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1) составить на основе формулы (11) систему дифференциальных уравне
ний для основных компонентов смеси: СО, Cn Cm, NOx и H2O.

2) с помощью зависимостей (1)-(6), характеризующих пористость-изви
листость CBC-структуры, оценить структурные и гидродинамические пара
метры пористого фильтроэлемента на основе карбида титана.

3) рассмотреть влияние каждого слагаемого правой части (11) на резуль
таты расчетов.
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THE MODIFIED METHOD OF HUK-DZHIVS FOR FINDING 
OF MODEL PARAMETRES OF PHASE TRANSFORMATIONS

АННОТАЦИЯ. В работе предлагается решение задачи нахождения параметров 
модели фазовых превращений аустенита при термической обработке стали с ис
пользованием модифицированного метода Хука-Дживса.

SUMMARY. The article offers the solution to the problem o f finding model parameters 
of austenite phase transformations at thermal processing o f steel with the use o f Huka- 
Dzhivsa modified method.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА. Система массового обслуживания (CMO)1 аустеним, ме
тод Хука-Дживса.
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В работе [1] разработана модель фазовых превращений аустенита при тер

мической обработке стали на основе теории систем массового обслуживания. 
На базе этой модели реализовано программное приложение, позволяющее полу
чать изотермические кривые при различных параметрах имитационной модели.

Целью данной работы является решение обратной задачи: нахождение
параметров модели на основе экспериментально-построенных диаграмм рас
пада аустенита. Решение поставленной задачи позволит определить набор 
параметров имитационной модели для различных сталей.

Для определения параметров модели используется метод наименьших
квадратов: 2∙X∣ > %2 > ∙ ∙ ∙ > ^ k → m in, (1)

где п — число экспериментальных точек; т — количество температурных режи
мов; Ti —  температура (°C); τ j j  —  время после начала выдержки стальной детали 
(сек); Vk —  доля распавшегося аустенита после времени τ i j , полученная в результа
те натурного эксперимента (%); x l ,x2 ,...,x k —  параметры модели, характеризующие 
Acreote(T) (интенсивность возникновения зародышей аустенита), Aro o r f r f(T) (интен
сивность появления событий проверки на свертывание зародышей аустенита), sk rυsta 
(линейная скорость роста зародышей); Vm{xx,x2 ,...,x k , τ i Л —  доля распавшегося ау

стенита после времени , полученная в результате компьютерного эксперимента.
В компьютерном эксперименте время появления зародышей и время 

свертывания определяются параметрами Acreote (T ) , Ar o da ( T ) ,  которые явля

ются параметрами пуассоновского потока, заданного следующей функцией 
плотности:

Λ r )  =  Λ ∙e -∙u  (2)

где А принимает значения Acreote(T) или Aroiporfo(T ), τ — интервал времени.
Тем самым моделируется стохастическая природа процесса фазовых пре

вращений. Следовательно, значение функции f ( x v x2 , . . . ,x k ) при заданных

x x,x 2 , . . . ,хк представляет собой случайную величину в различных машинных 
экспериментах.

Значения долей распавшегося аустенита, полученные в результате экспе
римента, заданы для различных температур и времени. Вследствие того, что 
целевая функция определена в узлах (7 ],t ιy J  возможно применение методов 

прямого поиска, из которых наиболее распространенным является метод Ху
ка-Дживса [3].

Прямые методы поиска оптимума широко применяются для детермини
рованных функций. В силу того, что модель [1] основана на стохастической 
природе процесса зарождения новой фазы, применение метода Хука-Дживса 
затруднено.

Для получения корректных результатов оптимизации функции, опреде
ляемой в процессе статистического моделирования, необходима модифика-
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/ ( x ',X  , ∙ . . ,√  ) < / (
ция метода Хука-Дживса. Для этого при проверке неравенств вида 

X2 ,x 2 ,.. .,х 2 ) требуется использовать статистические критерии. 

Производится серия компьютерных экспериментов, моделирующих фазо
вое превращение, для одних и тех же значений параметров x1,x2 , . . . ,x t . В ре
зультате определяется серия значений ∕ w (x1,x2 , . . . ,x t ), J =  I ,2 , . . . , N ,  где 

N —  число экспериментов в серии (не менее 100). По данным полученной 
выборки оценивается среднее значение и среднее квадратическое отклонение. 
Известно, что t-критерий, используемый при сравнении средних, нечувстви
телен к отклонениям исследуемой случайной величины от нормального зако
на, особенно в случае больших выборок [4,5]. Поэтому для использования 
этого критерия в процессе минимизации функции / ( x 1,x2 , . . . ,x t ) требуется 

проверить гипотезу о нормальном распределении случайной величины 
/  (x1, x2 ,..., x t ) .  Проверка гипотезы о нормальном распределении выполняет

ся с помощью критерия Пирсона при уровне значимости а  =  0,05 .

Алгоритм состоит в следующем:
1. Выбирается начальная базисная точка x 0 =  (x1

0 , x2 , . . . , x a
k ) и шаги дли

ной ht , h2 , . . . ,  hk соответственно.
2. Исследуется локальное поведение функции f  (x1, x2 ,..., x k ) в точке х ° :

a) Вычисляется значение функции f  (х°) в базисной точке х ° .

b) Значение первой переменной увеличивается на длину шага. Прово
дится новая серия экспериментов и вычисляется значение 
/ ( x 1

0 + Λ ,,x 2 ,... ,x f ) .  Если / ( x 1
0 ÷ ∕z l ,x 2 .... ,x t ) < ∕ ( x 1

0 ,x 2 ,... ,x k ) ,  то выдви

гается гипотеза H 0 : b f ( f ( x °  + hi , x 2 ,... ,x t ) ) < Λ ∕( ∕ ( x l
0 ,x 2 .... ,x t ) ) ,  для про-

и σ

верки которой используется t-критерий [5] при уровне значимости а  =  0,05 . 
Учитывая, что средние квадратические отклонения σ ( ∕ ( x 1

0 + ∕z 1 , X2 ,... ,x f))  

( 7 ( x 1
0 ,x 2

0 , . . . ,x t
0 )) неизвестны (имеются только их оценки, найденные по 

выборке), а также то, что в общем случае нет оснований предполагать 
σ ( 7 ( √  + hl , x 0

2 , . . . , x 0
k ) ) = ψ t f ∙ ⅛ ....... X.0 )) , для проверки гипотезы исполь-

зуется статистика

Наблюдаемое значение f  (вычисленное по данным ыборки) сравнивает
ся со значением fl с v  степенями свободы, где

(x2 ( ∕ ( χ 1
0 , x2° , . . . , x t°)) H- s ≈ ( ∕ (x1

0 +Λ l ,x 2 ,... ,X0 ))) (У  +  1)

■  (* 2 ( ∕ ( xi0 . * 20 ...... **°)))2 ÷ ( *2 ( ∕ ( x 1
0 +  A1 , χ 2

0 ....... X*0 )))2

N — число значений в каждой серии.

(4)
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При t ,
m6jl > tl, β гипотеза принимается, в противном случае — отвергается.

В случае принятия гипотезы H 0 в качестве новой базисной точки х' 
берется x1 = (x1

0 + hl , x°, ∙ ∙ ∙ , ⅞ ); в противном случае значение первой 

переменной уменьшается на длину шага, проводится еще одна серия экспе
риментов и вычисляется значение f  (x1

0 — hl , х°,..., х° ) . Если 

/ ( x 1
0 -  hl , х" ,... ,xk )<  f ( x x , x°,... ,x*), то выдвигается гипотеза

x1
0 , x°,..., xf )), которая проверяется по

/-критерию как описано выше. В случае принятия гипотезы в качестве новой 
базисной точки х1 берется x1 = (x1

0 — hi , x°,..., xk ) .

Если ни один из перечисленных шагов не приводит к уменьшению сред
него значения функции, то первая переменная остается неизменной, и изме
нению подвергается значение второй и следующих переменных последова
тельно. В результате определяется базисная точка х1 .

c) Если х° = X1, то есть уменьшение функции не было достигнуто, то ис
следование повторяется вокруг той же базисной точки х°, но с уменьшенной 
длиной шага, равной 0,1 • А,.

d) Если х° ≠ X1 , то производится «поиск по образцу».
3. «Поиск по образцу» производится следующим образом.
3.1. Из базисной точки х1 делается шаг в направлении х1 — х°, посколь

ку поиск в этом направлении уже привел к уменьшению значения функции. 
Вычисляется значение функции в точке I x0 + 2 • (х1 — х° И .

3.2. Исследование продолжается вокруг точки (x0 + 2 ∙(x 1 — x0 ) j . Если 

наименьшее значение функции на шаге 2.2. меньше значения функции в ба
зисной точке X1 , то получаем новую базисную точку х2 , после чего повторя
ется шаг 2.1. В противном случае следует не производить поиск по образцу 
из точки X1 , а продолжить исследование из этой точки.

4. Процесс завершается, когда длины шагов будут уменьшены до задан
ной величины е.

По разработанному алгоритму создан модуль, реализующий поиск мини
мума функции модифицированным методом Хука-Дживса. Тестирование мо
дуля проведено на специальных тестовых функциях Розенброка и Растриги- 
на, которые умножаются на случайную величину, распределенную по нор
мальному закону. Такое преобразование позволяет получить стохастические 
функции для тестирования метода.

Функция Розенброка задается следующей формулой

∕ ω  = (∑ (1 0 0 (⅛ -¾ j )2 + (x ,- l )≈ ) j .  (5)

имеет медленно убывающее плато, глобальный минимум достигается в точке 
X. =1 и ∕f x >  = O при z = l..п.
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Функция Растригина имеет следующий вид:

-  10 ∙co5 f2 ∙π ∙x ,j)^ (6)

является мультимодальной и считается сложной для оптимизации из-за 
сложности рельефа. Глобальный минимум достигается в точке х, =  0 
и f ( x )  = 0 при i = l..n.

Результат тестирования показал, что предложенная модификация метода 
Хука-Дживса адекватна и выдает точные результаты оптимизации для рас
смотренных функций.

В качестве исходной точки для трехмерных тестируемых функций была 
выбрана точка с координатами (100, 100, 100). В табл. 1 показано количество 
переходов для поиска оптимума в зависимости от числа итераций на анали
зируемой точке.

Таблица 1
Результаты тестирования метода на функциях Розенброка и Растригина

Количество параметров 
оптимизируемой функции

Количество итераций на 
анализируемой точке

Количество переходов для 
поиска оптимума•

Функция Розенброка

3

10 ≈ 193767
50 ≈ 172012
100 ≈ 93231
500 ≈ 89029
1000 ≈ 83102
5000 ≈ 81215

Функция Растригина

3

10 ≈2680
50 ≈2420
100 ≈ 1843
500 ≈ 1601
1000 ≈ 1522
5000 ≈ 1501

Анализ результатов тестирования, приведенных в табл. 1, показывает, что 
количество итераций на анализируемой точке не должно быть менее 100, по
скольку в этом случае количество переходов значительно превышает анало
гичный параметр при значениях количества итераций, больших 100. Даль
нейшее увеличение количества итераций не приводит к значительному 
уменьшению переходов.

Использование модифицированного метода для нахождения параметров 
модели фазовых превращений требует значительных временных затрат 
по сравнению с работой метода на тестовых функциях.

1'анная проблема возникает из-за того, что требуется проведение большо
го числа вычислений в методе Монте-Карло для нахождения значений функ
ции (1). Кроме этого, вклад в увеличение времени работы метода Монте-
Карло вносит необходимость составления большого числа неравенств, харак-
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теризующих границы раздела фаз. Число этих неравенств зависит от количе
ства зародышей и может быть найдено по следующей формуле:

(7)

где Nnep —  количество неравенств, характеризующих границы раздела фаз;
n3ap —  число зародышей.

Для сокращения временных затрат целесообразно применить технологию 
параллельных вычислений при исследовании локального поведения функции 
f  (x1, x2 ,..., xk ) в алгоритме модифицированного метода Хука-Дживса.

Схема параллельных вычислений выглядит следующим образом.
Вычисляется значение функции в базисной точке и составляется список 

точек, в которых необходимо будет найти значение функции. Количество 
этих точек равно удвоенному числу параметров модели.

Координаты точек из списка отсылаются вспомогательным процессам, 
каждый из которых рассчитывает значение функции в полученной точке не
зависимо от других процессов. После вычисления каждый вспомогательный 
процесс отсылает найденное значение главному процессу для анализа полу
ченных данных и нахождения новой базисной точки.

При нахождении значения функции используется метод Монте-Карло, ко
торый распараллеливается стандартным образом. Главный процесс формиру
ет список точек, которые случайным образом выбрасываются в исследуемый 
объем. Вспомогательные процессы, число которых равно количеству точек, 
анализируют попадание этих точек в ту или иную фазы и отправляют резуль
тат главному процессу.

Модифицированный алгоритм Хука-Дживса разработан для нахождения 
кинетических параметров модели фазовых превращений с учетом стохасти
ческой природы рассматриваемого процесса. Экспериментально оценена его 
вычислительная сложность и предложены способы распараллеливания дан
ного алгоритма.
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КВАТЕРНИОННАЯ СТРУКТУРА ОПЕРАТОРОВ, ОПИСЫВАЮЩИХ 
КОЛЕБАТЕЛЬНО-ВРАЩАТЕЛЬНЫЕ СОСТОЯНИЯ МОЛЕКУЛ

THE QUATERNIONS STRUCTURE OF THE OPERATORS WHICH 
DESCRIBE A VIBRATIONAL-ROTATIONAL MOLECULAR STATE

АННОТАЦИЯ. Установлено, что безразмерные операторы нормальных коорди
нат, соответствующих им импульсов и полного углового момента, входящие в эф
фективные колебательно-вращательные гамильтонианы аксиальных молекул при
надлежат множеству кватернионов.

SUMMARY. The article states that the dimensionless normal coordinates operators, 
corresponding with moments and total angular momentum, included into the effective vi
brational-rotational Hamiltonians o f axial molecules, exhibit characteristics o f quaternion.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА. Кватернионы, колебательные и вращательные операторы. 
KEY WORDS. Quaternion, vibration and rotation operators.
В теоретической молекулярной спектроскопии в основном используют 

методы теории возмущений, т.к. точные решения уравнения Шредингера из
вестны лишь для небольшого числа молекул. Исключительно высокая точ
ность регистрации экспериментальных спектров предъявляет очень высокие 
требования к точности расчетов. Специфической особенностью данной об
ласти является использование при расчетах большого количества квантовых 
чисел, а также существование различных типов динамических переменных, 
«отвечающих за свои» диапазоны в энергетическом спектре. В каждом диа
пазоне применяют разные техники вычислений. Поэтому существует множе
ство формулировок теории возмущений для стационарного уравнения Шре
дингера, кроме того, известны несколько форм представлений: матричные, 
операторные, адиабатические.

Чаще всего в теории колебательно-вращательных спектров молекул ис
пользуется техника контактных преобразований [1]. В этом случае поправки 
к преобразованному гамильтониану ищутся в виде полиномов по операторам 
динамических переменных: нормальных координат, импульсов и компонент 
полного углового момента [2-5]. Если эффективные гамильтонианы не со
держат некорректных приближений, то они задают математические модели, 
которыми пользуются и при обработке экспериментальных спектров, и при 
решении обратных спектроскопических задач. Нахождение таких моделей 
далеко не тривиальная процедура, т.к. необходимо учитывать высокие поряд
ки теории возмущений, вырождения, резонансы, эффекты нежесткости, изо- 
топозамещений и т.д. Матричные элементы вычисляются от не коммути
рующих между собой операторов. К тому же может проявиться неоднознач-


