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A detailed description of the mechanisms of chemical reactions of hydrocarbon oxidation includes
many different pathways and sets of elementary reactions, which makes it difficult to use large-size
models to calculate complex combustion phenomena. To address this problem, methods of reduction
of chemical kinetic mechanisms are applied. In this paper, a comparative analysis of the performance
of graph reduction methods of different generations is carried out. The initial kinetic mechanism is
represented as an oriented graph, the nodes of which correspond to chemical substances, the arcs reflect
the dependencies between substances. The advantage of these methods lies in their lower computational
costs and their ability to form rather compact reduced models.
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Исследованы и реализованы методы графовой редукции. Проведен сравнительный анализ ра-
боты рассматриваемых методов на пяти моделях с различными порогами ошибки. Исходный
кинетический механизм представлен в виде ориентированного графа, узлы которого соответ-
ствуют химическим веществам, дуги отражают зависимости между веществами. Преимуще-
ство методов заключается в меньших вычислительных затратах и способности формировать
достаточно компактные редуцированные модели.
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Введение. Äåòàëüíîå îïèñàíèå ìåõàíèçìîâ ïðîòåêàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé îêèñëå-
íèÿ óãëåâîäîðîäîâ âêëþ÷àåò ìíîæåñòâî âñåâîçìîæíûõ ïóòåé è íàáîðîâ ñêîðîñòåé ýëå-
ìåíòàðíûõ ðåàêöèé äëÿ ïðîìåæóòî÷íûõ ïðîäóêòîâ ðåàêöèé. Îñíîâíûìè ïàðàìåòðàìè
ýòèõ ìåõàíèçìîâ ÿâëÿþòñÿ òàêèå ïàðàìåòðû êàê äàâëåíèå, òåìïåðàòóðà, îòíîøåíèå ýê-
âèâàëåíòíîñòè è âðåìÿ ïðåáûâàíèÿ. Ìîäåëè áîëüøèõ ðàçìåðîâ òðóäíî èñïîëüçîâàòü äëÿ
ðàñ÷åòà äàæå óìåðåííî ñëîæíûõ ÿâëåíèé ãîðåíèÿ, òàêèõ êàê íåñòàöèîíàðíîå, äâóìåð-
íîå è òðåõìåðíîå ëàìèíàðíîå ïëàìÿ. Êðîìå òîãî, èõ èñïîëüçîâàíèå ïðè ìîäåëèðîâàíèè
ÿâëåíèé ãîðåíèÿ ÷àñòî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííûì ðàçëè÷èÿì âî âðåìåííûõ ìàñøòàáàõ ñè-
ñòåìíûõ ïåðåìåííûõ èç-çà ñèëüíî ðàçëè÷àþùèõñÿ ðåàêöèîííûõ ñïîñîáíîñòåé õèìè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé.

Ðåçóëüòèðóþùàÿ æåñòêîñòü ñèñòåìû ìîæåò çíà÷èòåëüíî îãðàíè÷èòü ïðèìåíåíèå ìíî-
ãèõ áûñòðûõ è ïðîñòûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ, òàêèì îáðàçîì óñëîæíèâ ðåøåíèå çàäà÷è. Ìî-
äåëèðîâàíèå òàêèõ ñèñòåì îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óêàçàííûõ
äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Ðåøåíèå ñèñòåì äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, îïèñûâà-
þùèõ äèíàìèêó ïîäîáíûõ ìåõàíèçìîâ, òðåáóåò çíà÷èòåëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ
è âðåìåíè. Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò íåîáõîäèìîñòü ðàçðàáîòêè ñèñòåìàòè÷åñêèõ ìåòî-
äîëîãèé, êîòîðûå ìîãóò óìåíüøèòü äåòàëèçèðîâàííûå ìåõàíèçìû è èõ æåñòêîñòü. Äëÿ
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ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû ïðèìåíÿþòñÿ ìåòîäû ðåäóêöèè õèìè÷åñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìåõà-
íèçìîâ, ñîêðàùàþùèå êîëè÷åñòâî âåùåñòâ è ðåàêöèé â ìîäåëè. Ïðàâèëüíî ðàçðàáîòàííûå
ìåõàíèçìû ðåäóêöèè ïîçâîëÿþò ñîêðàòèòü âû÷èñëèòåëüíûå è âðåìåííûå çàòðàòû, ñîõðà-
íèâ äîñòàòî÷íóþ òî÷íîñòü.

Ðåäóêöèÿ ìåõàíèçìà ìîæåò áûòü ïðîâåäåíà íà äâóõ óðîâíÿõ äåòàëèçàöèè. Ïåðâûé
óðîâåíü � ñêåëåòíàÿ ðåäóêöèÿ, êîòîðàÿ óñòðàíÿåò íåâàæíûå ðåàêöèè è âåùåñòâà ëèáî
íà îñíîâå êîìïëåêñíîãî ðàññìîòðåíèÿ, ëèáî äëÿ êîíêðåòíîãî ïðèìåíåíèÿ. Ðàçðàáîòàíî
íåñêîëüêî ìåòîäîâ, êàæäûé îáëàäàåò êàê äîñòîèíñòâàìè, òàê è îãðàíè÷åíèÿìè. Íàïðè-
ìåð, äâà ìåòîäà èäåíòèôèêàöèè èçáûòî÷íûõ ÷àñòèö â áîëüøèõ ìåõàíèçìàõ áûëè ðàçðàáî-
òàíû ñ ïîìîùüþ àíàëèçà ñêîðîñòè ðåàêöèè è ìàòðèöû ßêîáè ñîîòâåòñòâåííî [1, 2]. Ìåòîä
àíàëèçà ñêîðîñòè ðåàêöèè ïðåäïîëàãàåò, ÷òî âåùåñòâî ÿâëÿåòñÿ èçáûòî÷íûì, åñëè óñòðà-
íåíèå âñåõ ïîòðåáëÿþùèõ åãî ðåàêöèé íå âûçûâàåò ñóùåñòâåííîé îøèáêè äëÿ îñòàëüíûõ
âåùåñòâ. Ýòîò ìåòîä ïðîñò â èñïîëüçîâàíèè, îäíàêî åãî ðåàëèçàöèÿ çàíèìàåò ìíîãî âðå-
ìåíè èç-çà ïðîâåðêè êàæäîãî èñêëþ÷åííîãî âåùåñòâà. Ïðèìåíåíèå ìàòðèöû ßêîáè ìîæåò
èäåíòèôèöèðîâàòü âåùåñòâà, îòíîñÿùèåñÿ ê âàæíûì. Îäíàêî äëÿ ýòîãî òðåáóåòñÿ èòåðà-
öèîííàÿ ïðîöåäóðà [2] ñ ïðîèçâîëüíûì âûáîðîì ïîðîãîâûõ çíà÷åíèé [1]. Ìåòîä äåòàëü-
íîé ðåäóêöèè ïîçâîëÿåò ñèñòåìàòè÷åñêè âûÿâëÿòü âòîðîñòåïåííûå ðåàêöèè, ñðàâíèâàÿ
ñêîðîñòü êîíêðåòíîé ðåàêöèè ñî ñêîðîñòüþ ïðåäâàðèòåëüíî âûáðàííîé êîíòðîëèðóþùåé
ðåàêöèè. Îäíàêî èäåíòèôèêàöèÿ êîíòðîëèðóþùåé ðåàêöèè íåïðîñòà, îñîáåííî äëÿ êðóï-
íûõ ìåõàíèçìîâ, èç-çà îòñóòñòâèÿ óíèâåðñàëüíî ñòðîãîãî îïðåäåëåíèÿ êîíòðîëèðóþùåãî
ïîâåäåíèÿ è âîçìîæíîé ñìåíû êîíòðîëèðóþùèõ ïðîöåññîâ â ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ. Áîëåå
òîãî, ìåäëåííàÿ ðåàêöèÿ íåîáÿçàòåëüíî ÿâëÿåòñÿ íåâàæíîé.

Âòîðîé óðîâåíü � ýòî ðåäóêöèÿ ñêåëåòà CSP (computational singular perturbation), äëÿ
åå âûïîëíåíèÿ ââîäèòñÿ âû÷èñëèòåëüíîå ñèíãóëÿðíîå âîçìóùåíèå, êîòîðîå ìîæåò áûòü
èñïîëüçîâàíî äëÿ âûÿâëåíèÿ è èñêëþ÷åíèÿ òîëüêî ýëåìåíòàðíûõ ðåàêöèé, íå âàæíûõ íè
äëÿ îäíîãî âåùåñòâà. Äëÿ îöåíèâàíèÿ èñïîëüçóåòñÿ èíäåêñ âàæíîñòè [3, 4]. Ðåäóêöèÿ âå-
ùåñòâ ñ ïîìîùüþ CSP ðåàëèçóåòñÿ òîëüêî ïðè äàëüíåéøåì äîïóùåíèè ñîñòîÿíèé ðåàêöèé
è âåùåñòâ, ñîñòàâëÿþùèõ âòîðîé óðîâåíü ðåäóêöèè. Âòîðîé óðîâåíü ðåäóêöèè âêëþ÷àåò
ïðèìåíåíèå äîïóùåíèé î ÷àñòè÷íîì ðàâíîâåñèè è êâàçèñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè (quasi-
steady-state) [5] ê ñêåëåòíîìó ìåõàíèçìó ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ àíàëèçà ñêîðîñòè ðåàê-
öèè ñ êðèòåðèÿìè ìàëûõ ìîëüíûõ äîëåé, íîðìèðîâàííûõ ÷èñòûõ äåáèòîâ, à òàêæå àíàëèç
÷óâñòâèòåëüíîñòè. Ýòè ìåòîäû â îñíîâíîì òðåáóþò ïîëíûõ çíàíèé, çàâèñÿùèõ îò ìåõà-
íèçìà, è ìîãóò áûòü íåýôôåêòèâíûìè äëÿ óäàëåíèÿ ìîä êîðîòêîãî ìàñøòàáà âðåìåíè.
Ìåòîä CSP ïîëíîñòüþ ó÷èòûâàåò çàâèñèìîñòü ìàòðèöû ßêîáè îò âðåìåíè è ìîæåò òî÷-
íî èäåíòèôèöèðîâàòü áûñòðûå ìîäû, õîòÿ ïðîöåäóðà óòî÷íåíèÿ çàâèñÿùåãî îò âðåìåíè
ÿêîáèàíà òðåáóåò áîëüøîãî âðåìåíè âû÷èñëåíèé. Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ öåëåé
ïðè ñîçäàíèè ñòàòè÷åñêèõ ïðèâåäåííûõ ìåõàíèçìîâ CSP ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ â ñî÷åòàíèè
ñ ïðåäïîëîæåíèåì î ïîñòîÿííîì ÿêîáèàíå.

Ñðåäè ìåòîäîâ ñîêðàùåíèÿ èìåþòñÿ è äðóãèå ìåòîäû, òàêèå êàê àíàëèç ÷óâñòâèòåëü-
íîñòè [6, 7], ñòðóêòóðíûé àíàëèç (ISSA) [8] è ìåòîä õèìè÷åñêîãî âîññòàíîâëåíèÿ (CGR) [9].
Äàííûå ìåòîäû ïîçâîëÿþò íàéòè è óäàëèòü íåñóùåñòâåííûå âåùåñòâà èëè ðåàêöèè ïóòåì
îöåíêè èõ âëèÿíèÿ íà êëþ÷åâûå õàðàêòåðèñòèêè ìîäåëè. Îäíàêî äàííûå ìåòîäû ÿâëÿþòñÿ
âû÷èñëèòåëüíî çàòðàòíûìè, òàê êàê òðåáóþò ìíîãîêðàòíîãî âû÷èñëåíèÿ îøèáîê, ïîýòî-
ìó çà÷àñòóþ èõ ïðèìåíÿþò äëÿ ìîäåëåé, óæå ñîêðàùåííûõ ñ ïîìîùüþ äðóãèõ ìåòîäîâ.
Ìåòîä ãðóïïèðîâêè õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ, îáëàäàþùèõ ñõîæèìè ñâîéñòâàìè [10], ìåíåå ýô-
ôåêòèâåí äëÿ ìîäåëåé, êîòîðûì ïðèñóùà õèìè÷åñêàÿ æåñòêîñòü, îáóñëîâëåííàÿ áîëüøîé
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ðàçíèöåé â ñêîðîñòÿõ ðåàêöèé. Â ðàáîòå óäåëÿåòñÿ îñîáîå âíèìàíèå ìåòîäàì ðåäóêöèè ñ
èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè ãðàôîâ. Èñõîäíûé êèíåòè÷åñêèé ìåõàíèçì ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âè-
äå îðèåíòèðîâàííîãî ãðàôà, óçëû êîòîðîãî ñîîòâåòñòâóþò õèìè÷åñêèì âåùåñòâàì, äóãè
îòðàæàþò çàâèñèìîñòè ìåæäó âåùåñòâàìè (÷åðåç ñîâìåñòíîå ó÷àñòèå â ðåàêöèÿõ). Íàïðè-
ìåð, DRG [11] è PFA [12] èñïîëüçóþò àëãîðèòìû îáõîäà ãðàôà äëÿ âû÷èñëåíèÿ âàæíûõ
ñîåäèíåíèé, òîãäà êàê DRGEP [13] è GPS [14] äëÿ àíàëèçà ñâÿçåé ïðèìåíÿþò àëãîðèòìû
ïîèñêà êðàò÷àéøèõ ïóòåé, òàêèå êàê àëãîðèòì Äåéêñòðû [15] è àëãîðèòì Éåíà ïîèñêà 𝑘
êðàò÷àéøèõ ïóòåé [16]. Ïðåèìóùåñòâî òàêèõ ìåòîäîâ çàêëþ÷àåòñÿ â ìåíüøèõ âû÷èñëè-
òåëüíûõ çàòðàòàõ è èõ ñïîñîáíîñòè ôîðìèðîâàòü äîñòàòî÷íî êîìïàêòíûå ðåäóöèðîâàííûå
ìîäåëè, êîòîðûå äåëàþò èõ ýôôåêòèâíûìè äëÿ ïðåäâàðèòåëüíîãî óïðîùåíèÿ ñëîæíûõ
õèìè÷åñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ.

Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòêà è ðåàëèçàöèÿ ãðàôîâûõ ìåòîäîâ ðåäóêöèè èìååò âàæíîå
çíà÷åíèå äëÿ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè ãîðåíèÿ. Ýòè ìåòîäû ïîçâîëÿþò ñîçäàâàòü êîìïàêòíûå
è òî÷íûå ìîäåëè, ÷òî îñîáåííî àêòóàëüíî ïðè ðàáîòå ñ áîëüøèìè ìåõàíèçìàìè, èñïîëü-
çóþùèìè ñëîæíûå ðàñ÷åòû. Îáçîð ïðîãðàììíûõ ïðîäóêòîâ ãðàôîâîé ðåäóêöèè õèìè÷å-
ñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñäåëàí â ðàáîòå [17]. Ó÷èòûâàÿ îãðàíè÷åíèÿ ñóùåñòâóþùèõ
ðåøåíèé, öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ïðîãðàììû íà C++ äëÿ ðåàëèçàöèè
îñíîâíûõ ìåòîäîâ ãðàôîâîé ðåäóêöèè õèìè÷åñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé, âêëþ÷àÿ DRG,
DRGEP, PFA è GPS, ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåêè Cantera [18].

1. Алгоритм глобального выбора путей GPS. Ìåòîäû DRG, DRGEP è PFA, ïðè-
ìåíÿåìûå äëÿ ñîêðàùåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ, ïîäðîáíî îïèñàíû â ðàáîòå [17].
Àëãîðèòì ãëîáàëüíîãî âûáîðà ïóòåé GPS ÿâëÿåòñÿ ìåòîäîì òðåòüåãî ïîêîëåíèÿ.

Íåñìîòðÿ íà ýôôåêòèâíîñòü ìåòîäîâ DRG, DRGEP, PFA, âñå îíè â òîé èëè èíîé ìå-
ðå ôîêóñèðóþòñÿ íà ñîõðàíåíèè âåùåñòâ, âàæíûõ äëÿ îòäåëüíûõ öåëåâûõ êîìïîíåíòîâ
èëè ëîêàëüíûõ ïîêàçàòåëåé ïåðâîãî-âòîðîãî ïîêîëåíèÿ (ñêîðîñòåé ðåàêöèé, ïîòîêîâ). Àë-
ãîðèòì ãëîáàëüíîãî âûáîðà ïóòåé áûë ïðåäëîæåí Ãàî, ßíîì è Ñóíîì â 2016 ã. [14] äëÿ
áîëåå ñèñòåìàòè÷åñêîãî âûÿâëåíèÿ êëþ÷åâûõ ãëîáàëüíûõ ðåàêöèîííûõ ïóòåé âî âñåì ìå-
õàíèçìå. Èäåÿ GPS çàêëþ÷àåòñÿ â àíàëèçå ïðåâðàùåíèé õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ (àòîìîâ)
÷åðåç öåïî÷êè ðåàêöèé, ÷òî ïîçâîëÿåò âûÿâëÿòü âàæíåéøèå ïóòè ïðîòåêàíèÿ âåùåñòâà îò
èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ äî êîíå÷íûõ ïðîäóêòîâ.

Àëãîðèòì GPS ìîæíî ðàçäåëèòü íà ÷åòûðå îñíîâíûõ øàãà.
1) Ïîñòðîåíèå ãðàôîâ ïîòîêîâ ýëåìåíòîâ.
Äëÿ êàæäîãî õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà (C,H,O,N è ò. ä.), ïðèñóòñòâóþùåãî â ñèñòåìå,

ñòðîèòñÿ îðèåíòèðîâàííûé ãðàô, îòðàæàþùèé ïåðåíîñ àòîìîâ ýëåìåíòà ìåæäó âåùåñòâà-
ìè â ðåàêöèÿõ. Óçëàìè ãðàôà ÿâëÿþòñÿ õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, ñîäåðæàùèå äàííûé ýëå-
ìåíò. Åñëè ýëåìåíò (íàïðèìåð, óãëåðîä) ïåðåõîäèò èç ñîåäèíåíèÿ A â ñîåäèíåíèå B (A
ïðîðåàãèðîâàë è äàë ïðîäóêò B, ñîõðàíèâ àòîì óãëåðîäà) ñ èñïîëüçîâàíèåì îäíîé èëè
íåñêîëüêèõ ðåàêöèé, òî ïðîâîäèòñÿ äóãà îò A ê B. Âåñ ýòîé äóãè ïðîïîðöèîíàëåí ïîòî-
êó àòîìîâ äàííîãî ýëåìåíòà ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå ðåàêöèè è âû÷èñëÿåòñÿ ñëåäóþùèì
îáðàçîì [14]:

𝑟𝑒𝐴𝐵 =
𝑁𝑟∑︁
𝑖=0

𝑟𝑒,𝑖𝐴𝐵,

𝑟𝑒,𝑖𝐴𝐵 = 𝑚𝑎𝑥(0, 𝐶𝑒,𝑖
𝐴𝐵𝑤𝑖),
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𝐶𝑒,𝑖
𝐴𝐵 =

𝑢−
𝐴,𝑖𝑛𝑒(𝐴)∑︀

𝑋∈𝑅𝑒𝑎𝑔(𝑖)

𝑢−
𝑋,𝑖𝑛𝑒(𝑋)

𝑢+
𝐵,𝑖𝑛𝑒(𝐵),

ãäå 𝑟𝑒,𝑖𝐴𝐵 � ñêîðîñòü ïåðåòåêàíèÿ ýëåìåíòà 𝑒 îò A ê B â ðåàêöèè 𝑖; 𝑤𝑖 � ñêîðîñòü 𝑖-é
ðåàêöèè (ïîëîæèòåëüíà, åñëè ñêîðîñòü ïðÿìîé ðåàêöèè áîëüøå, ÷åì ñêîðîñòü îáðàòíîé, è
íàîáîðîò); 𝐶𝑒,𝑖

𝐴𝐵 � êîëè÷åñòâî àòîìîâ ýëåìåíòà 𝑒, ïåðåìåùàåìûõ ðåàêöèåé 𝑖 èç âåùåñòâà A
â âåùåñòâî B; 𝑢−

𝐴,𝑖 � ñòåõèîìåòðè÷åñêèé êîýôôèöèåíò âåùåñòâà A êàê ðåàãåíòà â ðåàêöèè
𝑖; 𝑢+

𝐵,𝑖 � ñòåõèîìåòðè÷åñêèé êîýôôèöèåíò âåùåñòâà B êàê ïðîäóêòà ðåàêöèè 𝑖; 𝑛𝑒(𝐴) �
÷èñëî àòîìîâ ýëåìåíòà 𝑒 â âåùåñòâå A; 𝑅𝑒𝑎𝑔(𝑖) � ìíîæåñòâî ðåàãåíòîâ ðåàêöèè 𝑖.

Òàêèì îáðàçîì, äóãè ãðàôà õàðàêòåðèçóþòñÿ ÷èñëîì ìîëåé ýëåìåíòà, ïåðåõîäÿùèõ îò
îäíîãî ñîåäèíåíèÿ ê äðóãîìó â åäèíèöó âðåìåíè.

2) Ïîèñê âåùåñòâ-êîíöåíòðàòîâ.
Â êàæäîì ãðàôå ïîòîêà ýëåìåíòà âåäåòñÿ ïîèñê ñîåäèíåíèé, ÷åðåç êîòîðûå ïðîòåêàþò

íàèáîëüøèå ïîòîêè ýëåìåíòà. Âåùåñòâî A ÿâëÿåòñÿ êîíöåíòðàòîì, åñëè äëÿ íåãî âûïîë-
íÿåòñÿ óñëîâèå:

max
(︁ ∑︀

𝐴̸=𝐵

𝑟𝑒𝐴𝐵,
∑︀
𝐴̸=𝐵

𝑟𝑒𝐵𝐴

)︁
max
𝑀

(︁
max

(︀ ∑︀
𝑀 ̸=𝐵

𝑟𝑒𝑀𝐵,
∑︀

𝑀 ̸=𝐵

𝑟𝑒𝐵𝑀

)︀)︁ = 𝛼𝑒
𝐴 > 𝛼,

ãäå 𝛼𝑒
𝐴 � îòíîñèòåëüíûé ïîòîê ýëåìåíòà 𝑒, ïðîòåêàþùèé ÷åðåç äàííîå âåùåñòâî A; 𝛼 �

çàðàíåå çàäàííûé ïîðîã.
Òàêèì îáðàçîì, îòáèðàþòñÿ ñîåäèíåíèÿ, ó êîòîðûõ îòíîñèòåëüíûé âõîäíîé èëè âû-

õîäíîé ïîòîê ïðåâîñõîäèò ïîðîã 𝛼. Åñëè âåùåñòâî A ÿâëÿåòñÿ êîíöåíòðàòîì, òî ìîæíî
ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü àòîìîâ ýëåìåíòà èñõîäíîé ñìåñè, íàïðèìåð
â ïðîöåññå ãîðåíèÿ, ïðåîáðàçóåòñÿ â A.

3) Ïîèñê ãëîáàëüíûõ ïóòåé ïî ãðàôàì ýëåìåíòîâ.
Ãëîáàëüíûì ïóòåì â çàäàííîì ãðàôå ïîòîêà ýëåìåíòà íàçûâàåòñÿ ïóòü îò âåùåñòâà

â èñõîäíîé ñìåñè (íàïðèìåð, CH4) äî êîíå÷íîãî ïðîäóêòà (CO2), ïðîõîäÿùèé ÷åðåç
âåùåñòâî-êîíöåíòðàòîð. Ãëîáàëüíûé ïóòü ïîçâîëÿåò èäåíòèôèöèðîâàòü ïîñëåäîâàòåëüíûå
öåïî÷êè ïðåâðàùåíèÿ ñîåäèíåíèé îò íà÷àëüíûõ ðåàãåíòîâ äî êîíå÷íûõ ïðîäóêòîâ âñåãî
ðåàêöèîííîãî ïðîöåññà. Ó÷èòûâàÿ îñíîâíûå ãëîáàëüíûå ïóòè, ÷åðåç êîòîðûå ïðîõîäÿò
íàèáîëüøèå ïîòîêè ýëåìåíòà, ìîæíî èäåíòèôèöèðîâàòü ìàêñèìàëüíî âàæíûå öåïî÷êè
ïðåâðàùåíèÿ, êîòîðûå äîëæíû áûòü ñîõðàíåíû â ñêåëåòíîì ìåõàíèçìå.

Äëÿ êàæäîãî âåùåñòâà-êîíöåíòðàòîðà ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ãëîáàëüíûõ ïóòåé, ïîýòî-
ìó äëÿ èäåíòèôèêàöèè îñíîâíûõ ãëîáàëüíûõ ïóòåé èñïîëüçóåòñÿ àëãîðèòì íàõîæäåíèÿ
𝑘 êðàò÷àéøèõ íåçàâèñèìûõ ïóòåé â îðèåíòèðîâàííîì âçâåøåííîì ãðàôå. Îïðåäåëÿåòñÿ
ãðàô ñ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíûìè âåñàìè. Ãëîáàëüíûé ïóòü âû÷èñëÿåòñÿ êàê êîìáèíà-
öèÿ äâóõ ïóòåé: ïóòü îò âåùåñòâà èç èñõîäíîé ñìåñè äî âåùåñòâà-êîíöåíòðàòîðà è ïóòü îò
âåùåñòâà-êîíöåíòðàòîðà äî îäíîãî èç ïðîäóêòîâ. Íà âûõîäå ïîëó÷àåì ìíîæåñòâî ãëîáàëü-
íûõ ïóòåé ìîùíîñòüþ 𝑘2. Âñå òàêèå ïóòè äëÿ êàæäîãî âåùåñòâà-êîíöåíòðàòîðà è êàæäîé
ïàðû çàäàííûõ ñîåäèíåíèé â êàæäîì ãðàôå ïîòîêà ýëåìåíòà ñîõðàíÿþòñÿ è îáðàçóþò
ìíîæåñòâî âåùåñòâ, âõîäÿùèõ â èòîãîâûé ñêåëåòíûé ìåõàíèçì.

4) Ñîõðàíåíèå âòîðîñòåïåííûõ ñîåäèíåíèé, âàæíûõ äëÿ ñâÿçûâàíèÿ ñîåäèíåíèé â ãëî-
áàëüíûõ ïóòÿõ.
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Ãëîáàëüíûé ïóòü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîìáèíàöèþ ýòàïîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ, êàæäûé èç
íèõ îïèñûâàåòñÿ ãðóïïîé ðåàêöèé, êîòîðûå ìîãóò âêëþ÷àòü âòîðîñòåïåííûå ñîåäèíåíèÿ,
èçíà÷àëüíî íå âõîäÿùèå â ìíîæåñòâî ñîõðàíÿåìûõ âåùåñòâ. Íåêîòîðûå ðåàêöèè èç òà-
êîé ãðóïïû ìîãóò èìåòü áîëüøåå çíà÷åíèå â ïðåîáðàçîâàíèè, à íåêîòîðûå � ìåíüøåå.
Ïîýòîìó äëÿ ñîõðàíåíèÿ öåëîñòíîñòè ýòàïîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ âàæíîãî ãëîáàëüíîãî ïóòè
íåîáõîäèìî òàêæå ñîõðàíèòü âòîðîñòåïåííûå ñîåäèíåíèÿ, ó÷àñòâóþùèå â îñíîâíûõ ðåàê-
öèÿõ ýòàïîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ ïóòè. Îïðåäåëåíèå ïîòîêîâ, âíîñÿùèõ íàèáîëüøèé âêëàä â
ýòàï ïðåîáðàçîâàíèÿ âåùåñòâà A â B, ïðîèñõîäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì: áåðóòñÿ 𝑆 ðåàê-
öèé, â êîòîðûõ ýëåìåíò 𝑒 ïåðåòåêàåò áûñòðåå âñåãî îò À ê Â, è âñå ïîòîêè, ó êîòîðûõ ýòè
ðåàêöèè ñîñòàâëÿþò äîëþ ïîòîêà ìåíüøå ïîðîãà 𝛽, îòáðàñûâàþòñÿ.

Ìåòîä GPS îðèåíòèðîâàí íà ñîõðàíåíèå öåëîñòíîñòè êëþ÷åâûõ ãëîáàëüíûõ ïóòåé ïðå-
âðàùåíèÿ, îñîáåííî ïóòåé ïðîòåêàíèÿ êàæäîãî õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà îò íà÷àëà äî êîíöà
õèìè÷åñêîãî ïðîöåññà. Â îòëè÷èå îò DRG, DRGEP, PFA, êîòîðûå ìîãóò ôîêóñèðîâàòüñÿ
íà îäíîì öåëåâîì âåùåñòâå (íàïðèìåð, òîïëèâå) è ðèñêóþò óïóñòèòü êàêîé-ëèáî ýëåìåíò,
GPS ïîýëåìåíòíî ãàðàíòèðóåò, ÷òî, íàïðèìåð, âåñü óãëåðîäíûé ïîòîê èç òîïëèâà äî CO2

â ñêåëåòíîì ìåõàíèçìå ñîõðàíåí ÷åðåç íåïðåðûâíóþ öåïî÷êó ðåàêöèé. Òàêîé ïîäõîä ìè-
íèìèçèðóåò âåðîÿòíîñòü ñèòóàöèé, êîãäà ñîåäèíåíèå ïðèñóòñòâóåò, íî äàëüøå ïî öåïî÷êå
ýëåìåíò íèêóäà íå ïåðåòåêàåò èëè, íàîáîðîò, ïîÿâëÿåòñÿ èç íèîòêóäà. Â ðàáîòå [14] ïîêàçà-
íî, ÷òî GPS ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü âåñüìà êîìïàêòíûå ìåõàíèçìû ïðè õîðîøåì ñîõðàíåíèè
òî÷íîñòè ïî øèðîêîìó êðóãó óñëîâèé, à òàêæå ñëóæèò èíñòðóìåíòîì äëÿ àíàëèçà êèíå-
òèêè: âûÿâëåííûå ïóòè íåñóò öåííóþ èíôîðìàöèþ î ïðîòåêàíèè ðåàêöèè.

Ê íåäîñòàòêàì àëãîðèòìà GPS ìîæíî îòíåñòè áîëüøèå âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû.
Ñëîæíîñòü ïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû ñìåæíîñòè äëÿ ãðàôà àíàëîãè÷íà ñëîæíîñòè ìåòîäà
DRG, îäíàêî çàäà÷à ïîèñêà ïóòåé â ãðàôå ýëåìåíòîâ ÿâëÿåòñÿ íåòðèâèàëüíîé, è â ïåðâîíà-
÷àëüíîé ðåàëèçàöèè GPS ïðèìåíÿåòñÿ àëãîðèòì Éåíà äëÿ ïîèñêà 𝑘 êðàò÷àéøèõ ïóòåé [16],
ñëîæíîñòü êîòîðîãî ðàâíà 𝑂(𝑘𝑛(𝑚+ 𝑛 log 𝑛)).

2. Постановка задачи. Äëÿ çàäàííîé õèìè÷åñêîé êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ðåàëèçîâàòü
ãðàôîâóþ ðåäóêöèþ íà îñíîâå ìåòîäîâ DRG, DRGEP, PFA è GPS.

Âõîäíûå äàííûå: 1) YAML-ôàéë, îïèñûâàþùèé äåòàëüíóþ õèìè÷åñêóþ êèíåòè÷åñêóþ
ìîäåëü ãîðåíèÿ, â ôîðìàòå, ïîääåðæèâàåìîì áèáëèîòåêîé Cantera. 2) Íàáîðû íà÷àëüíûõ
óñëîâèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. 3) Ïàðàìåòðû ðåäóöèðîâàíèÿ.

Ôàéë, îïèñûâàþùèé õèìè÷åñêóþ êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü, ñîäåðæèò ñëåäóþùóþ èíôîð-
ìàöèþ: 1) Îïèñàíèå îäíîé ôàçû, ò. å. ôèçè÷åñêîé ñðåäû, â êîòîðîé ïðîèñõîäÿò õèìè÷å-
ñêèå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïðîöåññû. Ýòî ìîæåò áûòü ñðåäà èäåàëüíîãî ãàçà, èäåàëüíîãî
ðàñòâîðà èëè ïîâåðõíîñòè êàòàëèçàòîðà êàê èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè, êîíòàêòèðóþùåé ñ
äðóãîé ôàçîé. Â çàäà÷å äàíà òîëüêî îäíà ôàçà � ôàçà èäåàëüíîãî ãàçà, îíà âêëþ÷àåò
èíôîðìàöèþ î õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòàõ, âåùåñòâàõ è ðåàêöèÿõ, çàäåéñòâîâàííûõ â íåé. 2)
Èíôîðìàöèÿ î õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòàõ ôàçû, ïðåäñòàâëåííàÿ ñïèñêîì íàçâàíèé õèìè÷å-
ñêèõ ýëåìåíòîâ, ñîñòàâëÿþùèõ ñîåäèíåíèÿ. 3) Ñîñòàâ âåùåñòâ, ïðèñóòñòâóþùèõ â ôàçå,
ïðåäñòàâëåííûé ñïèñêîì îáúåêòîâ, îïèñûâàþùèõ õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ. Îáúåêò âêëþ-
÷àåò: ïñåâäîíèì (õèìè÷åñêàÿ ôîðìóëà), ýëåìåíòíûé ñîñòàâ, òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà
âåùåñòâà (ýíòðîïèÿ, òåïëîåìêîñòü) è òðàíñïîðòíóþ èíôîðìàöèþ (êîýôôèöèåíòû äèôôó-
çèè, ïàðàìåòðû âÿçêîñòè). 4) Íàáîð ïðîèñõîäÿùèõ â ôàçå ðåàêöèé, òàêæå ïðåäñòàâëåííûé
ñïèñêîì îáúåêòîâ. Îáúåêò îïèñûâàåò: óðàâíåíèå ðåàêöèè, åå òèï (íàïðèìåð, ýëåìåíòàðíàÿ
ðåàêöèÿ, ðåàêöèÿ òðåõ òåë) è íåêîòîðûå âàæíûå ïàðàìåòðû, ñïåöèôè÷íûå äëÿ êàæäîãî
òèïà ðåàêöèè.
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Èíôîðìàöèÿ î íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ ìîäåëèðîâàíèÿ: 1) Òèï ñèìóëÿöèè: ñèìóëÿöèÿ èäå-
àëüíîãî ãàçà ñ ïîñòîÿííûì îáúåìîì èëè äàâëåíèåì. 2) Íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå: õèìè÷åñêèé
ñîñòàâ, äàâëåíèå è òåìïåðàòóðà.

Èíôîðìàöèÿ î ïàðàìåòðàõ ðåäóöèðîâàíèÿ: 1) Ìàêñèìàëüíàÿ îøèáêà â ïðîöåíòàõ. 2)
Ìåòîä ðåäóêöèè. 3) Èíôîðìàöèÿ, ñïåöèôè÷íàÿ äëÿ êàæäîãî ìåòîäà. 3.1) Äëÿ ìåòîäîâ
DRG, DRGEP è PFA óêàçûâàþòñÿ öåëåâûå âåùåñòâà. 3.2) Äëÿ GPS óêàçûâàþòñÿ íà÷àëü-
íûå ðåàãåíòû, êîíå÷íûå ïðîäóêòû, êîëè÷åñòâî êðàò÷àéøèõ ïóòåé, èñïîëüçóåìûõ äëÿ ïî-
èñêà ãëîáàëüíûõ, ïàðàìåòðû 𝛼 è 𝛽.

Îøèáêà ðåäóöèðîâàííîé ìîäåëè ðàññ÷èòûâàåòñÿ êàê ïðîöåíò îòêëîíåíèÿ âðåìåíè ñ
íà÷àëà ñèìóëÿöèè äî âîñïëàìåíåíèÿ ìåæäó ïîëíûì ìåõàíèçìîì è ðåäóöèðîâàííûì.

Ðåäóêöèÿ ïðîâîäèòñÿ â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå ñ çàäàííûì ïîðîãîì è âûáðàííûì
ìåòîäîì.

Âûõîäíûå äàííûå âêëþ÷àþò YAML ôàéë ñ ðåäóöèðîâàííîé ìîäåëüþ.
3. Численные результаты. Ïðîãðàììà ðàçðàáîòàíà íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ

C++ íà áàçå linux (Ubuntu âåðñèè 24.04).
Áèáëèîòåêè, èñïîëüçóåìûå ïðîãðàììîé: 1) Cantera [18] âåðñèè 3.1.0. Èñïîëüçóåòñÿ äëÿ

ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ÷òåíèÿ/çàïèñè è àíàëèçà YAML ôàéëîâ õèìè÷å-
ñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ. 2) Eigen [19] âåðñèè 3.4.0. Èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåàëèçàöèè
ìàòðèö ñìåæíîñòè â ôîðìàòàõ CSR è CSC. 3) Boost ñ ìîäóëåì Program_options [20] âåðñèè
1.83.0. Èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ÷òåíèÿ è àíàëèçà àðãóìåíòîâ êîìàíäíîé ñòðîêè. 4) yaml-cpp [21]
âåðñèè 0.8.0. Èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ÷òåíèÿ è àíàëèçà ôàéëà ïîñòàíîâêè çàäà÷è ðåäóöèðîâàíèÿ.

Ïðîâåäåíî ñðàâíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå ðàçðàáîòàííûõ ìåòîäîâ DRG, DRGEP, PFA
è GPS. Èññëåäîâàíèå ïðîâîäèëîñü íà ìîäåëÿõ:

CRECK_2003_TOT_HT_LT_ME � 582 âåùåñòâà è 21174 ðåàêöèè;
CRECK_2003_C1_C3_HT � 114 âåùåñòâ è 1999 ðåàêöèé;
CRECK_2003_TOT_HT � 368 âåùåñòâ è 14462 ðåàêöèè;
CRECK_2003_TPRF_HT_ALC_NOX � 299 âåùåñòâ è 8028 ðåàêöèé;
GRI-Mech Version 3.0 � 53 âåùåñòâ è 325 ðåàêöèè.
Ïåðâûå 4 ìîäåëè âçÿòû ñ îôèöèàëüíîãî ñàéòà CRECK Modeling Group [22], GRI-Mech

ïîñòàâëÿåòñÿ âìåñòå ñ áèáëèîòåêîé Cantera. Èñïîëüçîâàí îäèí íàáîð íà÷àëüíûõ óñëîâèé
äëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, äëÿ âñåõ çàïóñêîâ ïðîãðàììû èñïîëüçîâàëèñü îäíè è òå
æå íàñòðîéêè, îòëè÷àþùèåñÿ òîëüêî çàðàíåå çàäàííîé îøèáêîé è ìåòîäîì.

Íàñòðîéêè âêëþ÷àþò: öåëåâûå âåùåñòâà: O2, C2H6, C3H8; âåùåñòâà, íå ïîäëåæàùèå
óäàëåíèþ: N2; óñëîâèÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà âîñïëàìåíåíèÿ (äàâëåíèå 1 àòì.; òåì-
ïåðàòóðà 1200 Ê; ìîëÿðíûé ñîñòàâ: 1 ìîëü C3H8, 6 ìîëåé O2, 22.56 ìîëè N2).

Â òàáë. 1�5 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû çàïóñêîâ ïðîãðàììû. ME (Max error) � ìàê-
ñèìàëüíàÿ îøèáêà; SA (Species after) � êîëè÷åñòâî âåùåñòâ óìåíüøåííîé ìîäåëè; RA
(Reactions after) � êîëè÷åñòâî ðåàêöèé óìåíüøåííîé ìîäåëè; E (Error) � îøèáêà äëÿ
óìåíüøåííîé ìîäåëè; T (Time) � âðåìÿ ðàáîòû ïðîãðàììû.

3.1. Анализ результатов. Íàèáîëåå ýôôåêòèâíûìè ñ òî÷êè çðåíèÿ ðàçìåðà èòîãîâîé
ìîäåëè îêàçàëèñü äâà ìåòîäà: DRGEP è GPS. Ðåçóëüòàò ñâÿçàí ñ îñîáåííîñòÿìè àëãîðèò-
ìà. Ïîñëå àíàëèçà ïóòåé îò öåëåâûõ âåùåñòâ è ïîèñêà ìàêñèìàëüíîãî ïóòè, óäàëÿþòñÿ
âåùåñòâà, çíà÷åíèå ¾äëèíû ïóòè¿ äëÿ êîòîðûõ íå ïðåâûøàåò çàäàííîãî ïîðîãîâîãî çíà-
÷åíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, óêàçàííûå ìåòîäû íàïðÿìóþ óäàëÿþò âåùåñòâà, â òî âðåìÿ êàê
äðóãèå ìåòîäû òåì èëè èíûì îáðàçîì äåëÿò ãðàô íà êëàññû ñâÿçíîñòè è îñòàâëÿþò òå, â
êîòîðûõ åñòü öåëåâûå âåùåñòâà. Ìîæíî îòìåòèòü, ÷òî ìåòîä òðåòüåãî ïîêîëåíèÿ ðàáîòàåò
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Таблица 1
Результаты модели CRECK_2003_TOT_HT_LT_ME

DRG DRGEP PFA GPS
ME SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time

0.10 263 8766 0.04 111.95 118 2439 0.06 96.70 281 9083 0.10 163.59 129 2942 0.08 131.54
0.20 263 8766 0.04 112.15 105 2194 0.16 98.83 281 9083 0.10 162.17 110 2511 0.11 136.47
0.30 214 5636 0.25 117.22 96 1918 0.26 101.67 281 9083 0.10 159.52 99 2149 0.29 138.12
0.40 214 5636 0.25 113.43 96 1918 0.26 100.41 240 6699 0.35 181.83 99 2149 0.29 137.37
0.50 214 5636 0.25 112.85 95 1854 0.47 98.07 237 6602 0.50 186.48 99 2149 0.29 138.32
0.60 214 5636 0.25 118.13 95 1854 0.47 103.57 209 5704 0.57 101.05 99 2149 0.29 134.07
0.70 214 5636 0.25 116.33 95 1854 0.47 101.18 81 1276 0.65 101.84 59 956 0.17 127.13
0.80 214 5636 0.25 114.66 89 1726 0.74 101.68 81 1276 0.65 102.93 59 956 0.17 126.08
0.90 214 5636 0.25 120.80 89 1726 0.74 104.51 72 1140 0.61 104.15 59 956 0.17 123.50
1.00 214 5636 0.25 113.86 87 1713 0.97 106.46 72 1140 0.61 104.13 59 956 0.17 126.54
5.00 72 1228 0.03 119.22 56 803 2.20 92.61 63 1037 4.71 105.29 54 838 3.39 124.80

Таблица 2
Результаты модели CRECK_2003_C1_C3_HT

DRG DRGEP PFA GPS
ME SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time

0.10 95 1757 0.05 15.41 92 1572 0.02 9.07 95 1753 0.08 7.78 97 1812 0.01 20.45
0.20 95 1757 0.05 14.41 49 674 0.14 4.32 94 1750 0.18 11.07 95 1805 0.10 9.43
0.30 87 1650 0.22 7.12 49 674 0.14 3.80 94 1750 0.18 9.28 95 1805 0.10 12.38
0.40 87 1650 0.22 6.75 49 674 0.14 3.76 90 1666 0.36 11.97 95 1805 0.10 9.52
0.50 87 1650 0.22 7.08 49 674 0.14 3.87 90 1666 0.36 14.25 86 1572 0.47 10.41
0.60 87 1650 0.22 6.90 49 674 0.14 3.76 85 1628 0.59 12.84 86 1572 0.47 12.57
0.70 87 1650 0.22 7.15 49 674 0.14 3.78 82 1593 0.66 6.40 77 1362 0.52 12.49
0.80 87 1650 0.22 9.99 49 674 0.14 3.83 82 1593 0.66 9.46 69 1228 0.74 18.88
0.90 87 1650 0.22 7.17 49 674 0.14 6.75 82 1593 0.66 7.13 69 1228 0.74 16.50
1.00 87 1650 0.22 6.71 49 674 0.14 3.92 64 1074 0.91 6.75 69 1228 0.74 17.44
5.00 45 771 1.33 4.00 49 674 0.14 3.79 51 847 4.79 7.89 45 678 2.43 5.35

÷óòü ëó÷øå, ýòî âèäíî ïî ðåçóëüòàòàì 1-é è 4-é ìîäåëè, ãäå-òî õóæå ìîäåëü 2, ðåçóëüòàòû
3-é ìîäåëè ïî÷òè òàêèå æå. Ïîëó÷åííàÿ îøèáêà òîæå ìåíüøå, îäíàêî âðåìÿ ðàáîòû õóæå,
÷åì ó ìåòîäîâ ïåðâîãî è âòîðîãî ïîêîëåíèé. Ýòî ñâÿçàíî ñ àëãîðèòìîì ïîèñêà 𝑘 ïóòåé äëÿ
ïðîâåðêè âàæíîñòè ñîõðàíåíèÿ âåùåñòâ.

Èç ïðèâåäåííûõ òàáëèö âèäíî, ÷òî îøèáêà ðåäóöèðîâàííîé ìîäåëè íå âñåãäà âîçðàñ-
òàåò ñ óìåíüøåíèåì êîëè÷åñòâà îñòàâëåííûõ âåùåñòâ, ÷òî óêàçûâàåò íà ñëîæíóþ âçà-
èìîñâÿçü ìåæäó ÷èñëîì âêëþ÷åííûõ âåùåñòâ è òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâåäåíèÿ èñõîäíîãî
ìåõàíèçìà. Òàê êàê çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê íàõîæäåíèþ ìèíèìàëüíîãî íàáîðà âåùåñòâ, ïðè
êîòîðîì îøèáêà ìîäåëèðîâàíèÿ íå ïðåâûøàåò çàðàíåå çàäàííîãî äîïóñòèìîãî óðîâíÿ,
êëþ÷åâûì ïàðàìåòðîì ýòîé ïðîöåäóðû ñòàíîâèòñÿ ïîðîã îòñå÷åíèÿ äóã â ãðàôå. Îäíàêî
ïîäáîð îïòèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýòîãî ïîðîãà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îòäåëüíóþ ñëîæíóþ çàäà-
÷ó, êîòîðàÿ òðåáóåò äîïîëíèòåëüíûõ èññëåäîâàíèé è âûõîäèò çà ðàìêè ðàññìàòðèâàåìîé
â äàííîé ðàáîòå òåìàòèêè.
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Таблица 3
Результаты модели CRECK_2003_TOT_HT

DRG DRGEP PFA GPS
ME SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time

0.10 233 7649 0.01 101.04 117 2437 0.08 44.53 247 7901 0.03 73.72 150 3678 0.09 94.59
0.20 218 6934 0.12 50.96 105 2194 0.18 46.42 247 7901 0.03 71.47 126 2933 0.12 67.13
0.30 218 6934 0.12 50.01 96 1918 0.28 51.83 233 7368 0.26 86.16 97 2145 0.12 71.85
0.40 178 4540 0.31 53.27 96 1918 0.28 46.96 233 7368 0.26 81.66 97 2145 0.12 73.92
0.50 178 4540 0.31 49.30 95 1854 0.50 51.41 181 4826 0.48 106.31 97 2145 0.12 71.25
0.60 178 4540 0.31 52.67 95 1854 0.50 47.89 75 1194 0.59 45.03 97 2145 0.12 71.22
0.70 178 4540 0.31 50.23 95 1854 0.50 54.92 75 1194 0.59 47.16 97 2145 0.12 71.92
0.80 178 4540 0.31 52.33 89 1726 0.76 51.02 75 1194 0.59 44.60 59 956 0.15 60.43
0.90 178 4540 0.31 50.17 89 1726 0.76 53.57 65 1047 0.57 47.75 59 956 0.15 57.94
1.00 178 4540 0.31 52.91 87 1713 1.00 54.71 65 1047 0.57 45.70 59 956 0.15 60.37
5.00 68 1214 0.09 50.76 56 803 2.18 40.44 63 1037 4.73 45.17 54 838 3.41 61.60

Таблица 4
Результаты модели CRECK_2003_TPRF_HT_ALC_NOX

DRG DRGEP PFA GPS
ME SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time

0.10 219 5455 0.05 66.11 117 2437 0.08 28.57 222 5401 0.03 45.30 149 3638 0.09 73.37
0.20 212 5303 0.12 36.12 105 2194 0.18 30.57 222 5401 0.03 44.02 80 1464 0.13 36.50
0.30 212 5303 0.12 33.14 97 1921 0.30 30.75 213 5170 0.26 54.81 80 1464 0.13 37.20
0.40 171 4064 0.32 34.26 97 1921 0.30 31.99 213 5170 0.26 54.44 80 1464 0.13 56.32
0.50 171 4064 0.32 34.22 95 1854 0.50 32.71 192 4203 0.47 72.11 59 956 0.14 45.60
0.60 171 4064 0.32 34.68 95 1854 0.50 32.36 101 1482 0.58 28.64 59 956 0.14 42.73
0.70 171 4064 0.32 34.60 95 1854 0.50 32.70 101 1482 0.58 26.44 59 956 0.14 45.25
0.80 171 4064 0.32 32.56 89 1726 0.77 33.04 101 1482 0.58 29.27 59 956 0.14 43.93
0.90 171 4064 0.32 34.29 89 1726 0.77 33.83 66 1053 0.57 30.58 59 956 0.14 46.59
1.00 171 4064 0.32 34.17 87 1713 1.00 36.14 66 1053 0.57 30.85 59 956 0.14 47.13
5.00 69 1220 0.09 35.52 56 803 2.17 19.74 64 1043 4.74 30.92 54 838 3.41 44.55
10.00 48 799 5.86 20.12 56 803 2.17 21.59 54 866 9.24 32.15 52 803 8.38 41.95

Àëãîðèòì ïîèñêà è èòåðàöèè ìåòîäîì âòîðîãî ïîêîëåíèÿ PFA àíàëîãè÷åí ïðèìåíÿåìî-
ìó â ìåòîäå DRG, ðàçëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ òîëüêî â ñïîñîáå ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ ïðÿìî-
ãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â îòëè÷èå îò DRG, àëãîðèòì PFA ó÷èòûâàåò ïóòè âòîðîãî ïîêîëåíèÿ
ìåæäó ñîåäèíåíèÿìè ïðè ðàñ÷åòå èõ êîýôôèöèåíòîâ ïðÿìîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Çíà÷åíèÿ
ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòîêîâ ïðîèçâîäñòâà è ïîòðåáëåíèÿ äëÿ êàæäîãî ñî-
åäèíåíèÿ. Ðåçóëüòàòû ïî âðåìåíè ó PFA âûøå, òàê êàê óâåëè÷èâàþòñÿ çàòðàòû íà âû÷èñ-
ëåíèå êîýôôèöèåíòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ïåðâîãî è âòîðîãî ïîêîëåíèé. Ïîëó÷åííûå ìîäåëè
ìåíüøå äëÿ íåêîòîðûõ ìîäåëåé, ÷åì ó DRG, íî áîëüøå DRGEP è GPS.

Ìîäåëü GRI-Mech, ìîäåëü íåáîëüøàÿ è áûëà ïðîðåäóöèðîâàíà âñåìè ìåòîäàìè. Ïî
ðåçóëüòàòàì ðåäóêöèè âèäíû ñëàáûå è ñèëüíûå ìåñòà ìåòîäîâ. Íàïðèìåð, ìåòîä GPS ïðè
ìàêñèìàëüíîé îøèáêå îò 0.1 äî 0.3 äàåò íàèìåíüøóþ ìîäåëü, à îò 0.4 ëó÷øèé ðåçóëüòàò
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Таблица 5
Результаты модели gri30

DRG DRGEP PFA GPS
ME SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time SA RA Err Time

0.10 48 302 0.00 1.37 34 205 0.00 0.93 45 275 0.00 3.69 30 179 0.04 1.17
0.20 48 302 0.00 1.38 34 205 0.00 0.92 45 275 0.00 1.56 30 179 0.04 1.26
0.30 39 229 0.29 1.91 34 205 0.00 0.99 36 205 0.29 1.19 30 179 0.04 1.34
0.40 39 229 0.29 4.26 28 155 0.11 1.29 36 205 0.29 1.25 30 179 0.04 1.29
0.50 39 229 0.29 2.07 26 128 0.39 1.53 36 205 0.29 1.11 30 179 0.04 1.17
0.60 39 229 0.29 2.03 26 128 0.39 1.83 36 205 0.29 1.16 30 179 0.04 1.29
0.70 39 229 0.29 1.94 26 128 0.39 1.52 36 205 0.29 1.03 28 160 0.58 1.51
0.80 39 229 0.29 1.89 26 128 0.39 1.56 36 205 0.29 1.01 28 160 0.58 1.64
0.90 25 115 0.81 0.85 26 128 0.39 1.48 36 205 0.29 1.03 28 160 0.58 1.51
1.00 25 115 0.81 0.88 26 128 0.39 1.48 36 205 0.29 1.07 28 160 0.58 1.49
5.00 25 115 0.81 0.91 26 128 0.39 1.44 36 205 0.29 1.05 28 160 0.58 1.68
10.00 25 115 0.81 0.89 24 109 5.34 0.76 36 205 0.29 1.05 23 108 6.79 4.31

îáåñïå÷èâàåò DRGEP. Åñëè íóæíî âûáðàòü ìåòîä, äëÿ êîòîðîãî êðèòåðèåì áóäåò âûõîä-
íàÿ îøèáêà, òî ýòî PFA.

Заключение. Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäîâ DRG, DRGEP è PFA èñïîëü-
çîâàëèñü îñíîâíûå èäåè, îïèñàííûå â ðàáîòå [17]. Â õîäå ðàáîòû àâòîðû ïîñòàðàëèñü óñòðà-
íèòü íåäîñòàòêè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà pyMARS.

1) Ôîðìèðîâàíèå ãðàôà äëÿ ïîñëåäóþùåé ðåäóêöèè â ôîðìàòå CSR è CSS. Äàííûå
ôîðìàòû õðàíåíèÿ ìàòðèöû îòëè÷íî ïîäõîäÿò äëÿ õðàíåíèÿ ðàçðåæåííûõ ìàòðèö, îïòè-
ìèçèðóÿ ïîòðåáëåíèå ïàìÿòè.

2) Ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìîâ ðåäóêöèé C/C++ îòðàæàåòñÿ íà ñêîðîñòè ðàáîòû àëãîðèò-
ìîâ.

3) Ïîääåðæêà YAML ôîðìàòà õðàíåíèÿ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè Cantera.
4) Îïòèìèçèðîâàíû ãðàôîâûå àëãîðèòìû � ïîèñê â ãëóáèíó è àëãîðèòì Äåéêñòðû, �

èñïîëüçóåìûå â ìåòîäàõ DRG, PFA è DRGEP.
Ðàçðàáîòàí è ðåàëèçîâàí îïòèìèçèðîâàííûé àëãîðèòì ïîèñêà 𝑘 êðàò÷àéøèõ ïóòåé äëÿ

ðåàëèçàöèè ìåòîäà ãëîáàëüíûõ ïóòåé GPS.
Ïðîâåäåíî òåñòèðîâàíèå ïðîãðàììû, ïîëó÷åíû ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû äëÿ 5 ìîäåëåé

ñ 11 ïîðîãàìè ìàêñèìàëüíîé îøèáêè.
Ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììà äëÿ àâòîìàòèçèðîâàííîé ðåäóêöèè ñ çàäàííîé òî÷íîñòüþ

õèìè÷åñêèõ êèíåòè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ, ïðèíèìàþùàÿ YAML ôàéëû ìåõàíèçìîâ â ôîð-
ìàòå, ñîâìåñòèìîì ñ áèáëèîòåêîé Cantera, è îáëàäàþùàÿ øèðîêèì ñïåêòðîì ôóíêöèé è
âîçìîæíîñòåé.
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