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8ведение
Проблема определения термодина!tического равновесия при-

сутствует при .{атематическо..l иqдеrlировании }tногих процесеов.

Так, математическур ltiодель высокотемпературнчх газоФазных реак-

торов с хороlцин приблипение}i MotfiHo представить как Еадачу о

},rиниr4изации свободной энергии Гиббса. Поскольку тейпература в

РеакТОРе ДОСТаТОЧНО ВЬaСОКа, ТО a,tol|lнo ПРеДПОЛОl{иТь, ЧТО На Вьa -

ходе реактора l.tba иr,iее}r paBHoBecHyD идеальнуD сиесь. При этоlt

отпадаеТ неdход}rмоGть в заданИи набора хиt4ичеGких реакций.Теt,t,

пература и равl.ювеснt й состав сl.tеси здесь полностьD определя -

ется из riининизации свФодной энергии Гиббса [ 1 ]. Хорошlо иэве-

стнв и }aногие другие при!rерь..

в данной работе премагается вариант численного !iетода

поиGка t4ини}iума Функции с(х) - свободной энергии Гиббса, отне-

ceHнo|l к произведенир R,Т [2],

ш}ц
G(x) - 

зЗ,*з.[е.+1п(хз)1 
- q.lп(ч), Ч':З, *:, (l)

пDи ограничениях типа равенств, представляlо.цих 14атериальнче ба-

лансч:
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1,1л

j,r
D . [х -yj]-o,i-TE,LR<}rA. (2)

от теraпaратl, -
вgктора энтalль-

(4)

lJ J

3десь i

}rД - количест!о !ецесrg снеси;

LR - число ра8личнrх атоaов сriеси;
х, - ко}rпонентu вектора вецесra сiiеси х в иолях, j.-i,}lД;

J
с: - 

'ерaaодинаrarческие Ф)rвкцl'|и те}rпсратурч и даэлониi как
J

коr.понентч всктора с при изобаро-изотерiическоп процессе, j .
. Тlй;

уз - коипонентl векtора taцэra у эадаваar.{ой снсси в lio-
лях, j - l,ш.

DJ !- кохпоiекrl атоцной ,.атрицu в, i . l]EI', j - lE;rJ
R - унизеDсальна, га8оваt поGтоян}lая;

Т - тенпaратура сriеси.

Ура.нение (2) gапичсrr l виде

где a - в€ктор с коiпонентаци а.,
что D - яатрица полного рафгa.

(з)

i - ТЕ. Предполаг.етG,,

'{u 
буден считать }l3accтHrl.lri 3ависи!юсtи с.

Du Т, 9а!но как и эaэисhi.ости от т коr.покент h.
пии h:

rtc/<tT . -h(T)/(R.T'), dh/dT - ср(т),

гдс Ср - !екrор тGпrюа.irостсtl с хо.понентани Ср. , j . lE.
Нас 6)rдет ихraрaсоaаtь как изотервrчGскrй процеGс, a ко -

торФ,r т принrдл.rrт интерв.лу те..ператур [lвсt, твrяR], так и

адrаба?ический процесс. В Случае aдиабатйческого ра!ювсGrя
тсшпсратура Т опрGдсляетGя и! услозиi тепrюэого балансa:

}ц l,{д
Е х.. h. (т) . я v.. h. (То), (5)

j.| J J j.l'r
гдс с)r}+rэ спрala соотaстстaуст завафюй TG.{tepaтype То.

9з

D.xEs, 9 f D.y,



Сtцсстэует больлюе число публикациЙ по расснатриваемой
пробленс (Haпpr+repr[J], где дается обзор литературu). Тей не

14енее, в данноЙ работе riu хоlели 6ьl обратить вяинание на воз -
r.o'{HocTb зФфективного прrоaенaния нетода продолr(eния рецlения по
параиетру для чl'lсленllого исслсдования систеriu нелинейнчх урав-
ненtЙ, которая определяет бе3)aсловнчЙ riиHrMyri вtпуклоЙ Функции

послс вэедения ..ноrителсй fuгрaнха в свiаи с (l),(3). При этои
иGпользуется варrаЁт rraтод€ HbDToHa, aклDчаоций контроль за
}юрйоЙ невязок на итсрациrх и способ задания начального приб -
лrrсния, с учaто}r особенностей рассцатри!аеной аaдачи. BarHlrD

роль играет и премагае|.!д:i спосб адаптации |!ага по пара!iетру.

0тхетиr, что метqд пJцдолlrени, рещения по пара}iстру успешно ис-
польЕовалсi нaяй при иаучении иногих нелинейньlх проблеrr [q].

llде, r.lстод! пDqдолrсния раления по парапстру состоит в

Toia, что полнаl инФорr.ация о поaедснии и8отерйичсски равновес-

ной c}rccr a за!иси|,lости от тсraпсраrуру т }aoleT бJть получена

Еа конечllоG чr.сло |лагоэ, покрl!ацlих инт€р!ал [ТЕЕЪ, TB}PR],

и поl. отЁосительно небольltФa чrслa итсраций ! цеrюй. Это дос -

тигaстсi tа счaт исполlSозани, пDоr3aоднtх р€ц€ни, аадачl| riи -

нtхtrацrtи Функцrlи по пaраветру Т в сочетанrи с адаптациaй ща-

га. 06лsдs, реlенисц и проиЕ!одн$iи рallсния a узлах с€тки по Т,
qDорrrDозанriой a процэссе пmАолr(cни, рqдения по парt..{ёlDу, r.ч

r+iaax aolrt }tocтt прrrблиlенно зосст!юaить p€lreнrc при лфо{

т на оснозе сплаfiн-]lтa9полrции эрr.tlтоaч.t кубическrr}. сллайна-

rraa. Поrl rrэобходtaraоGтI,i приблrircнноа pemcнarc уточнiстс, по }tcтo-

дt, Ньоrофa ta l..юG ч}.qпо ,те9аq}d, благqдарr блi!ост}. н!ч8лl-
фого прl.6л..raни, к To|aнo}ty рсшснио .

в случ!a aдra6aтrчсскоlо п9оцaсса укаа9нна, процсдура,l-
лraтG, псаarl. 9тапо1 чrсrl.нного ,сGrtедозанr., (|),(3).(5) ,
aU].Ест поствоенr{G оуЁкции
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}ц лц

}ц
EDj,l8. -1

,ij.*j-O, i-lТЛ-.

(6)

B}tecтe с производной dHEAT/dT. После локализации окрестности

нуля IIEAT(T) искоr.rое значение Т эqqективно находится по методу

HbtoToHa. ИнФормация, полученная на первоttl этапе, ltoxeT быть ис-

пользована с той ше эФфективностьlо для поиска адиабатического

равновесиясмеси при других значениях то
Вакно отметить, что предлагаеa.,lнй способ продолх(ения рец!е-

ния по парайетру, позволяет авто!rатически вuделить интервал по

Т, на KoTopoli ,.{етод Ньртона остается эФФективнчй, т.е. обозна-

чить границу значений Т, за которой следует учитьlвать "оврац -

ность|| квадратичнчх Фор}t в окрестности }tинииуt{а Функции (t).
3аметим, что при описании алгоритl.{а мч не прибегаеr,t к rie,

тодам теории вчпуклого програй1.1ирования [5].

Изотермическое равновесие

Воспользуемся мнокителями Лагранжа uir i -1ý, для пре-

образования (1),(3) к задаче о безусловной цинииизации Функ -
ции Р(жrч) - G(x) + (ure - D.фr гд€ Ц - B€KToPr составлен -
нчй из иножителей Лагранlltа, (,) - скалярное произэедение век-

торов. Условия !tинииу}tа F(хrч) и}lерт вид:

LR
с. + 1п(х./п' - 

пз, 
Dkj.\ - о, j - TljБ, (7)

Из равенства (7) следует, что

х, = ч.Хr(ч), xr(u) , e,rp[-cj - 
|!, 

опr,ъl.

Подставив выраrхения х, из (!) в (8) , получи!r условия ltиниlitуltа
J
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в виде системu неiiинейвцх уравнений относителыtо
лагранха и лараraетра q, которuе представиr. в вrде
уравнения

е,D'Х(ч) , в

и скалярюго уравнения

trд

ций

Е X.(u) , 1. (|l)
j-l ,l

здесь X(u) - вектор с коl,rпонснтаriи 
'(. 

(ч) , j - Tfr. Раllение
систсrrч (l0)-(|l) определrет *o.lnor""ri х: согласно (9).

-J
3аiетиr{, что систсrrа (l0) вrраrает условия яинrr.уна Функ-

(l0)

Хr(ч)-t]-(з,ч) (l2)

оТ 
= 

o.1t (ц). пТ (!3)

йнох(иlелей

вектоDногс

}д
Ф(ч,q) - q. [вj,l

в зависиttlости от парахстра q. лсгко показать, что 0(ч,q) -
строго аупуклая Функциl на lce lЛ-itepнo, aвкл.rдо!о}t простран-

GтlG по ч при q > О. 0тсода следует, что Функцrя Ф(ч,q) иrrеет

сдинственнчй мининун, оп!rеделяевýй решениеra систеrrч (l0).

дейстtитель}iо, обоrначиrr через д си}.ц€трическуЕ Ёатрицу

зторух произэод}lt.х Функции 0(ч,q) при q . !:

[х, <ul

л(Ф - D.l.

Ъ(ц)

в силу того, что Xj (ц); j . ]E', полоrительнu, кэадратична,

Форrа (Л.z,z) строrо полоrхrельна для !сех нaнулaauх aeKropoв

z, ч?о покааlЕaетсi ,r"лоспqlст!€нно. Иrtеец;

(ъ,.,.) - (it.nT.r,oт.") . (л.ч."),

где v. DT.z. Так кaк столбцu rrrтDrцu DT линейно нaз!зиси -

xl, то v - 0 толь|.о a Toit случаG, еслr' a - 0. TaKшr 65рззqф,

96



lд
дл, всех z # О (a.z,z) -'i xrtol.u] ) о. Ter.r carur. до(а -

J,l J J

9ана строгая поrюr(ительность ЁатрицU А, а Bl.ecтe с этlф. и стро-
гая вuпуклость бункции O(u,q) при лобо.l q > О.

llриведеi. непосредственнос доказательстэо иsвестного lDaKTa

о тои, что систеl{а (l0)-(ll) и!€еl решение и при эlоr. единст-
вевное!

Пусть при Heкoтopoll значении q > О найдефо Еlецение ц(q)

системч (l0) вйесте с проиаводноii dц/dqs

q,л,9*, -п,х,,dq

где Д - Д(ч(q)), Х. Х(ч(q)). В силу (l0) имеем

поэтоliу решснrс систелч (l4) Morнo 8апиGать в виде:

(l4)

D.x . s/q ..'

dц
б

В.8 (l5)

где В - l,- | > О, так как Д > О Опред€лим Функцир f(q) на

рещенriх систеяU ( l0):
ш

f(q). Е х.(ч.q)) - l. (16)
j,t ,l

iоuно покааать, что df/aq ст9оlо }l.ны!е нулr. Действrтсльно,

дпФФер€нцируя (16) с учетов (l5)rrнeeн

-zq

._ }д9L- в х.dq j.t :

LR
(ч(q)). Е

j-t
drr

\з'#
lЪaiеняв адссD порядок суir,.ирования и подставив вUраненlя

dц/dq, получае..r

df--
dq

(в.э,")
з < о, q > о,

п

так как В - поrюtительl.|с опре,деленная raатрицa, а 9ектор Е от-

личен от нулёвоrо. TaK]rr. о69азо., f(q) - roHoToHHo убч!аqlая
.ю q Функция.
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0тметим, что все ненулевые ко}tпоненты ,чlатрицы D по их Фи-
зическоt{у сaUlыслу обязаны быть полоlкительныл,tи, равно как и нену-
левь.е койпонентч вектора у. Из определения в (3) ко}tпонент

вектора s, а такхе из вида систеltu (l0) следует, что все кол,t-

поненть. вектора а долl|(нч бнть больrле нуля. Поэтому при стрелi -
лении в (10) параr.rетра q к бесконечности коипоненть. вектора
Х(u) на решениях долr|(нш стре!tиться к 0, а f (-) = -1 . При стре.{-
лении параt{етра q к 0 функция f(q), очевидно, стремится к бес-
конечности. Тем са}rым доказано утверrкдение, что Функция f(q),
ltoнoтoнHo убнвая, только один раз приниl.tает нулевое эначениеrа

соответствуощее это}rу значение q и ч(ч) являртся решением сис-
те}iы (t0)-(t1).

Привлекательной стороной преобразования проблеiru к мини -
l.tизации Функции (12),с последуýtlиl.t опредеrrение}i параметра q не-

coltiнeнHo является то, что ищется безусловбый }iиняму|t строго

вь.пуклой Функции, определенной всрду. При этом, обращаясь к }re-

тоду .Ньютона, Ir,tba и}iеел{ возltоllfiость вэять, вообще говоря, лкr-

бое начальное приближение. Так в качестве стартового значения

пара}rетра q естественно выбрать cyttlýiy коl{понент вектора у, а

затем, поriучив решение систел{ы (l0) при cтapтoвol.i 9начении па-
parieтpa q, использовать производные dч/dq для предсказания на-

чального приблиlкения решения, сделав шаг по параr.lетру Qr и

т.д., с последуDции переходои от метода продолжения решения по

пара},rетру q непосредственно к определениD корня f(q) = 0 по

}iетоду Ньптона. При этоl,t учитываотся границы корня, которые

Фиксируются в процессе продолжения реuJения по параметру. Фор-

}iальное обоснование такого подхода мы привели только что.

BltecTe с тем у нас нет оснований отказцваться от при}4ене-

ния метода Ньртона непосредственно к систеriе (l0)-(l'l), поэа -
ботивtltись о вчборе начального приближения для компонент векто-

ра rr и параriетра q. К изложениD варианта задания начального

приближения, учитчваЕцlего особенности мини}tизируе!tой Функции

(l2), ич и перехоАи!t 
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Нетод НьDтана. ВUбор начального пDиблrжения.

Свойст!а зуп].клости и д}iЦфренцируеllости Фунl(циr (l2) саи-

детельствуот в поль9у вuбора rteтqдa Ньотона ках средства чис -
ленного решениrt систеNu (l0)-(ll). 0днако, во многих конкрет -
нЕх ноделях r{иниraизирусriаi Функция характеризуетсi aчсокой сте-
пеньD |'оврапности|', т.е. с(Бственньtе числа raатDицч втооuх

проиа!одньlх Функции разко р83личаDтся по 9еличине почти всlOду

в области ее определения [6l. Инur.rи словаr.и, при ре]ении сис -
TerrH (!0)-(ll) по меlоду Ньотона r,атрицн Якоби на итерациях

оказ{!аDтся плохо обуслоэленнчни. В резульrаtе прииенение }.е-

тода HbDToHa }aо{ет оказаться эФФaктивн$l только g отхосит?льно

нсбольшоЙ окрестности точки нинимуl.а. Предпоrюrив, что тrкая
окDсстность суцествует, обuчно испольэуот различного рода гра-

диенlнне raе?одu мl,tниви8ации с цельр достиrения !rказанной ох-

рестности, и лиlль 8атем, получиэ достаточно близкос к рqtенио
сrстспч нач€пьноё пDlблиrенве, обрацартс, к ветод), llbDToнa. На-

шt прелрагаетсt €ледущий способ задания начального приблrrе -
ниr, которuй хороrо Еаре.(оiс}цовал ссбя при расчетах r.ноrих

ра!ноэеснuх моделей.

06раrиццисD к Gистеliе (l0)-(ll), за|'lетиr.,что условrc (ll)
r.oцeт бuть !шIoJrHeHo только э Tor. случ€?, aсли все Х, < l, j r
. ]T. OTcnAa qледует, что ко..понентч !ектор, ч, доGтэaляп -
цис рa]ение систеl.ц, !/доarlэlворяDт оlрэнич€н]lrrt:

LR

k3l 
Dkj'\ - "j S о, j -lE,

,lли

рТ.ц-сS О. (l7)

Д, опредaлания aсктора ч, удоэлaтaоряfqего ус,ло!иян (|7),рас-

сцотри.i те аначGнr, u*, k - ТЕ, при Koloprx Функцr, Q(ц) .
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.(пт.ч - С,DТ.ц - С) приниrrает нинllмаJlьаое значaние соrласно
r€Tolly наиra9ньltих квадрато!. как и3aaстно, в этой слt чае век -
тор ч удовrrtтворяет )aсло!иD:

D.DТ.ц . D.C. ( lS)
очевидно, что при оilрсделении вaктора ц по нетqду наименьllll{х

квадра?о!, эообце гозоря, не все нера9енства (l7) окаrутся вu-
полнеЁнUr.l. lliоэто}rу пDемагается процедура BьlxoAa на границJ.

областt't, аадaaаецой !rсловrяr.и (l7), что aвTelt и дает най доста-
точно хороl!е€ начальнос приблихени€ поrюкефr' raини}aуца Функции
(l2), испольsуG}rос в ветоде HbDToHa.

П),сть vi, t - jlTE, - коiпонентц вектора v, удовлетворяD-

цar€ усrюэир :

LR
Е D...v. - с. . о.
i.llJIJ,

( l9)

где j - Ho+reo неравенства (l7), хоторое не вцполнястся, если
LR

ц - aекrор нО9r.альнОгО р€lllcния, Т.е. .Е_ Dii.ui - с. > О. 06о-
1-1

значиr. через d. ковпонснтч вектора d, со!падашlrе с DJ!. Тогда-lrJ
за уточнснalос !н8чение коaпонент !ектора ц,хак начальвого приб-

лиtlени, ре]енrя систсш (l0)-(l|),rru будеrr приниr.ать коиповен-

тr w, , i . i]fi, эектора r , доставляпциG услозвь.й rthниr.уri

Функqии P(v)з Рlrr1 . (ч-ч,ч-ф , (а,") - "j 
. О. 0чевrrдно,

коtaпонентч aектора u эtчисляотся по Форrrуле!

(a,u) - с5
U,ч-d.-.

(а,а )
lъпеrаr ц - u. по!ториri этот процaсс м, очередного аначaни, j
rr тaк далее, поха нс будут aglqпнснl все HepareHcTBa (l7).

Jьfiятен rGоястрrчGский слUсл пDедrвrаGr.ого спосо5a aада -
Hll, llllalлtного приблrrrения рqrcнrя crcTGrI (!0)-(ll). Получr!
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точку ц в окрестности реtttени,, ltф затaм последовательно нахо -

диri проекциD ц на гиперпrюiскость (l9), полаlаем ч . t, 1,1 так

далее, добиваясь эUпопнения усrювий (l7).

нетод ньотона. итерации

Как упе отraечалось, несraотря на в!|пуклость и д}ФФеренци -
pye.iocтb Функции (l2), Форrальное обраqение к ,.еlоду Ньрrона

для численного 9е|денli систеr.у (l0)-(!l) }.окет привесl4 к ruro-

хой сходи}.ости или да!хе 9асходиriости итерационного п9оцесса,

что, возliоl(но, я9ляется следствиеЁ плохоЙ обусловленности raaт-

рицы Якоби на итерациях, либо плохой к!адратичной аппрахсиr.а -

цией Функчии уже при небоrrьщих изiiенениях аргуriента. 0тветной

рaакциaй на эти пробле}tl rio],yт сJrуя(ить испоJrьgование сд9ига

вправо спектра поJrопительно опDеделенной сп.}.етрическоil riaT ри-

цч д(ч) (|3) на достаточно r.алое полокительное число и конт-

роль 3а норriой вектора поправок мя приблинсний на llтерациях.

0станови}aся подробнее на последне}i п9едлоlении.

ll).cтb rt и q - начальнос пDиближение решения систевв (l0)-
(tl), способ задания которого iru обсуцдали. тогда согласно r.e-

тоАу HbDToHa !екrор попраaок нахqАится l,l8 решения систеl.ill лr-
нейвuх алlебраических уравнений :

[,::,,":."]J [:J 
" 

I

q.D.x(u) - s

lrд
Е х. (ц) - l

j,t J

(2о)

где dч - вехтор поправок к 9аданЁоrrу эекто9у ц, dq - поправка

к задакно,rу значснtо q. Взлв вектор ч + dч и q + dq в качестaе

но!ого начальноrо прблriпения, поaторим итерацио, и так далев,
пока нориа вектора попрааок или }lopi|a градrlента Функц}1онала не

окаf,утся taень|лс ааданного достaточно aaалого числа В)ЦСТ.

0бrlчно, посл€ 9uчислениа dц и dq rrs (20) поправки уliнопа,
lотся на нексторчй .aноIитель Д)АРТ < I для вuполфения условия,
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ог9аничиваочlсго прирацение Функцни, согласно опред€лениD так
назr.ваевогО r.етода }Ъотона с реaулироэкоЙ шага. 0днакоl приraе-

ни?ельно к рецrениD систе U (l0)-(ll) этот способ ока8ался Nало-
эlDФективftlN на йногих практических принерах.

llu предлагаеr. иной вариант контроля за поправкави на ите-
рацrях, которrй согласуaтся с и9ложеннчr. способо.a 9адания на -
чальноfо приблихения. Будеir сqrlать, что ве(тор ц+dч и q+dq -
новое нaqальное прибt!иrение, если при этои вЕполняDrся ограни-
чения:

LR
Е D,..[ч,+dч,]-с.<вl, j - 

-l,xA.i-l lJll J -

где dцi, i . IE, - ко понентu 9ектора dц, El > О. В против-

но.. случае в.ктор dц и dq уцнопаотся на коэ(фиqиент ADltPT < l,
их эначсния приниr.аотся за новrlе dч и dq, и так даrrее, до тех

пор пока не будут Еuполненч усло9иs:

LR
Е D.,.[u,+ АDдРt.dч, ] - с! < El, j - T;iT.

i.l lJ-l l- 1 -

Исходя и3 опвта програrar'lной реали3ации алгоритr.а, raB рекоa.ен -

дуе 9зrtь Bl . l, АDДРТ . О.9.

пРинЕчАниЕ. нарrду с уgвесrньд.и t €тодаriи Гаусса и Холес -

скоrо для рещефия систе}iU ливейнllх алгсбраических уравнений

(20) полсзно использозать двухсторонниQ ортогональнDа преобра-

ао!ания по Хаусхолдеру для приведзния сиt{йе?рич€ской матрицч

систенl к трехдиагональноriу виду с последуDциri определениев

собст!еннuх чиGел по ветоду |llтypвa. Привлекательность этого ва-

риан?а - в контролG !а собстаеннgri, числаrarr r.rатрrцч и ее обус-

ловлеl{носlьо, что э кон€taноai счсте дaет llониrllание поэедени,

итерациоrlного процесса по Ньотону. Всчислительзве за!оtlтu на

опDеделение спектра rатDrцu сост!влrоy при эт(,l. нсэначительнуо
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часть Ф о6!цего числа ариФ}iетических операций. детальное
следование этого алгоритi.а содержится в [7].

ис-

Изотерлiическое равновесие в зависиr.ости от теriператуDu.

Продолкение рещения по па9анетру

Как ни удrвительно, но во riноrих приrю,{ениях к л.етоду про-

долrения решениi по параNетру обрацаптся не тах часто, как он

эrоtо заслух(ивает по суцест9у, когда речь идет об изучении за-
8исиlrости решения нелинейной проблеиu от параraетра. Популярный

i.ieтoд STEP BY STEP почти всегда тмует rораздо болыде guчrс -

лительнuх затрат, поскольку не 9 flолной ltepe использует (плп

полносtьlо иrнорирует) инФорraациa о решениях, полученнuх ранее,
при 9адании начального приблшlения в raетоде ньDтона на karдo}t

lltагу. Если вернуться к моделированиD газоФазнuх процессов, о

котооuх говорилось во введении, то riolrнo эаметить, что мя от-
носительно вuсоких теIператур происходит сглахивание .ЪBpattrнo-

сти'| l,iиниl.tизируе}iой Функции, что вчрах(ается в бUстрой сходиr.о-

сти итераций к изотсрiическойу равновесиD по предложевному на-

tiи варианту метода Ньотона. СлGдует эаметить, что нан не при -

ходиrюсь сталкиваться с проблеиой начальфого приблихения вооб-

ча при задании теrпературн изотерl.ического процесса, принаме-
жащей интервалу, на котороr опреяеляoтся тбрaaодиllавические

Функции. Следовательно, в данноi. случае речь }rдет об эконоaфо}r

по вччислительнцri затоатам способе изучения и9отерцических рав-
новесий в 3ависиllости от тсraператур! как параr.етра.

llри оргавr9аци, продоrtrения решенkя с.стсмьl (l0)-(ll) по

naparieтpla Т, т.е. последовательноrо опрaдслсния серии иаотер-

r.ических. равфовссий с некоторчи адаптиЕно изraеняшиrсi шагоli

ВТЕМР по тенпераrуре, aсякий раэ 9месте с рсшениgii сrстенч вв-

числяDтся произэодвuе dч/dТ и dq/dт. Дя этого достаточно э

систе}rе (20), после того как итер!цl,lоннraЙ процесс сощелся, за-
raенить прaвуD часть фа состаэной aaктор
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q.D. z

-;7 йп

j.t 2
J

получаеr.rj д}ioОер€нqиробаниев (lo)-(tl) ло Т. 3десь ' 
- век?_

?ор с ко..понентани z, j - lЕ, 
", - hj.xj. При АиоФеренцrr -

роaании !aч?ено, что

(ц.
J.
dT '., ] 

,*,n,,,,
t

согласно (4).

Пусть ч(Т) и q(T) - найвaнное рецение r.{сGтa с про.rзвод-

н$.и по Т. Тогда ||пробнос'l нач!льное пр}rблиlcЁие рсшени, сис -
тGхr| (l0)-(ll) при темпсрат5tдв т + нтЕмР и.iест вrв:

ч . ,.(т) + нтвrп,Ф (т) ,
dт (2l)

-х.l

q-q(T)+HTEMP. ц
dT

(т)

Еслll при этои чrr q Taкoau, что aý|полняDтся услоrия (l7), то

эlrраlcнl, (2l) прининsотся за началlное прrrблихение р€шениi си-

cTcrrr (|0)-(ll). 8 прот)raно}r случsс llTBHP уйЁоiаетс, на ADAPT,

про..rазaдеф!a пDинrriаетс, 3а ноaос !начение НТЕНР, и так да-

лaa до тех пор, пока услоrlа (l7) не oxatyTc, allполненнrr и.

&.сс"е с !!€дениэri огDаничени, LIllIT нa число итераций по l4е-

тоду Ньэтона, прrr KoToDo.r ВТЕМР дслится попопав, ссли итсрачи-

оiiнUй пDоцGсс не соJGлс, 8! число итapацийl rrены!ее LIИIT, xI
с4орirулироaaли прrнц.lп aaто.атичGской адаптации rдага пЬ т.

0бt чноr ! стaртоrой поgrцrи }rcтqдa продоrrtения рaulaни, по

пaрaштру laдaarс, оr9!ничзнrс на число иtсрrцrй LПtIФ, кото-

роG фзсколь(о болl]G, чa.. a тёкуцЁй поаиции, гдс, напр].r.{ср,

LINIT . 5.8ноa} пqАчерххGl., что aообlЁ гоaор,, ral нс r.oleri !a-
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9анее предпоrвгать, что поJ!ошение iиниraуraа Функции (i2) tloжeт

бuть найдефо по иетоду Ньотона, поскольку не знае!l меру 'Ъвраr-
ности" Функции 9 окрестности llинииуr.а. В этом сr.lясле важнуп

роль э'lбез€rостности" работв алгоритлrа играет сдэиг Gпектра

r,rатрицы Д(ц).

В саязи с tiоделированиеli rазоФазных проqессов iaotxнo отце-
тить естественнuйrс Фи9ической точки зренияrхарактер адаптации

шаlа по тецпературa: псрвоначальнuй щаг НТВ!{Р, 3адаваеиraй при

вuсаких тейпературах, в дальнейшaм у}aaньшается с продвиr(ение}i

в область более ниаких температур. Если ввести ог!tаничение сни-

зу на lлаl по теraпературе НмIN, то продолrение решения по napa-

метру |,iolreT прекраrиться по усJювир: НТВИР < ННIШ. Как прави-

ло это происходит в окрестности н)rля по Цельсиlо. В то пе вре}aя

"и3llельчение" шаrа ло тейпературе G!идетельстэует о высокой

степсни ||овоа*ности|' Функции (l2) в окрестности a.инииупа.

миабатическое равновесие

инФорйация, полученна' в результате прш.енеЁия йетода про-

долI(ения решения системu (l0)-(1l) по параiiетру, имеет вид

таблиц со значениями нёи9вестнgх вместе с их производнвйи по

теriпературе в узлах сетки по Т, сФорхированноl-t по завершенио

процесса продолrения решени, на отреэке [TBrel, TЕI{PB].Harr ос-
таrюсь зай€тить, что эта инФорвация дает возlrоrФость надехнLra

образоii определ.ть адиабатически раоновеснуо rе^.пеDатуру ТЕНР

как корень уравнения

нЕдт(т) - 0, (22'

гдс Функция НВДТ(Т) определена в (6). 06ратиri внlф,lание на ,о
обстоятельство, что к9оце нелрерчвной диФФеренцир)rе}.ости

НВДТ(Т) , ..lý|, aoo6це говоря, нa знаеta других ес свойстa, кото -

9ýе следо!ало бu учесть при от9скании корнr. Таблица Функции

l05



НЕДТ(Т) Gразу отвсчает на вопрос о суцесiвовании рещения урав-
rcнrя (22' и указвэает на границч корня, если ре|tени. суцёст -
aует.

Пусть TL и TR - левая и правая границu корня, определяе -

м9c из таблицu Функции нВдт(т). Ее по!еденrе на от9езке [TL,
TR] rrц Hoяer,r описаrь приблrrснно, наприriер, в виде интерполя -

ционного к)rбического сплай.€, построенного по сеtочньD,t 8наче -
нилrr ЕЕДТ(Т), либо с поiiqцьD локального эр.|итоaоrо кубичaско-

rо сплайна [8} и, ,спольэуя это предста!ленrе, найти приблих(ен-

но TE}IP. кро{е того, мц r.oxer обратиться к ветоду ньотона.

В8яв в качестве начального приблихения Т . ТR,найдей по-

праэку HTE}iP согласно rетоду Ньртона по Форirуле:

HTE}iP--E#iат,

гАе

}ц
Еh

j,t
dHвAT . ф.
dт dт

.. х.Jl
dhl.-J r, n
ат

dх.
J

uд
+ q. Е

j- I х.
J J dT

'lълее следует учесть l что

dh.
J

dx.
J . х..

J [-'',
LR

Е
i.l

d'i
dт

_ср rJD+

dTdT
j,

lълучaнна, таки.i обраgоri попра!ка опредaля.т очередно€ приблr-

lrение ТЕНР, хоторое про!ерiетсi fiа принадлсжность отреэку [Т'r.,

TRl. Если зrо нG TaKr то попра!кa дaлиtс, пополаr., rr так дa-

,iee. После lllчисленlll соотaстсrllra(сrо иsотaрaaичсского равно -

.€сrя процесс поaторrетGi с корDGктироaкой г9авиц отреэка [TL,

TR] r заэrrсrиости от анaка найденного пр}r это{ gнaчени, НЕАТ.

В tаклоченrG xl хотGли бU обрвтrть !Ёи|i8нrе н! auсокур эlфск-

Trtнocтb прqмо|rенного спосо6a riинtaв..!ации сaобод}юй энсргии

г..66са на r.одGлrх од}.оФа!нIх rа!оaух процессоi, а тaп,е нt
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aaногrх друrих прrясрах,взrтчх хз п]16ликаций, Поэтону HU надееr-

ся, что метод продолlaвия DЕщения по паранетру в предлоценной

реализации заинтересует специалистов. Ваrнчra raoracнTora являетс,

распространение нетода на исследо!энrе мноrоФазнuх процессов.

Но обсухденra этой проблa},ru не входит в планll данной работl.

проr9аr.}.а тЕпt{Os

В качсстве илrтстрации эФlDGктrвностс raсtодa прqдолвенил

рещения по пара}.ет9у приa€дс}l расчет адиабатического раэнове-

сrя по прог9анве ТВП}Фý , , раэработанно.; на основе дафного вето-

да. Параиеrрr, определrпlис терliодинаиическиэ Функции вец€стt в

раGсt{ат9иваеatюй приraерс rбUл, прaдоставленrl автору А. Ериаковой.

Псрвоначальнчй состаa сriеси, где МД . 12, LR . 5, и соот-

ветст!уDцая атоraная riатрица данц в табл.l. [lроцесс продолrения

Таблица 1

Атоraная йатрица и сФорниро!анннй соGтав сraеси

при теr.ператур. То . Юо к

ковпонентU .эl(тора аз (5, l2.24з.2з,247)

Вецества с 0 Еl N ý

о2

Н2

Hzo

cOz

со

ll2
Sz

SOz

BzS

cos

Hct{

Шз

о

о

о

l
п

о
о

о

о

I

l
0

2

о

!

2

l

0

э
2

0

I

о

о

0

0

2

о

0

2

о

о

2

0

l

з

о

2

о

о

0

о
о

о

о

о

l
l

о

о

о

о

о

о

2

п

п

о

о

Yt ' о

У2 , lo
Уз'о
У4'о
Ys'о
у6,2о
у7 , 7о

Ув'5
у9 ,loo

Yto-2
Ytl '3
Ytz 'о

lo7



Таблица
Продолнение решения по телiператур€

Таблица 3

2

тЕ}р [к] нЕдт ( 1Ем?) dнЕдт/ dTEMP

| .50ое+о3
l .25ое+о3
l . lооё+оз
l .0 !ое+Oз
9.о2ое+о2
8.37ze+o2
7.594.+О2
7. l28e+o2
6.568!+о2
5.896е+о2
5.493е+о2
5.оо9е+оз

9.56lе+об
5. I зlеюб
3.оз9е+об
2 .0о l е+об
9. з78€+о5
3.658е+о5

-2.844е+о5
-6.6з I с+о5
-l. t ! ое+об
-l .6з9е+об
-| .949е+06
-2, з29е+об

l .94оею4
l .547е+о4
l .242е+о4
l .о69е+о4
9.12зе+оз
8.572е+о3
8. l9l е+оз
8.О4ф+63
7.9l3е+оЗ
7.785е+оз
7.726е+о3
7.67lе+оз

Результат ииниliизации

(ддиабати.rеское равнов€сие при тс}.псрат)rр€ 793.88 к)

BclecT!a Коr.понснтU вaкlоро!
п с

о

lI1

Hz0

со

со
н2

Sz

so
2

BzS

cos
Hctl

шз

о

lo
о

о

0

2о

7о

5

loo
2

з

о

4.532е-22

l . l5oe+o l
3. з75е+оо

3. 58ое+оо

2.553е-о2

8.228е42
6.377e+ol

2,2эlе42
l . l8oe+o2

l .394е+(Ю

9.548e-l2
l . ззlеФб

-2.598e+ol

-2.432e+ol

-6.087e+0I

-8.696е+о l

-4. ! 8о.+о l

-l .694e+ol

-9. з3rе+оо

-7.657e+ol

-2.945e+ol

-5. losc+ol

-5.844B+0l

-3. l88c+o l
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рещения по теr.пературе (TE PL - 50О К, ТЕ РR - l5oo К, перво-
начальнuй tUаг ЕтвмР . 50о к) представлен в табл. 2 Функцией

ЕЕАТ(Т) и .е производной. В частности, иg rабл.2 сr!едует, что
hскоl.ая адиабатичвская тс}iпература принаАлеrт отре9ку

[759.1t к, 8]7.2 К], на которон Функция Евдт(т) r.евяст знак.l'lо-
следуlxцее уточнение даеl значение адrtабатичеGкой теипературц,

равно€ 793.9 К. Результат riининиэации свободной энергии Гиббса

при этоЙ Terinepaтype представлен 9 табл. 3.
Ilоявленrе данного алrоритr,rа во lrlногоr. обусловлено работа-

rаи Д. Ерriакоgой в области мат€лlатическоrо riоделироgания хи}lико-

технологических cxe}r. Дя аэтора бýли полезнU обсухдения ието-

да и програr.riu TEI0i0ý с А. Ерirакоsой и Е.А.ИвановьO,r, Koтoprr. аа-
тор вuра,{ае, свор при9нат€льность . Вапнуо длi автора роль сu -
rрали беседu с С. К. Годуноввм ло яанной проблеме. Ряд его заме-

чаний, касаlоlaихGя органи3ации итерационного пЕюцесса;нашли не-

aюсрсдственное применение в програ}.iraной реалиаации алгорит1,1а,

чrо с благодарностьD от|,lечается aвTopori.
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