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• степень окисления активных центров

• различная дисперсность частиц на поверхности

• образование кластеров

• образование твердых растворов

• различное количество решеточных дефектов

• различная площадь поверхности

• внутренняя диффузия в микропорах
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Структура генетического
алгоритма
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Xu ‐ ? : Ф(Xu,Xk) = Σwi [Yмодел.,i(Xu,Xki) – Yэксп.,i]2 –> 
min

i
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U – число неизвестных параметров кинетического механизма
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Схема работы программы

Набор параметров 1
Проверка
условия
выхода

Набор параметров n

Формирование
новой
популяции

Оценка приспособленности
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Планировщик

Статическая
балансировка

Параллелизм
независимых ветвей



Схема работы программы
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Оценка приспособленности

Планировщик

Рабочие

Динамическая
балансировка
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Окисление CO на
CuO/CeO2 катализаторе



Окисление CO на CuO/CeO2 катализаторах
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Работа над
механизмом, будет
улучшено



Зависимость суммарной невязки от итерации ГА 8



Анализ чувствительности
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Yi – отклик модели
pj – параметр модели



Термодинамическая совместность
‐ термодинамическая связанность

прямой и обратной реакции

‐ константа равновесия

‐ изменение энергии Гиббса
химической реакции
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Энергия Гиббса вещества при конкретной температуре,
для газофазных веществ – табулированы,
для поверхностных интермедиатов – неизвестны.

Оценка с помощью МНК, модификация кинетического
механизма 10
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