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Прямая задача определения равновесного состояния реагирующих веществ в
газовой среде при постоянном давлении имеет следующий вид [1]

f(T, x)→ min
x
, Ax = b, (1)

где f — некоторая термодинамическая функция, минимум которой характеризу-
ет искомое равновесное состояние (например, функция Гиббса), x ∈ Rn — вектор
количеств молей реагирующих веществ, A — m× n — матрица содержания эле-
ментов в веществах, b — вектор количеств молей элементов, T — температура.

Известно [1], что задача (1) есть задача выпуклого программирования, име-
ющая при заданных параметрах A, b и T единственное решение xeq. Вектор b
определяется начальным составом x0, b = Ax0.

Заданы индексные множества JN ⊂ {1, 2, . . . , n} — номера вредных веществ
и JP ⊂ {1, 2, . . . , n} — номера полезных веществ. Суммарный вред определяется
величиной

∑
j∈JN

αjx
eq
j , суммарная польза — величиной

∑
j∈JP

βjx
eq
j . Здесь αj и βj

— оценочные весовые характеристики вредности и полезности компонентов ре-
акционной среды.

Начальный состав можно выбирать из некоторого множества X0, заданы
максимально возможный суммарный показатель выхода вредных веществ ν и
минимально возможны показатель выхода полезных веществ η. Температура T
должна находиться в пределах T 6 T 6 T , определяемых технологическими
условиями проведения процесса. Решаемая обратная задача состоит в следую-
щем. Требуется найти такой начальный состав x̂0 ∈ X0 и такой температурный
режим T̂ ∈ [T , T ], что соответствующее решение x̂eq задачи (1) при b = Ax̂0 и
T = T̂ удовлетворяет неравенствам∑

j∈JN

αj x̂
eq
j 6 ν,

∑
j∈JP

βj x̂
eq
j > η. (2)

Для решения поставленной задачи используется методология нелинейных опор-
ных функций [2].
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