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1. Введение

Для построения кинетической модели химической реакции необходимо знание вели-
чин кинетических констант и энергий активаций отдельных стадий. Поиск неизвестных
констант осуществляется посредством решения обратной задачи, в ходе которой подбира-
ются значения параметров таким образом, чтобы минимизировать отклонение расчетных
данных от экспериментальных. Вычислительная емкость данной задачи позволяет сделать
предположение об эффективности применения технологий параллельных вычислений.

2. Математическое описание

Математическое описание кинетики химического процесса представляет собой систему
обыкновенных нелинейных дифференциальных уравнений следующего вида:
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где n - количество веществ; m - количество стадий; ci(t) - концентрации веществ по
времени; sj i - коэффициенты стехиометрической матрицы, определяющей схему реакции;
wj(t) - функции скоростей протекания стадий; k+

j и k-
j - кинетические констансты прямой

и обратной стадий соответственно.

3. Результаты исследований

При решении обратной задачи использовалось несколько методов оптимизации: основан-
ный на методе случайного поиска и два метода, построенных по принципам генетических
алгоритмов.

Время расчетов на видеокартах ATI HD 4770 (2 шт., 1.92 TFlops) сравнивалось со вре-
менем расчета на процессоре AMD Phenom II X4 940 (6.5 GFlops). Предварительные ре-
зультаты показывают 17-кратное ускорение при использовании генетического алгоритма
на GPGPU.
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