îêèñè óãëåðîäà (1), ïðè ýòîì ãàçîàíàëèçàòîð ôèêñèðóåò êðèâóþ
ãàçîâûäåëåíèÿ èç îáðàçöà â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ðàñïëàâà.

RxOy + C � CO + R (1)
Â ïðèáîðå LECO TC600 òàêæå ïðåäóñìîòðåíî äîîêñèëåíèå îêèñè óã-

ëåðîäà (CO) äî äâóîêèñè óãëåðîäà (CO2). Ñêîðîñòü ïîñòóïëåíèÿ CO2
ôèêñèðóåòñÿ ïðè ïîìîùè ìåòîäà èíôðàêðàñíîé àáñîðáöèîííîé ñïåêòðî-
ñêîïèè. Ïîìèìî ýòîãî, â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè ïðèáîð ôèêñèðóåò
òåìïåðàòóðó îáðàçöà. Òàêèì îáðàçîì, â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ ïîëó÷àåòñÿ
çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO2 è òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè. Äà-
ëåå âîññòàíàâëèâàåòñÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿCO èç îáðàçöà
îò òåìïåðàòóðû [ 11]. Ïîëó÷åííàÿ êðèâàÿ ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêîé
îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé äàííîãî îáðàçöà ñòàëè (ñì. Ðèñ. 3).

Ñàìà ïî ñåáå, çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà îò âðå-
ìåíè íå äàåò èíôîðìàöèè î òèïàõ îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé. Ìåòîä àíàëèçà
îñíîâàí íà ðàçëè÷èè òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé òåðìîäèíàìè÷åñêîé
ïðî÷íîñòè îêñèäîâ, â êîòîðûõ íàõîäèòñÿ îñíîâíàÿ ÷àñòü ñâÿçàííîãî â
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ìåòàëëå êèñëîðîäà. Çíàÿ òåìïåðàòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè êîíêðåòíûõ
âêëþ÷åíèé, à òàêæå ââåäÿ ôóíêöèþ âûäåëåíèÿCO èç êàæäîãî îêñèäà
ïî îòäåëüíîñòè, ìîæíî âîññòàíîâèòü ñîäåðæàíèå îêñèäîâ â îáðàçöå, ïðè-
áëèæàÿ îáùóþ êðèâóþ âûäåëåíèÿ ñóììîé êðèâûõ îòäåëüíûõ îêñèäíûõ
âêëþ÷åíèé.

Äëÿ èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ÔÃÀ, â ðàáîòå [12] áûë ïðåäëîæåí
àëãîðèòì äëÿ èõ ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè, à òàêæå ìåòîä ðàçëîæåíèÿ
ôóíêöèè çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà îò âðåìå-
íè èç âñåãî îáðàçöà íà ñóììó ôóíêöèé çàâèñèìîñòè âûäåëåíèÿ CO
îò âðåìåíè èç êàæäîãî èç îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ïðîöåññà âûäåëåíèÿ êèñëîðîäà èç îêñèäíîãî âêëþ÷åíèÿ â îáðàçöå ìåòàë-
ëà ïðè íåèçîòåðìè÷åñêîì ïëàâëåíèè, èñïîëüçîâàíî äèôôåðåíöèàëüíîå
óðàâíåíèå (2),

V 0(t) = V (t)( f 0(t) � ef (t)) (2)
V (t) � ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà,
f (t) = K � E

T(t)

T(t) � ôóíêöèÿ çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè
K , E � êîíñòàíòû

Ðèñ. 3: Ïðèìåð çàâèñèìîñòè ïîëó÷åííîé â ðåçóëüòàòå ÔÃÀ
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Àëãîðèòì, îïèñàííûé â [ 12], íå ñïîñîáåí îäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü, êà-
êèå ïèêè ñîîòâåòñòâóþò âûäåëåíèþCO èç òåõ èëè èíûõ îêñèäíûõ âêëþ-
÷åíèé, ïîýòîìó â ðàáîòå [ 13] áûë ïðåäëîæåí ìåòîä íà îñíîâå íåéðîííûõ
ñåòåé, ó÷èòûâàþùèõ ôèçè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ [ 14], ïîçâîëÿþùèé ñòðî-
èòü ïðèáëèæåíèå ñóììàðíîé êðèâîé âûäåëåíèÿ, îäíîâðåìåííî ó÷èòûâàÿ
(2) è íàõîäÿ äëÿ êàæäîãî îêñèäà ñîîòâåòñòâóþùèå ïàðàìåòðû K è E .
Ïðåèìóùåñòâà ìåòîäà:

ˆ Âîçìîæíîñòü ðàáîòû ñ ìîäåëÿìè, íå èìåþùèìè àíàëèòè÷åñêîãî ðåøå-
íèÿ.

ˆ Èíòåðïðåòèðóåìîñòü ïîëó÷åííîãî ðàçëîæåíèÿ.
ˆ Ìåòîä ìîæåò ó÷èòûâàòü äîïîëíèòåëüíûå óñëîâèÿ ÷åðåç ìîäèôèêàöèþ

ôóíêöèè ïîòåðü.

Íåäîñòàòêè ìåòîäà:

ˆ Äëèòåëüíîå âðåìÿ îáó÷åíèÿ, êîòîðîå âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà
îêñèäîâ.

ˆ Íåîáõîäèìîñòü ñîçäàíèÿ íîâîé ìîäåëè äëÿ ðàáîòû ñ íîâûì íàáîðîì
îêñèäîâ.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí ïîäõîä, êîòîðûé ðåøàåò ïðîáëåìû ïðî-
èçâîäèòåëüíîñòè è ìàñøòàáèðóåìîñòè, íî ïðè ýòîì îãðàíè÷åí èñïîëü-
çîâàíèåì àíàëèòè÷åñêèõ ìîäåëåé. Òàêîå óïðîùåíèå ïðèâîäèò ê çàäà÷å
ïðåäñòàâëåíèÿ ñèãíàëà â âèäå ñóììû ôóíêöèé ñïåöèàëüíîãî âèäà, êî-
òîðàÿ âñòðå÷àåòñÿ â çàäà÷àõ ðàçäåëåíèÿ ñèãíàëà [15], ïðè àíàëèçå
õðîìàòîãðàìì è ñåéñìîãðàìì [ 16, 17]. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ñóùå-
ñòâóåò ìíîæåñòâî êëàññè÷åñêèõ ïîäõîäîâ [18, 19], îäíàêî â äàííîé ðàáîòå
íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü äîïîëíèòåëüíûå óñëîâèÿ ðåãóëÿðíîñòè, èç-çà ÷åãî
èñïîëüçóåìûé â äàííîé ðàáîòå àëãîðèòì îñíîâàí íà ìåòîäå ãðàäèåíòíîãî
ñïóñêà [20].

2 Îïèñàíèå ìåòîäà
Äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è áûëà èñïîëüçîâàíà ìîäèôèêàöèÿ ìåòîäà
ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà [20] � RMSProp, äëÿ îïòèìèçàöèè ôóíêöèè ïîòåðü,
ó÷èòûâàþùåé õàðàêòåðèñòèêè êàæäîãî îêñèäà ïî îòäåëüíîñòè è òî÷-
íîñòü ïðèáëèæåíèÿ èõ ñóììàðíîé ôóíêöèè âûäåëåíèÿ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ
ãðàäèåíòà èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä àâòîìàòè÷åñêîãî äèôôåðåíöèðîâàíèÿ.
Äàëåå áóäåò ïðèâåäåíî ïîäðîáíîå îïèñàíèå èñïîëüçîâàííîé ìîäåëè, ìå-
òîäà îïòèìèçàöèè, îáó÷àåìûõ ïàðàìåòðîâ è ñòðóêòóðû ôóíêöèè ïîòåðü.

2.1 Ïðåäîáðàáîòêà âõîäíûõ äàííûõ
Ýòîò ýòàï ñîñòîèò â ñëåäóþùåì:

1. Êðèâàÿ âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà ñãëàæèâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ñâåðòêè
ñ ôóíêöèåé Ãàóññà
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2. Âñå çíà÷åíèÿ ïðèâîäÿòñÿ â äèàïàçîí îò 0 äî 1 ïóòåì äåëåíèÿ íà ìàê-
ñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ. Ïðè ýòîì äàííîå çíà÷åíèå
ñîõðàíÿåòñÿ äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ïðè ïîëó÷åíèÿ èòîãîâûõ ðåçóëüòàòîâ.

3. Â ñèëó òîãî, ÷òî èñïîëüçóåìàÿ ìîäåëü äàåò ôóíêöèè ïëîõî ïðèáëè-
æàþùèå âûñîêî÷àñòîòíóþ èíôîðìàöèþ, ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçðå-
æåíèå ñåòêè, íà êîòîðîé çàäàíà êðèâàÿ âûäåëåíèÿCO èç îáðàçöà.
Ýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî ðåçóëüòàò ðàáîòû àëãîðèòìà ìåíÿåòñÿ â
ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ïðèáîðà ïðè óìåíüøåíèè êîëè÷åñòâà òî÷åê â
20 ðàç, ÷òî äàåò ïðèðîñò â ñêîðîñòè ðàáîòû ïðèìåðíî â 1,5 ðàçà.

2.2 Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü âûäåëåíèÿ CO
Êàê è â ðàáîòå [12], â äàííîì èññëåäîâàíèè èñïîëüçóåòñÿ ðàçðàáîòàííàÿ
â [9] ìîäåëü êèíåòèêè âûäåëåíèÿ CO èç ìåòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà. Ìîäåëü
îïèñûâàåòñÿ äèôôåðåíöèàëüíûì óðàâíåíèåì:

dF (t)
dt

= F (t)
�

df (t)
dt

� ef (t)
�

(3)

ãäå:

ˆ F (t) � ñêîðîñòü âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà (ìîëü/ñ)
ˆ T(t) � òåìïåðàòóðíûé ïðîôèëü (K)
ˆ f (t) = K � E

T(t) � âñïîìîãàòåëüíàÿ ôóíêöèÿ
ˆ K , E � ïàðàìåòðû ìîäåëè, ñïåöèôè÷íûå äëÿ êàæäîãî òèïà îêñèäà

Äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ ( 3) ôîðìóëèðóåòñÿ çàäà÷à Êîøè ñ íà÷àëü-
íûì óñëîâèåì:

8
<

:

dF (t)
dt

= F (t)
�

df (t)
dt

� ef (t)

�

F (t0) = V0

(4)

Êàê ïîêàçàíî â [ 9], àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è èìååò âèä:

F (t) = V0 exp

2

4f (t) � f (t0) �

tZ

t0

ef (� )d�

3

5 = V0 exp
�
I (t) � I (t0)

�
(5)

ãäå:

I (t) = f (t) � eK
�

teE=t + E � Ei
�

�
E
t

��
(6)

Çäåñü Ei(x) � èíòåãðàëüíàÿ ïîêàçàòåëüíàÿ ôóíêöèÿ. Ïàðàìåòð K
âûðàæàåòñÿ ÷åðåç òåìïåðàòóðóTm â òî÷êå ìàêñèìóìà tm ôóíêöèè V (t):

K =
E

T(tm)
+ ln

�
E T 0(tm)
T2(tm)

�
(7)
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2.3 Ïàðàìåòðèçàöèÿ è âûõîä ìîäåëè
Êàê óæå îïèñàíî âûøå, ãëàâíûé ïðèíöèï, ëåæàùèé â îñíîâå ôðàêöèîí-
íîãî ãàçîâîãî àíàëèçà, ýòî ðàçëè÷èå òåìïåðàòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê äëÿ
ðàçíûõ îêñèäîâ, áëàãîäàðÿ ÷åìó è ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì ðàçäåëåíèå
êðèâîé âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà íà ñîñòàâëÿþùèå. Íà âõîä àëãîðèòìó,
ïîìèìî çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà îò òåìïåðàòóðû,
ïîñòóïàåò ñïèñîê âîçìîæíûõ îêñèäîâ, à òàêæå ïî äâà òåìïåðàòóðíûõ ïà-
ðàìåòðà äëÿ êàæäîãî èç íèõ: Tbeg è Tmax . Tbeg çàäàåò ïîðîã, äî êîòîðîãî
âûäåëåíèå êèñëîðîäà èç îêñèäà ïî÷òè íå ïðîèñõîäèò. Tmax ýòî òåìïåðà-
òóðà, ïðè êîòîðîé äîñòèãàåòñÿ ìàêñèìàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü âûäåëåíèÿ
êèñëîðîäà èç îêñèäà.

Òåïåðü ðàññìîòðèì ïàðàìåòðû íåîáõîäèìûå äëÿ îïèñàíèÿ ìîäåëè.
Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëíîñòüþ çàäàòü ôóíêöèþ âûäåëåíèÿ äëÿ îäíîãî îê-
ñèäà ïî ( 5) íåîáõîäèìî óêàçàòü çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ V0, t0, E è K . Íî
åñëè ïîñìîòðåòü íà ôîðìóëó ( 7) äëÿ ïàðàìåòðà K , òî ìîæíî óâèäåòü,
÷òî îí îäíîçíà÷íî çàäàåòñÿ ÷åðåç çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Tmax è E . Â êà÷å-
ñòâåt0 ìîæíî èñïîëüçîâàòü ëþáîé èç ïàðàìåòðîâ Tmax èëè Tbeg, íî ïðè
ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà îêàçàëîñü óäîáíåå èñïîëüçîâàòü ïåðâûé, òîãäà â
êà÷åñòâåV0 áóäåò âûñòóïàòü ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü âûäåëåíèÿVmax .

Tmax è Tbeg, çàâèñÿò îò õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà, è èõ çíà÷åíèÿ äàæå
â ðàìêàõ îäíîé ìàðêè ñòàëè ìîãóò âàðüèðîâàòüñÿ â ïðåäåëàõ äî 30
Ê. Êðîìå ýòèõ ïàðàìåòðîâ äîïîëíèòåëüíî ââîäèòñÿ îáùåå ñìåùåíèå
òåìïåðàòóðû Tglobal. Äëÿ òîãî ÷òîáû îãðàíè÷èòü äèàïàçîí èçìåíåíèÿ
òåìïåðàòóðíûõ ïàðàìåòðîâ, êàæäûé èç íèõ çàäàåòñÿ òðåìÿ çíà÷åíèÿ-
ìè: çíà÷åíèå, ïîëó÷åííîå ïðè èíèöèàëèçàöèè Tinit , îáó÷àåìûé ïàðàìåòð
�T è ìàêñèìàëüíîå äîïóñòèìîå îòêëîíåíèå �T max . Èòîãîâîå çíà÷åíèå
ïàðàìåòðà âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå ( 8).

T = Tinit + �T max � tanh(�T ) (8)
Òàêèì îáðàçîì, èòîãîâàÿ ìîäåëü èìååò ñëåäóþùèé íàáîð ïàðàìåòðîâ:

ˆ Îáó÷àåìûå ïàðàìåòðû �T max , �T beg, E è Vmax äëÿ êàæäîãî îêñèäà
ˆ Îáó÷àåìûé ïàðàìåòð �T global

ˆ Íåîáó÷àåìûå ïàðàìåòðû Tmax
init , �T max

max , Tbeg
init è �T beg

max äëÿ êàæäîãî îêñèäà
ˆ Íåîáó÷àåìûé ïàðàìåòð �T global

max (Tglobal
init íå èñïîëüçóåòñÿ è âñåãäà ðàâåí

0)

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ çíà÷åíèé Tmax
init , Tbeg

init èñïîëüçóåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèé
àëãîðèòì èç [12]. �T max

max è �T beg
max ÿâëÿþòñÿ ãèïåðïàðàìåòðàìè.

2.4 Ôóíêöèÿ ïîòåðü
Ââåäåì ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:

ˆ Noxides � êîëè÷åñòâî ðàññìàòðèâàåìûõ òèïîâ îêñèäíûõ âêëþ÷åíèé;
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ˆ F i (t) � ôóíêöèÿ ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO äëÿ i -ãî îêñèäà, âû÷èñëÿå-
ìàÿ ïî ôîðìóëå ( 5);

ˆ f t j g
Ngrid
j =1 � äèñêðåòíàÿ òåìïåðàòóðíàÿ ñåòêà;

ˆ F (t) � ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ êðèâàÿ âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà;

Ôóíêöèÿ ïîòåðü L ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âçâåøåííóþ ñóììó ÷åòûðåõ
êîìïîíåíò:

1. Îñíîâíàÿ íåâÿçêà (L ref):

L ref =
1

Ngrid

NgridX

j =1

�
�
�
�
�
F (t j ) �

NoxidesX

i =1

F i (t j )

�
�
�
�
�

(9)

Îáåñïå÷èâàåò ìèíèìàëüíîå îòêëîíåíèå ñóììàðíîé ìîäåëè îò ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

2. Òåðìîäèíàìè÷åñêèé øòðàô (L beg):

L i
beg =

1
Ngrid

NgridX

j =1

F i (t j )

1 + et j � T i
beg

(10)

L beg =
NoxidesX

i =1

L i
beg (11)

Ðåàëèçóåò ôèçè÷åñêîå îãðàíè÷åíèå íà âûäåëåíèåCO ïðè òåìïåðàòó-
ðàõ íèæå T i

beg.
3. Ðåãóëÿðèçàöèÿ ñäâèãà (L shift):

L shift =
NoxidesX

i =1

j�T i
begj (12)

Êîíòðîëèðóåò âåëè÷èíó îòêëîíåíèÿ ïàðàìåòðà T i
beg îò íà÷àëüíîãî

çíà÷åíèÿ.
4. Ïàðñèìîíèàëüíàÿ ðåãóëÿðèçàöèÿ (L use):

L use =
NoxidesX

i =1

wi
use � V i

max (13)

Ñòèìóëèðóåò èñïîëüçîâàíèå ìèíèìàëüíî íåîáõîäèìîãî êîëè÷åñòâà
êîìïîíåíò. wi

use - ñèëà øòðàôà äëÿ i-ãî îêñèäà, çàäàíèå ðàçíûõ
øòðàôîâ äëÿ îêñèäîâ ïîçâîëÿåò ïåðåäàâàòü àïðèîðíûå çíàíèÿ â
ìîäåëü.
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Èòîãîâàÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âçâåøåííóþ ñóììó âñåõ
êîìïîíåíò:

L = wrefL ref + wbegL beg + wshiftL shift + L use (14)
ãäåwref, wbeg è wshift � ðåãóëèðóåìûå âåñîâûå êîýôôèöèåíòû.
Êëþ÷åâûå îñîáåííîñòè:

ˆ Ñî÷åòàíèå òî÷íîñòè àïïðîêñèìàöèè ñ ôèçè÷åñêèìè îãðàíè÷åíèÿìè.
ˆ Ó÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê îêñèäîâ.
ˆ Âîçìîæíîñòü âêëþ÷åíèÿ àïðèîðíûõ çíàíèé ÷åðåç âåñîâûå êîýôôèöè-

åíòû.
ˆ Äèôôåðåíöèðóåìîñòü âñåõ êîìïîíåíò, ÷òî âàæíî äëÿ ìåòîäîâ ãðàäè-

åíòíîé îïòèìèçàöèè.

2.5 Àëãîðèòì îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ
2.5.1 Èíèöèàëèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ

Ïðîöåññ îïòèìèçàöèè íà÷èíàåòñÿ ñ ýòàïà ïðåäîáðàáîòêè è èíèöèàëèçà-
öèè ïàðàìåòðîâ:

ˆ Èñõîäíàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè âûäåëåíèÿ CO ïîäâåðãàåòñÿ ïðåäâà-
ðèòåëüíîé îáðàáîòêå (ñãëàæèâàíèå, íîðìèðîâêà)

ˆ Òåìïåðàòóðíûå ïàðàìåòðû Tmax
init è Tbeg

init èíèöèàëèçèðóþòñÿ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì àëãîðèòìà èç [ 12]

ˆ Ïàðàìåòðû �T beg
max, �T global

max è E óñòàíàâëèâàþòñÿ ïîëüçîâàòåëåì
ˆ Íà÷àëüíîå çíà÷åíèå Vmax îïðåäåëÿåòñÿ êàê çíà÷åíèå ïðåäîáðàáîòàííîé

êðèâîé â òî÷êå Tmax
init

2.5.2 Ïðîöåññ îïòèìèçàöèè

Ïîñëå èíèöèàëèçàöèè íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ àëãîðèòìà çàïóñêàåòñÿ ïðî-
öåññ îïòèìèçàöèè ôóíêöèè ïîòåðü, êîòîðûé ñîñòîèò èç ñëåäóþùèõ
ïóíêòîâ:

1. Íàõîäèòñÿ çíà÷åíèå ôóíêöèè ïîòåðü è âû÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå ãðàäè-
åíòà, äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä àâòîìàòè÷åñêîãî äèôôåðåíöèðî-
âàíèÿ, ðåàëèçîâàííûé â áèáëèîòåêå PyTorch.

2. Ïî âû÷èñëåííîìó çíà÷åíèþ ãðàäèåíòà îáíîâëÿþòñÿ ïàðàìåòðû ìî-
äåëè , â äàííîì ñëó÷àå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä RMSProp ñ ìîìåíòîì.
Âûðàæåíèÿ äëÿ t-é èòåðàöèè ìåòîäà ïðèâåäåíû â (15). Çäåñüf (� ) -
îïòèìèçèðóåìàÿ ôóíêöèÿ, � t - ïàðàìåòðû ìîäåëè íà t-é èòåðàöèè,� -
êîýôôèöèåíò ñãëàæèâàíèÿ, � - ìíîæèòåëü ìîìåíòà, 
 - øàã îáó÷åíèÿ.
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gt = r � f (� t � 1)

vt = �v t � 1 + (1 � � )g2
t

b t = � b t � 1 +
gtp

vt + �
� t = � t � 1 � 
 b t

(15)

Âûáîð ìåòîäà îáóñëîâëåí îñîáåííîñòÿìè çàäàííîé ôóíêöèè ïî-
òåðü:

ˆ Áîëüøîå êîëè÷åñòâî ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ, ÷òî óñèëèâàåò çàâèñè-
ìîñòü ðåçóëüòàòà ðàáîòû àëãîðèòìà îò íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ.

ˆ Ïðè íåêîòîðûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ (â ÷àñòíîñòè ïðè ìàëûõ
ñêîðîñòÿõ âûäåëåíèÿ) ôóíêöèÿ ïîòåðü èìååò áîëüøóþ íîðìó ãðà-
äèåíòà, ÷òî âåäåò ê íåñòàáèëüíîñòè îáó÷åíèÿ è ïåðåïîëíåíèÿì.

RMSProp êîððåêòèðóåò øàã îáó÷åíèÿ äëÿ êàæäîãî ïàðàìåòðà â çàâè-
ñèìîñòè îò ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî çíà÷åíèÿ ïðîøëûõ ãðàäèåíòîâ. Ýòîò
ïîäõîä ïîçâîëÿåò áîðîòüñÿ ñ áîëüøèìè ãðàäèåíòàìè è ìîæåò ðàáî-
òàòü ñ ïàðàìåòðàìè ðàçíîãî ìàñøòàáà, à äîáàâëåíèå ê íåìó ìîìåíòà
ñãëàæèâàåò ïðîáëåìó ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ è óñêîðÿåò ñõîäèìîñòü.

3. Èñïîëüçîâàíèå RMSProp íå äî êîíöà ðåøàåò ïðîáëåìó ñ îñîáåííîñòÿ-
ìè ïðè ìàëûõ Vmax , òàê êàê ìîæåò ïðèâîäèòü ê äîëãîé ñõîäèìîñòè,
ïîýòîìó êàæäûå íåñêîëüêî èòåðàöèé V i

max äëÿ êàæäîãî îêñèäà ñðàâ-
íèâàåòñÿ ñî çíà÷åíèåì bV i

min , êîòîðûé çàâèñèò îò çíà÷åíèÿ ôóíêöèÿ
âûäåëåíèÿ CO èç îáðàçöà â ñîîòâåòñòâóþùåé òî÷êåT i

max êàê ïîêàçàíî
â ôîðìóëå ( 16).

bV i
min = min

�
Vmin ; vmin � F (T i

max)
�

(16)

Vmin � ãëîáàëüíûé ïîðîã, vmin � êîýôôèöèåíò äëÿ âû÷èñëåíèÿ îòíî-
ñèòåëüíîãî ïîðîãà. Åñëè V i

max îêàçàëîñü ìåíüøå bV i
min , òî äàííûé îêñèä

îòáðàñûâàåòñÿ è äàëüíåéøàÿ îïòèìèçàöèÿ èäåò áåç íåãî.
4. Ïðîöåññ îïòèìèçàöèè îñòàíàâëèâàåòñÿ ëèáî ïî äîñòèæåíèè çàäàííîãî

÷èñëà èòåðàöèé, ëèáî êîãäà çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñòàáèëèçèðóþòñÿ
2.5.3.

Èñïîëüçîâàíèå RMSProp ñ ìåõàíèçìîì îòñåâà íåçíà÷èìûõ îêñèäîâ
ïîçâîëÿåò:

ˆ Ýôôåêòèâíî ðàáîòàòü ñ ïàðàìåòðàìè ðàçíîãî ìàñøòàáà.
ˆ Èçáåãàòü ïåðåïîëíåíèÿ ïðè áîëüøèõ ãðàäèåíòàõ.
ˆ Àâòîìàòè÷åñêè îïðåäåëÿòü çíà÷èìûå êîìïîíåíòû ñìåñè.
ˆ Îáåñïå÷èâàòü áûñòðóþ ñõîäèìîñòü äàæå ïðè íàëè÷èè ëîêàëüíûõ

ìèíèìóìîâ.
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2.5.3 Êðèòåðèé îñòàíîâêè

Ñòàáèëèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

1. Äëÿ êàæäîãî ïàðàìåòðà âû÷èñëÿåòñÿ ñêîëüçÿùåå ñðåäíåå:

M t =
1
k

tX

n= t� k+1

V i
max(n)

2. Àíàëèçèðóåòñÿ íàïðàâëåíèå èçìåíåíèÿ:

sign(M t � M t � 1)

3. Ïàðàìåòð ñ÷èòàåòñÿ ñòàáèëüíûì, åñëè íàïðàâëåíèå ìåíÿåòñÿ ÷àùå
çàäàííîãî ïîðîãà (êîëåáàíèÿ îêîëî ìèíèìóìà).

4. Åñëè íàïðàâëåíèå íå ìåíÿåòñÿ â òå÷åíèå çàäàííîãî ÷èñëà èòåðàöèé,
òî ïàðàìåòð ñíîâà ñ÷èòàåòñÿ íåñòàáèëèçèðîâàâøèìñÿ.

5. Îïòèìèçàöèÿ çàâåðøàåòñÿ ïðè ñòàáèëèçàöèè âñåõ ïàðàìåòðîâ.

2.6 Ãðàôè÷åñêèé èíòåðôåéñ
Äëÿ óäîáñòâà ðàáîòû ñ àëãîðèòìîì áûë ðàçðàáîòàí ñïåöèàëèçèðîâàí-
íûé ãðàôè÷åñêèé èíòåðôåéñ, ïðåäîñòàâëÿþùèé îïåðàòîðó ñëåäóþùèå
âîçìîæíîñòè:

1. Ãèáêàÿ íàñòðîéêà ïàðàìåòðîâ àíàëèçà:

ˆ Ðåãóëèðîâêà ãèïåðïàðàìåòðîâ àëãîðèòìà (êîýôôèöèåíòû îáó÷å-
íèÿ, ìîìåíòû)

ˆ Çàäàíèå çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ äëÿ ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ
ˆ Óïðàâëåíèå ïðîöåññîì îïòèìèçàöèè (÷èñëî èòåðàöèé, êðèòåðèè

îñòàíîâêè)
ˆ Íàñòðîéêà ïàðàìåòðîâ èíèöèàëèçàöèè ìîäåëåé äëÿ ðàçëè÷íûõ òè-

ïîâ îêñèäîâ
ˆ Êîíòðîëü ïàðàìåòðîâ ïðåäîáðàáîòêè âõîäíûõ äàííûõ (ñòåïåíü

ñãëàæèâàíèÿ, ðàçðåæåíèå)
ˆ Íàñòðîéêà ïîðîãîâûõ çíà÷åíèé äëÿ àâòîìàòè÷åñêîãî îòñåâà íåçíà-

÷èìûõ êîìïîíåíòîâ

2. Óïðàâëåíèå ïðèîðèòåòàìè àíàëèçà:

ˆ Çàäàíèå âåñîâûõ êîýôôèöèåíòîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ îêñèäíûõ
âêëþ÷åíèé

ˆ Âîçìîæíîñòü èñêëþ÷åíèÿ îïðåäåëåííûõ îêñèäîâ èç àíàëèçà

3. Ðàáîòà ñ ñîñòàâîì îáðàçöà:

ˆ Ââîä õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà àíàëèçèðóåìîãî ìàòåðèàëà
ˆ Àâòîìàòè÷åñêèé ðàñ÷åò íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ òåìïåðàòóðíûõ õà-

ðàêòåðèñòèê
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