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Во многих случаях задача расчета газодинамических процессов включает в себя моде-
лирование физико-химических взаимодействий. Расчет этих взаимодействий, в частности
химической кинетики, представляет собой сложную математическую задачу, традиционно
решаемую методами, которые занимают большую часть расчетного времени. В данной ра-
боте представлен вариант аппроксимации химической кинетики искусственными неирон-
ными сетями. Используется кинетический механизм Tereza (2019) [1]. Набор обучающих
данных построен с помощью численной реализации, основанной на методе Новикова из
класса методов Розенброка для жестких систем дифференциальных уравнении [2]. В ка-
честве начальных вектором для численного метода брались результаты моделирования
двумерной камеры горения на 60 микросекунл, разбитой на сетку 1000:200. В каждый
момент времени выделяется фронт размером 50:200, из выбранных точек сформирован
набор начальных векторов, произведено моделирование процесса на 200 шагов вперед.
Таким образом был сформирован набор обучающих данных, он разделен на тренировоч-
ную выборку, валидационную выборку и тестовую выборку.

Была получена пятислойная полносвязная нейронная сеть. Во внутренних слоях в
качестве функции активации используется ReLU – LeakyReLU, с параметром a = 0.01.
Процесс обучения включает в себя проход сети на 50 шагов вперед. Таким образом ней-
ронная сеть учиться учитывать рекуретное накопление ошибки. Входом сети является
13-мерныи вектор: временной шаг, температура и молярные плотности веществ. Получен-
ная неиронная сеть работает в рекуррентном режиме. Сеть достаточно точно научилась
предсказывать необходимые зависимости с минимальной ошибкой.
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