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Ïîëíîïðîôèëüíûé àíàëèç ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ëàáîðàòîðíî-

ãî èíòåðàêòèâíîãî êîëè÷åñòâåííîãî ðåíòãåíîôàçîâîãî àíàëèçà, îäíàêî åãî ïðèëîæåíèÿ

äëÿ îïåðàòèâíîãî ïðîèçâîäñòâåííîãî àíàëèòè÷åñêîãî êîíòðîëÿ íåäîñòàòî÷íî ðàçâèòû.

Ïðè÷èíà â òîì, ÷òî ìåòîä Ðèòâåëüäà îñíîâàí íà íåëèíåéíîì ìåòîäå íàèìåíüøèõ êâàä-

ðàòîâ (ÌÍÊ), êîòîðûé äëÿ ñõîäèìîñòè òðåáóåò äîñòàòî÷íî òî÷íûõ èñõîäíûõ ïðèáëèæå-

íèé óòî÷íÿåìûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ êàæäîãî îáðàçöà. Ïðè ýâîëþöèîííîì ìåòîäå ïîëíî-

ïðîôèëüíîãî êîëè÷åñòâåííîãî ðåíòãåíîôàçîâîãî àíàëèçà (ÊÐÔÀ) èñõîäíûå ïðèáëèæå-

íèÿ èùåò ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì. Âìåñòå ñ òåì ýìïèðè÷åñêàÿ íàñòðîéêà îïòèìàëüíûõ

ïàðàìåòðîâ ãåíåòè÷åñêèõ îïåðàöèé, âûïîëíÿåìàÿ â èíòåðàêòèâíîì ðåæèìå, îñòàåòñÿ

òðóäîåìêîé. Äëÿ åå àâòîìàòèçàöèè ïðåäëîæåí ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ñàìîíàñòðîéêå â

ïðîöåññå ýâîëþöèîííîãî ÊÐÔÀ ñ ïîìîùüþ ñàìîêîíôèãóðèðóåìîãî ãåíåòè÷åñêîãî àëãî-

ðèòìà (ÑÃÀ). Äëÿ óëó÷øåíèÿ ñõîäèìîñòè â öåëåâóþ ôóíêöèþ ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà,

ïðåäñòàâëÿþùóþ âçâåøåííûé ïðîôèëüíûé R-ôàêòîð ìåòîäà Ðèòâåëüäà, ââîäèëè äàí-

íûå î êîëè÷åñòâåííîì õèìè÷åñêîì ñîñòàâå îáðàçöà. Ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà

îñíîâàíà íà ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèÿõ, îáåñïå÷èâàþùèõ óñêîðåííóþ ñõîäèìîñòü ãå-

íåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà, è ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü áåññòàíäàðòíûé ÊÐÔÀ â àâòîìàòè÷å-

ñêîì ðåæèìå íà ìíîãîÿäåðíîì ïåðñîíàëüíîì êîìïüþòåðå. Ìåòîä îïðîáîâàí íà ãðóïïå

òåñòîâûõ ìíîãîôàçíûõ îáðàçöîâ èçâåñòíîãî ñîñòàâà è ïîêàçàë õîðîøóþ òî÷íîñòü ïîëíî-

ïðîôèëüíîãî ÊÐÔÀ.
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We developed a self configuring genetic algorithm to quantify phase concentrations in a crystalline

sample from powder X-ray diffraction data. The algorithm does not require the fine-tuning of parame-

ters, which is inherent to most evolutionary algorithms. The software executing the algorithm uses

parallel computing and allows performing reference-free quantitative phase analysis on a personal

computer, a computing cluster or with the help of a computer network. The suggested method was

tested on a set of trial samples with known composition. It was demonstrated that one may use data on

the chemical composition of a sample to increase the accuracy of quantitative phase analysis.

Keywords: genetic algorithm; self-configuring; full-profile analysis; X-ray powder diffraction; Rietveld

Method.

Èññëåäóÿ ðåíòãåíîâñêóþ ïîðîøêîâóþ äèôðàêòî-

ãðàììó òàêèì óíèâåðñàëüíûì ìåòîäîì, êàê ïîë-

íîïðîôèëüíûé àíàëèç ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà [1],

ìîæíî ïîëó÷èòü äàííûå î êðèñòàëëè÷åñêîì

ñòðîåíèè âåùåñòâà: ôàçîâîì ñîñòàâå, êðèñòàëëè-

÷åñêîé ðåøåòêå, ìèêðîêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòó-

ðå è àòîìíîé ñòðóêòóðå ôàç. Ìåòîä îñíîâàí íà

ìîäåëèðîâàíèè äèôðàêòîãðàììû ïî ðåçóëüòàòàì

ðàñ÷åòà åå ïðîôèëÿ èç èñõîäíûõ ïðèáëèæåíèé

óêàçàííûõ õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâà è èõ óòî÷íå-

íèÿ ïî íåëèíåéíîìó ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðà-

òîâ (ÌÍÊ). Êðèòåðèåì ìèíèìèçàöèè ñëóæèò

ïðîôèëüíûé R-ôàêòîð — âçâåøåííàÿ íåâÿçêà

ìåæäó ïðîôèëÿìè ðàñ÷åòíîé è ýêñïåðèìåíòàëü-

íîé äèôðàêòîãðàìì.

Ïðè êîëè÷åñòâåííîì ðåíòãåíîôàçîâîì àíà-

ëèçå (ÊÐÔÀ) ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà [2] êîíöåíòðà-

öèè ôàç ðàññ÷èòûâàþò èç ìàñøòàáíûõ êîýôôè-

öèåíòîâ âõîæäåíèÿ èõ ðàñ÷åòíûõ äèôðàêòî-

ãðàìì â ìîäåëü ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèôðàêòî-

ãðàììû. Òî÷íîñòü ìåòîäà ñóùåñòâåííî çàâèñèò

îò êà÷åñòâà ìîäåëèðîâàíèÿ ôîðìû ïðîôèëÿ äè-

ôðàêöèîííûõ ðåôëåêñîâ ôàç è ôîíà.

Ïîëíîïðîôèëüíûé ÊÐÔÀ ïî ìåòîäó Ðèò-

âåëüäà èìååò ðÿä ïðîáëåì, îñëîæíÿþùèõ åãî

ïðèìåíåíèå. Îñíîâíàÿ èç íèõ ñîñòîèò â òîì, ÷òî

ìåòîä èíòåðàêòèâåí, ïîñêîëüêó òðåáóåò äîñòàòî÷-

íî òî÷íûõ èñõîäíûõ ïðèáëèæåíèé è èõ ïîýòàï-

íîãî óòî÷íåíèÿ. Òåì íå ìåíåå îí øèðîêî ïðèìå-

íÿåòñÿ, òàê êàê íå íóæäàåòñÿ â ãðàäóèðîâêå ïî

ñòàíäàðòíûì îáðàçöàì ôàçîâîãî ñîñòàâà (ÑÎÔÑ)

è ïðè êâàëèôèöèðîâàííîì ìîäåëèðîâàíèè îáåñ-

ïå÷èâàåò âûñîêóþ òî÷íîñòü àíàëèçà çà ñ÷åò óòî÷-

íåíèÿ ìèêðîñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê (ðàçìå-

ðîâ ÷àñòèö, òåêñòóð è äð.) è îñîáåííîñòåé àòîì-

íî-êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ôàç â ìíîãîôàç-

íûõ ìàòåðèàëàõ.

Äëÿ ðàñøèðåíèÿ ñôåð ïðèìåíåíèÿ ÊÐÔÀ ïî

ìåòîäó Ðèòâåëüäà, îñîáåííî â îáëàñòè ïðîèçâîä-

ñòâåííîãî êîíòðîëÿ, òðåáóåòñÿ åãî àâòîìàòèçà-

öèÿ, êîòîðàÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ îñíîâàíà, êàê

ïðàâèëî, íà ïðåäâàðèòåëüíîé íàñòðîéêå ê êîí-

êðåòíûì ïðèëîæåíèÿì è êëàññàì àíàëèçèðóå-

ìûõ ïðîá è îãðàíè÷èâàåòñÿ àâòîìàòè÷åñêèì îï-

ðåäåëåíèåì òîëüêî íàèáîëåå âàæíûõ ïðîôèëü-

íûõ ïàðàìåòðîâ (âêëþ÷àÿ õàðàêòåðèñòèêè ðå-

øåòêè è òåêñòóðû, áåç óòî÷íåíèÿ êðèñòàëëè÷å-

ñêîé ñòðóêòóðû ôàç). Ïðè÷èíà â òîì, ÷òî

àâòîìàòè÷åñêîå óòî÷íåíèå ñëèøêîì áîëüøîãî

÷èñëà ïðîôèëüíûõ è ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ ïî

èõ óíèâåðñàëüíûì èñõîäíûì çíà÷åíèÿì, íå äîñ-

òàòî÷íî õîðîøî ïîäõîäÿùèì îäíîâðåìåííî êî

âñåì ïðîáàì, ÷àñòî ïðèâîäèò ê ðàñõîäèìîñòè

ÌÍÊ.

Ñóòü ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà ê àâòîìàòèçàöèè

ÊÐÔÀ ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà — ýâîëþöèîííîãî

ïîëíîïðîôèëüíîãî ÊÐÔÀ ïîä óïðàâëåíèåì ãåíå-

òè÷åñêîãî àëãîðèòìà (ÃÀ) [3] — ñîñòîèò â òîì,

÷òî ÃÀ âûáèðàåò ýâîëþöèîííûì ñïîñîáîì ïî

êðèòåðèþ ìèíèìèçàöèè ïðîôèëüíîãî R-ôàêòîðà

èñõîäíûå ïðèáëèæåíèÿ ìîäåëüíûõ ïðîôèëüíûõ

è ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ ôàç èíäèâèäóàëüíî

äëÿ êàæäîé àíàëèçèðóåìîé ïðîáû è óïðàâëÿåò

èõ àâòîìàòè÷åñêèì óòî÷íåíèåì ïî ìåòîäó Ðèò-

âåëüäà.

Öåëü ðàáîòû — àâòîìàòèçàöèÿ ýâîëþöèîííî-

ãî ìåòîäà ïîëíîïðîôèëüíîãî ÊÐÔÀ ñ ïîìîùüþ

ñàìîêîíôèãóðèðóåìîãî ìíîãîïîïóëÿöèîííîãî ãå-

íåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà è äàííûõ ýëåìåíòíîãî

àíàëèçà.
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Ñòîõàñòè÷åñêèå ÃÀ èìèòèðóþò ýâîëþöèîí-

íûå ïðîöåññû åñòåñòâåííîãî áèîëîãè÷åñêîãî îò-

áîðà è âêëþ÷àþò ôîðìàëèçîâàííûå îïåðàöèè

ïàðíîãî ñêðåùèâàíèÿ (ðåêîìáèíàöèè), ìóòàöèé

è ñåëåêöèè íàä ìíîæåñòâîì (ïîïóëÿöèåé) ïàðà-

ìåòðè÷åñêèõ ñòðîê òåñòîâûõ ìîäåëåé. Èñõîäíûå

òåñòîâûå ìîäåëè ãåíåðèðóþòñÿ ñëó÷àéíûì îáðà-

çîì. Îïòèìèçàöèÿ âûïîëíÿåòñÿ â õîäå öèêëè÷å-

ñêîãî ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ãåíåòè-

÷åñêèõ îïåðàöèé íîâûõ ìîäåëåé è îòáîðà ëó÷øèõ

èç íèõ â íîâûå ýâîëþöèîííûå ïîêîëåíèÿ ïîïó-

ëÿöèè. Ïðè ýòîì êðèòåðèé îïòèìèçàöèè — íåêî-

òîðàÿ ôóíêöèÿ ïðèãîäíîñòè ìîäåëåé, îïðåäåëÿå-

ìàÿ çàäà÷åé îïòèìèçàöèè.

ÃÀ îòíîñÿòñÿ ê ìåòîäàì èñêóññòâåííîãî èí-

òåëëåêòà è óñïåøíî ïðèìåíÿþòñÿ âî ìíîãèõ îá-

ëàñòÿõ íàóêè è òåõíèêè, â òîì ÷èñëå äëÿ ðåøåíèÿ

ìíîãîýêñòðåìàëüíûõ íåëèíåéíûõ çàäà÷ ìíîãî-

ïàðàìåòðè÷åñêîé îïòèìèçàöèè [4]. Îäíà èç íèõ

— îïðåäåëåíèå íåèçâåñòíîé àòîìíîé êðèñòàëëè-

÷åñêîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà â ïðÿìîì ïðîñòðàí-

ñòâå ïî ïîðîøêîâîé äèôðàêòîãðàììå [5 – 7].

Äëÿ óëó÷øåíèÿ ñõîäèìîñòè ÃÀ â ñòðóêòóðíîì

àíàëèçå èñïîëüçîâàëè ïîäõîä, îñíîâàííûé íà

ìóëüòèïîïóëÿöèîííîì ïàðàëëåëüíîì ãåíåòè÷å-

ñêîì àëãîðèòìå (ÌÏÃÀ) è ëîêàëüíîé îïòèìèçà-

öèè òåñòîâûõ ñòðóêòóðíûõ ìîäåëåé (êîîðäèíàò

àòîìîâ è äð.) ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà, ðåàëèçîâàí-

íûé â ñïåöèàëüíîé êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììå [8].

Ñóòü ïîäõîäà â òîì, ÷òî èíäèâèäóàëüíûå ïðîöåñ-

ñû ÃÀ ÷àñòî ïîïàäàþò â ìíîãî÷èñëåííûå ëîêàëü-

íûå ìèíèìóìû ãèïåðïîâåðõíîñòè R-ôàêòîðà, à

óïðàâëÿåìàÿ ìåæïîïóëÿöèîííàÿ ìèãðàöèÿ ëó÷-

øèõ ñòðóêòóðíûõ ìîäåëåé ñïîñîáñòâóåò âûõîäó

èç ýòèõ ìèíèìóìîâ è âêóïå ñ ëîêàëüíîé îïòèìè-

çàöèåé ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ ýôôåêòèâíîñòè

ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà.

Àäàïòèðîâàííûé ÌÏÃÀ èñïîëüçîâàëè òàêæå

è äëÿ ïîâûøåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè ýâîëþöèîííî-

ãî ïîëíîïðîôèëüíîãî ÊÐÔÀ, ÷òî îáåñïå÷èëî âîç-

ìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ íîâîãî âàðèàíòà ÊÐÔÀ

ïðè ðåøåíèè íåêîòîðûõ çàäà÷ àâòîìàòèçèðîâàí-

íîãî ïðîèçâîäñòâåííîãî êîíòðîëÿ (íàïðèìåð,

ïðè êîíòðîëå ñîñòàâà ýëåêòðîëèòà àëþìèíèåâûõ

ýëåêòðîëèçåðîâ [9]).

Îáùèé íåäîñòàòîê ÃÀ (îñîáåííî ïðè èñïîëü-

çîâàíèè äëÿ ÊÐÔÀ) — íåîáõîäèìîñòü ýìïèðè÷å-

ñêîé íàñòðîéêè îïòèìàëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåò-

ðîâ ãåíåòè÷åñêèõ îïåðàòîðîâ (âåðîÿòíîñòü ìóòà-

öèé, ðåæèìû ñêðåùèâàíèÿ, ñåëåêöèè è äð.) äëÿ

ðåøåíèÿ êîíêðåòíûõ çàäà÷. Ïîýòîìó äëÿ ïîëíîé

àâòîìàòèçàöèè ýâîëþöèîííîãî ÊÐÔÀ íåîáõîäè-

ìà è àâòîìàòèçàöèÿ âûáîðà ïàðàìåòðîâ ãåíåòè-

÷åñêèõ îïåðàòîðîâ [10, 11], äëÿ ÷åãî èñïîëüçîâà-

ëè ïàðàëëåëüíûé ñàìîêîíôèãóðèðóåìûé ãåíåòè-

÷åñêèé àëãîðèòì (ÑÃÀ), îáåñïå÷èâàþùèé öåí-

òðàëèçîâàííûé äèíàìè÷åñêèé âûáîð ïàðàìåòðîâ

ãåíåòè÷åñêèõ îïåðàòîðîâ íà óðîâíå èíäèâèäó-

àëüíûõ ïîïóëÿöèé è îñíîâàííûé íà ìåòîäå ñàìî-

êîíôèãóðàöèè [12].

Îáìåí äàííûìè ìåæäó ïàðàëëåëüíûìè ïîïó-

ëÿöèÿìè ðåàëèçîâàëè â êà÷åñòâå îñòðîâíîé ìîäå-

ëè ñ êîîïåðàòèâíî-êîíêóðèðóþùåé ñõåìîé [13].

Êðîìå òîãî, äëÿ óëó÷øåíèÿ ñõîäèìîñòè ÊÐÔÀ ïî

ÑÃÀ â åãî ôóíêöèþ ïðèãîäíîñòè ê R-ôàêòîðó äî-

áàâèëè íåâÿçêó ìåæäó ðàñ÷åòíûì è íåçàâèñèìî

èçìåðåííûì õèìè÷åñêèì ñîñòàâîì ìíîãîôàçíîãî

îáðàçöà.

Ýôôåêòèâíîñòü îïòèìèçàöèè ïî ÃÀ çàâèñèò

îò âûáîðà âèäîâ è íàñòðîéêè ãåíåòè÷åñêèõ îïå-

ðàòîðîâ (ñåëåêöèè, ñêðåùèâàíèÿ, ìóòàöèè è çà-

ìåùåíèÿ). Ïðè ýòîì íà ïåðâûé ïëàí âûõîäÿò èõ

äèíàìè÷åñêàÿ ñàìîàäàïòàöèÿ è ñàìîêîíôèãóðè-

ðîâàíèå [14, 15].

Ìåòîä ñàìîêîíôèãóðèðîâàíèÿ îñíîâàí íà

òîì, ÷òî ïîäáîð îïòèìàëüíûõ îïåðàòîðîâ ïðîèç-

âîäèòñÿ èç çàäàííîãî ìíîæåñòâà èõ âîçìîæíûõ

âàðèàíòîâ ñàìèì àëãîðèòìîì â õîäå ðåøåíèÿ çà-

äà÷è. Âåðîÿòíîñòü äëÿ îïåðàòîðîâ áûòü âûáðàí-

íûìè îïðåäåëÿåòñÿ, èñõîäÿ èç èõ óñïåøíîñòè íà

ïîñëåäíåì ïîêîëåíèè. Íà ñëåäóþùåì ïîêîëåíèè

ó ëó÷øåãî òèïà îïåðàòîðà îíà ïîâûøàåòñÿ, ó îñ-

òàëüíûõ — ñíèæàåòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê àâòîìàòè-

÷åñêîìó âûáîðó íàèëó÷øåãî òèïà.

Ðàáîòà ÑÃÀ áåçóñëîâíîé îïòèìèçàöèè, ïîä-

ðàçóìåâàþùåãî âûáîð êàæäîãî âèäà îïåðàòîðà â

îòäåëüíîñòè, ìîæåò áûòü îïèñàíà ñëåäóþùèì îá-

ðàçîì:

1. Ïðè ñòàðòå àëãîðèòìà âûáîð òîãî èëè èíî-

ãî âàðèàíòà äëÿ êàæäîãî âèäà îïåðàòîðà (ñåëåê-

öèÿ, ñêðåùèâàíèå, ìóòàöèÿ) ðàâíîâåðîÿòåí:

p = 1/z,

ãäå z — ÷èñëî îïåðàòîðîâ äàííîãî âèäà.

2. Íà êàæäîì ïîêîëåíèè ýôôåêòèâíîñòü âà-

ðèàíòà îïåðàòîðîâ ÃÀ îöåíèâàåòñÿ ïî ñðåäíåé

ïðèãîäíîñòè èíäèâèäîâ ýâîëþöèè, ïîëó÷àåìûõ ñ

åãî ïîìîùüþ:

average fitnessi = fi/ni, i = 1, 2, ..., z,

ãäå average fitnessi — ñðåäíÿÿ ïðèãîäíîñòü ïîðî-

æäåííûõ ïîòîìêîâ; fi — ñóììà ïðèãîäíîñòåé èí-

äèâèäîâ, ïîëó÷åííûõ i-ì îïåðàòîðîì; ni — êîëè-

÷åñòâî èíäèâèäîâ, ïîëó÷åííûõ i-ì îïåðàòîðîì.

3. Ïðè ãåíåðàöèè ñëåäóþùåãî ïîêîëåíèÿ âå-

ðîÿòíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ íàèáîëåå ýôôåêòèâ-

íîãî âàðèàíòà îïåðàòîðà óâåëè÷èâàåòñÿ íà

(z – 1)K/(zN), à âåðîÿòíîñòè âñåõ îñòàëüíûõ

óìåíüøàþòñÿ íà K/(zN), ãäå N — ÷èñëî ïîêîëå-

íèé, K — êîíñòàíòà (îáû÷íî ðàâíàÿ 2). Â òî æå

âðåìÿ âåðîÿòíîñòü íè îäíîãî èç âàðèàíòîâ íå ìî-

æåò ñòàòü ðàâíîé íóëþ (íèæå çàäàííîãî ïîðîãà).

Ñóììà âåðîÿòíîñòåé äëÿ îäíîãî âèäà îïåðàòîðà

âñåãäà ðàâíà åäèíèöå. Ïðè äîñòèæåíèè çàäàííî-

ãî ïîðîãà ñîîòâåòñòâóþùèé âàðèàíò îïåðàòîðà
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ïåðåñòàåò «îòäàâàòü» ÷àñòü ñâîåé âåðîÿòíîñòè,

à íàèáîëåå ýôôåêòèâíûé, ñîîòâåòñòâåííî, íå ïî-

ëó÷àåò åå.

4. Äëÿ ïîðîæäåíèÿ êàæäîãî ïîòîìêà ñëåäóþ-

ùåãî ïîêîëåíèÿ ñòîõàñòè÷åñêè, ñîãëàñíî ïîëó-

÷åííûì ðàñïðåäåëåíèÿì âåðîÿòíîñòåé, âûáèðà-

þòñÿ îïåðàòîðû, ïðè ïîìîùè êîòîðûõ îí è áóäåò

ñãåíåðèðîâàí.

Ñàìîêîíôèãóðèðîâàíèå îñâîáîæäàåò îò ïîä-

áîðà íàñòðîåê ãåíåòè÷åñêèõ îïåðàòîðîâ, íî ýô-

ôåêòèâíîñòü ÃÀ çàâèñèò îò âûáðàííîãî ñïîñîáà

ñàìîêîíôèãóðèðîâàíèÿ.

Àïðîáàöèþ ñàìîêîíôèãóðèðîâàíèÿ â ðåàëè-

çîâàííîé âåðñèè ìóëüòèïîïóëÿöèîííîãî ïàðàë-

ëåëüíîãî ÑÃÀ îñóùåñòâëÿëè ñëåäóþùèì îáðà-

çîì. Ãåíåðèðîâàëè n ðàçëè÷íûõ ïîïóëÿöèé ìîäå-

ëåé âåùåñòâà, è íà êàæäîì èç n âû÷èñëèòåëüíûõ

óçëîâ ìíîãîÿäåðíîãî ÏÊ çàïóñêàëè èíäèâèäó-

àëüíûé îäíîïîïóëÿöèîííûé ÃÀ. Ïåðâîíà÷àëüíî

ãåíåðèðîâàëè ñëó÷àéíûå èíäèâèäû ýâîëþöèè —

ñòðîêè, ñîñòîÿùèå èç çíà÷åíèé óòî÷íÿåìûõ ïàðà-

ìåòðîâ ìåòîäà Ðèòâåëüäà äëÿ ñôîðìèðîâàííûõ

ìîäåëåé, ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ ïî çàäàí-

íîìó ïðîñòðàíñòâó ïîèñêà. Íà êàæäîì èç âû÷èñ-

ëèòåëüíûõ óçëîâ ñ ïîìîùüþ îïåðàòîðîâ ðåêîì-

áèíàöèè è ëîêàëüíîé ñåëåêöèè ïðîèñõîäèëî

ôîðìèðîâàíèå ïîòîìêîâ ñ ìåíüøèìè çíà÷åíèÿ-

ìè öåëåâîé ôóíêöèè ïðèãîäíîñòè. Îïåðàòîðû

ìóòàöèè ñëó÷àéíûì îáðàçîì «ðàçáðàñûâàëè» èõ

ïî ïðîñòðàíñòâó ïîèñêà (èíîãäà ñ óõóäøåíèåì

ïðèãîäíîñòè). ×àñòü ìîäåëåé ñ ëó÷øåé ïðèãîäíî-

ñòüþ îáðàáàòûâàëè ñ ïîìîùüþ ÌÍÊ ìåòîäà Ðèò-

âåëüäà. Çàòåì â ðåçóëüòàòå îáùåé ñåëåêöèè ôîð-

ìèðîâàëàñü íîâàÿ ïîïóëÿöèÿ òåñòîâûõ ìîäåëåé

— ïîòîìêîâ ñ ëó÷øåé, â ñðåäíåì, ïðèãîäíîñòüþ.

Îïðåäåëåííîå êîëè÷åñòâî ëó÷øèõ òåñòîâûõ ìî-

äåëåé èç ïîïóëÿöèé íà ðàáî÷èõ óçëàõ íàïðàâëÿ-

ëè íà óïðàâëÿþùèé âû÷èñëèòåëüíûé óçåë ÑÃÀ.

Ðåøåíèÿ, íàêîïëåííûå íà óïðàâëÿþùåì óçëå,

ñîðòèðîâàëè â ïîðÿäêå óâåëè÷åíèÿ çíà÷åíèÿ

ïðèãîäíîñòè. Ïåðèîäè÷åñêè èç ëó÷øåé ïîëîâè-

íû îòñîðòèðîâàííûõ ðåøåíèé ñëó÷àéíûì îáðà-

çîì îòáèðàëè è ïîñûëàëè îáðàòíî â ïîïóëÿöèè

íà ñëó÷àéíî âûáðàííûå ðàáî÷èå óçëû òî èëè

èíîå ÷èñëî ðàçíûõ ìîäåëåé. Óìåðåííàÿ ìèãðà-

öèÿ îáåñïå÷èâàëà ðàñïðîñòðàíåíèå óäà÷íûõ ðå-

øåíèé ïî ïîïóëÿöèÿì è óëó÷øàëà îáùóþ ñõîäè-

ìîñòü.

Äëÿ êàæäîãî ïðîöåññà çàäàâàëè ñòàíäàðòíûé

íàáîð ãåíåòè÷åñêèõ îïåðàòîðîâ — ïî íåñêîëüêî

îïåðàòîðîâ êàæäîãî òèïà (â ÷àñòíîñòè, îäíî-,

äâóõòî÷å÷íîå è ðàâíîìåðíîå ñêðåùèâàíèå; ðàí-

ãîâàÿ è òóðíèðíàÿ ñåëåêöèè ñ ðàçíûìè ðàçìåðà-

ìè òóðíèðà; íèçêàÿ, ñðåäíÿÿ è âûñîêàÿ âåðîÿò-

íîñòü ìóòàöèè). Ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé äëÿ

âûáîðà òèïà îïåðàòîðà ïðè ãåíåðàöèè ñëåäóþ-

ùåãî ïîêîëåíèÿ äàííîé ïîïóëÿöèè ïîñòîÿííî

ñìåùàåòñÿ â ïîëüçó áîëåå ýôôåêòèâíûõ âàðèàí-

òîâ îïåðàòîðîâ çà ñ÷åò ìåíåå ýôôåêòèâíûõ. Çà-

ìåòèì, â äàííîì ñëó÷àå ýôôåêòèâíîñòü ãåíåòè÷å-

ñêèõ îïåðàòîðîâ îöåíèâàåòñÿ òîëüêî ëîêàëüíî,

äëÿ èíäèâèäóàëüíûõ ÃÀ — íà îòäåëüíûõ ðàáî-

÷èõ óçëàõ, áåç ó÷åòà èõ ýôôåêòèâíîñòè â ïðîöåñ-

ñàõ ÃÀ íà äðóãèõ óçëàõ.

ÊÐÔÀ ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà îñíîâàí íà èòå-

ðàöèîííîé ìèíèìèçàöèè ñ ïîìîùüþ íåëèíåéíî-

ãî ÌÍÊ íåâÿçêè ìåæäó ðàñ÷åòíûì è ýêñïåðèìåí-

òàëüíûì ïðîôèëÿìè äèôðàêòîãðàììû:


 � � �( ) [ ( ) ( , )] ,P P P
k i i k k i

i

w Yo Yc
�

� � � ��1
22 2 0 (1)

ãäå Yo, Yc — ýêñïåðèìåíòàëüíûå è âû÷èñëåííûå

èíòåíñèâíîñòè â òî÷êàõ ïðîôèëÿ 2Èi; wi — âåñî-

âûå êîýôôèöèåíòû; Pk — âåêòîð çíà÷åíèé ïðî-

ôèëüíûõ, ìèêðîñòðóêòóðíûõ è êðèñòàëëîñòðóê-

òóðíûõ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõ íà k-é èòåðà-

öèè; ÄPk — ïðèðàùåíèÿ ê íèì, âû÷èñëÿåìûå ïî

ÌÍÊ (ïðè k = 0 çàäàþòñÿ èñõîäíûå çíà÷åíèÿ

ïàðàìåòðîâ).

Óòî÷íÿåìàÿ ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà ÷àñòü ïàðà-

ìåòðîâ âåêòîðà P îïðåäåëÿåò ñîñòàâ ïàðàìå-

òðè÷åñêèõ ñòðîê — èíäèâèäîâ ýâîëþöèè ïî ÃÀ.

Ïîëíûé íàáîð ïàðàìåòðîâ, âêëþ÷àÿ ôèêñèðî-

âàííûå è èçìåíÿåìûå, ïðåäñòàâëÿåò òåñòîâóþ

ìîäåëü õàðàêòåðèñòèê ìíîãîôàçíîãî îáðàçöà.

Ïðè ýâîëþöèîííîì ÊÐÔÀ íåîáõîäèìî çàäàòü

îáëàñòü çíà÷åíèé óòî÷íÿåìûõ ïàðàìåòðîâ. Ëó÷-

øèå èç çíà÷åíèé, îïðåäåëÿåìûõ â ýòîé îáëàñòè â

ïðîöåññå ýâîëþöèè ïî ÃÀ, äàëüøå èñïîëüçóþòñÿ

â êà÷åñòâå èñõîäíûõ.

Äëÿ çàäàíèÿ îáëàñòè ïîèñêà íà ïàðàìåòðû

íàêëàäûâàëè îãðàíè÷åíèÿ — äëÿ êàæäîãî ïàðà-

ìåòðà çàäàâàëè èíòåðâàë çíà÷åíèé, ïåðåêðûâàþ-

ùèé åãî âîçìîæíûå âàðèàöèè. Òàê, â êà÷åñòâå

èñõîäíûõ çíà÷åíèé ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ

èñïîëüçîâàëè êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû ôàç,

âûáðàííûå èç áàçû êðèñòàëëîñòðóêòóðíûõ äàí-

íûõ, â ðåçóëüòàòå êà÷åñòâåííîãî ÐÔÀ îáðàçöà.

Ïðè ýòîì â êà÷åñòâå óòî÷íÿåìûõ ñòðóêòóðíûõ

õàðàêòåðèñòèê ìîãóò çàäàâàòüñÿ êîîðäèíàòû àòî-

ìîâ, ðàñïîëîæåííûõ â îáùèõ êðèñòàëëîãðàôè-

÷åñêèõ ïîçèöèÿõ, à òàêæå êîýôôèöèåíòû èõ çà-

ïîëíåíèÿ àòîìàìè, åñëè äàííàÿ ôàçà — òâåðäûé

ðàñòâîð. Ñîîòâåòñòâóþùèå èíòåðâàëû çíà÷åíèé

îïðåäåëÿþò âîçìîæíûå îêðåñòíîñòè, â êîòîðûõ

ìîãóò ìåíÿòüñÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ è êîýôôèöè-

åíòû çàïîëíåíèÿ.

Äëÿ àâòîìàòèçàöèè ïîëíîïðîôèëüíîãî

ÊÐÔÀ âàæíî òî, ÷òî âñåãäà èçâåñòíî öåëåâîå çíà-

÷åíèå R-ôàêòîðà, ïðåäâàðèòåëüíî îïðåäåëÿåìîå

â ðåçóëüòàòå äåêîìïîçèöèè ïðîôèëÿ äèôðàêòî-

ãðàììû (îáû÷íî ïî ìåòîäó Ëå Áýéëà [16]).

Ïîñëå äîñòèæåíèÿ îäíîé èç òåñòîâûõ ìîäå-

ëåé çíà÷åíèÿ R-ôàêòîðà, áëèçêîãî ê öåëåâîìó,

âûïîëíÿëè åå ôèíàëüíîå óòî÷íåíèå ïî ìåòîäó

Ðèòâåëüäà è ðàññ÷èòûâàëè êîíöåíòðàöèè ôàç
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(Ca) â îáðàçöå. Ïðè îòñóòñòâèè àìîðôíîé ôàçû äëÿ ðàñ÷åòà èñïîëüçîâàëè íîðìèðîâàííîå âûðàæåíèå (â

ïðèñóòñòâèè àìîðôíîé ôàçû — âàðèàíò ÊÐÔÀ ñ âíóòðåííèì ñòàíäàðòîì [2]):

C S Z M V S Z M Va a a a a j j j j

j

N

�

�

�

1

, (2)

ãäå Sa — øêàëüíûé ôàêòîð — êîýôôèöèåíò âõîæäåíèÿ ðàñ÷åòíîé äèôðàêòîãðàììû ôàçû a (Yca) â ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíóþ (Yo); Va, Za, Ma — îáúåì ÿ÷åéêè, ÷èñëî ôîðìóëüíûõ åäèíèö â ÿ÷åéêå è ìîëåêóëÿðíàÿ

ìàññà ôàçû a; N — ÷èñëî ôàç ìíîãîôàçíîãî îáðàçöà.

Ââèäó óçîñòè îáëàñòè ïîèñêà, â êîòîðîé R-ôàêòîð ìåíÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íî çíà÷èòåëüíî, ÷òîáû ñëó-

æèòü ýôôåêòèâíûì êðèòåðèåì ïðèãîäíîñòè äëÿ ýâîëþöèîííîãî ïîèñêà ïî ÃÀ, äëÿ óñèëåíèÿ ÷óâñòâè-

òåëüíîñòè öåëåâîé ôóíêöèè ïðèãîäíîñòè ê R-ôàêòîðó äîáàâèëè íåâÿçêó ìåæäó âû÷èñëåííûìè (èç äàí-

íûõ ÊÐÔÀ) è èçìåðåííûìè çíà÷åíèÿìè ýëåìåíòíîãî ñîñòàâà:
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, (3)

ãäå Ct
ÕÀ — èçìåðåííûå çíà÷åíèÿ ýëåìåíòà t â îáðàçöå; Pta — ìàññîâàÿ äîëÿ ýëåìåíòà t â ôàçå à; wÕÀ —

âåñîâîé âêëàä â R-ôàêòîð äàííûõ î õèìè÷åñêîì ñîñòàâå îáðàçöà (îáû÷íî 0,5).

Èñïûòàíèå è îöåíêó òî÷íîñòè ÊÐÔÀ ïðîâîäèëè íà äèôðàêòîãðàììàõ âîñüìè òåñòîâûõ òðåõôàçíûõ

ñìåñåé ôëþîðèòà (CaF2), öèíêèòà (ZnO) è êîðóíäà (Al2O3) (ñòðóêòóðíûå ìîäåëè ôàç áðàëè èç áàçû äàí-

íûõ ICSD [18]) [17]. Äëÿ èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ ïî ÑÃÀ îïðåäåëÿëè ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû (âñåãî 28):

ñìåùåíèå äèôðàêòîãðàììû âäîëü ãîðèçîíòàëüíîé îñè; ïðîôèëüíûå ïàðàìåòðû ôàç Al2O3, CaF2 è ZnO.

Ïîñêîëüêó àíàëèçèðóåìûå ñìåñè ñîäåðæàëè âñåãî ïî òðè ôàçû, ÷òîáû ïðèáëèçèòü èñïûòàíèÿ ê ðå-

àëüíûì óñëîâèÿì, â õèìè÷åñêîé ÷àñòè ôóíêöèè ïðèãîäíîñòè (3) èñïîëüçîâàëè ñîäåðæàíèå ëèøü îäíîãî

õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà — êèñëîðîäà, îïðåäåëåííîãî ïî äàííûì ÐÔÀ.

Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåí ïðèìåð ðåçóëüòàòà ïîëíîïðîôèëüíîãî ÊÐÔÀ ïî ïàðàëëåëüíîìó ÑÃÀ — èòîã

ìîäåëèðîâàíèÿ äèôðàêòîãðàììû îäíîé èç ñìåñåé (CPD1-h) (ïðîôèëüíûé R-ôàêòîð ñîñòàâëÿåò

10,5 % îòí.) [17].
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Ðèñ. 1. Ðåçóëüòàò ìîäåëèðîâàíèÿ äèôðàêòîãðàììû ñìåñè CPD1-h ïî ïàðàëëåëüíîìó ÑÃÀ (ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ äèôðàê-

òîãðàììà — êðàñíàÿ ëèíèÿ, ðàñ÷åòíàÿ — çåëåíàÿ, ðàçíîñòü — ñèíÿÿ)



Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåí òèïè÷íûé ãðàôèê ñõîäè-

ìîñòè, ïîëó÷åííûé â ïðîöåññå àíàëèçà ïî ÑÃÀ

òîãî æå îáðàçöà (CPD1-h). Ïî îñè àáñöèññ îòëî-

æåíû íîìåðà ïîêîëåíèé ýâîëþöèè (íóëåâîé íî-

ìåð — íà÷àëüíàÿ ñëó÷àéíàÿ ãåíåðàöèÿ âñåõ ïî-

ïóëÿöèé), ïî îñè îðäèíàò — ñîîòâåòñòâóþùèå

çíà÷åíèÿ ôóíêöèè ïðèãîäíîñòè äëÿ ëó÷øåãî ðå-

øåíèÿ èç ÷èñëà íàêîïëåííûõ íà óïðàâëÿþùåì

óçëå (êðàñíàÿ ëèíèÿ — çíà÷åíèÿ ïðèãîäíîñòè

ëó÷øåãî èç íàéäåííûõ íà äàííîì ïîêîëåíèè ðå-

øåíèé, ñèíÿÿ — ñðåäíåå çíà÷åíèå ïðèãîäíîñòè

ðåøåíèé, íàêîïëåííûõ íà óïðàâëÿþùåì óçëå,

çåëåíàÿ — õóäøåå èç ëó÷øèõ ðåøåíèé íà ðàáî-

÷èõ óçëàõ). Âèäíî, ÷òî ðåøåíèå íàéäåíî ïðèáëè-

çèòåëüíî íà 20-ì ïîêîëåíèè, äàëüøå ïðîèñõîäèò

ïîñòåïåííîå óòî÷íåíèå ìîäåëüíîãî ïðîôèëÿ äè-

ôðàêòîãðàììû îáðàçöà.

Â òàáëèöå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îïðåäå-

ëåíèÿ ôàçîâîãî ñîñòàâà îáðàçöîâ òåñòîâûõ ñìå-

ñåé [17], ïîëó÷åííûå ìåòîäîì ÊÐÔÀ è âçâåøèâà-

íèåì (óñðåäíåííûå çíà÷åíèÿ ïî äåñÿòè çàïóñêàì

ïàðàëëåëüíîãî ÑÃÀ).

Âèäíî, ÷òî ÑÊÏ (ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêàÿ ïî-

ãðåøíîñòü îòíîñèòåëüíî âçâåøåííûõ çíà÷åíèé

ôàç) ñîñòàâëÿåò äîâîëüíî ìàëóþ äëÿ ìåòîäà

ÊÐÔÀ âåëè÷èíó — âñåãî îêîëî 0,4 % ìàññ. Ïðè

ýòîì íàáëþäàåòñÿ íåáîëüøîå ðàçíîíàïðàâëåííîå

ñèñòåìàòè÷åñêîå îòêëîíåíèå êîíöåíòðàöèé äëÿ

ôàç ZnO è Al2O3. Îòìåòèì, ÷òî àíàëîãè÷íàÿ, õîòÿ

è âäâîå ìåíüøàÿ, ñèñòåìàòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòü

íàáëþäàåòñÿ è â äàííûõ ðåíòãåíîôëóîðåñöåíò-

íîãî àíàëèçà Al2O3 [17]. Âðåìÿ ÊÐÔÀ îäíîãî îá-

ðàçöà ïî ÑÃÀ ñîñòàâëÿëî îêîëî 5 ìèí.

Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå ñàìîêîíôè-

ãóðèðóåìîãî ìóëüòèïîïóëÿöèîííîãî ïàðàë-

ëåëüíîãî ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà ïîçâîëÿåò àâ-

òîìàòèçèðîâàòü ïîëíîïðîôèëüíûé ÊÐÔÀ ìíîãî-

ôàçíûõ ìàòåðèàëîâ ïî ìåòîäó Ðèòâåëüäà. Ìåòîä
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Ðèñ. 2. Ãðàôèê ñõîäèìîñòè àíàëèçà îáðàçöà CPD1-h ïî ïàðàëëåëüíîìó ÑÃÀ

Ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ ôàçîâîãî ñîñòàâà îáðàçöîâ òåñòîâûõ ñìåñåé, ïîëó÷åííûå ÊÐÔÀ ïî ÑÃÀ è âçâåøèâàíèåì,

% ìàññ. (â ñêîáêàõ — ñòàíäàðòíûå îòêëîíåíèÿ)

Îáðàçåö/

Ôàçà

Ñïîñîá îïðåäåëåíèÿ

Âçâåøèâàíèå ÊÐÔÀ ïî ÑÃÀ Ðàçíîñòü

CaF2 ZnO Al2O3 CaF2 ZnO Al2O3 CaF2 ZnO Al2O3

a 94,81 4,04 1,15 94,77 (0,02) 3,93 (0,04) 1,30 (0,02) 0,04 0,11 –0,15

b 4,33 1,36 94,31 4,18 (0,07) 1,23 (0,03) 94,59 (0,09) 0,15 0,13 –0,28

c 1,36 93,59 5,04 1,53 (0,02) 93,49 (0,02) 4,98 (0,04) –0,17 0,10 0,06

d 53,58 32,89 13,53 53,65 (0,04) 32,15 (0,08) 14,20 (0,08) –0,07 0,74 –0,67

e 29,62 15,25 55,12 29,14 (0,19) 14,32 (0,05) 56,54 (0,21) 0,48 0,93 –1,42

f 17,72 55,22 27,06 18,00 (0,04) 54,27 (0,33) 27,73 (0,35) –0,28 0,95 –0,67

g 34,42 34,21 31,37 34,70 (0,23) 33,14 (0,29) 32,16 (0,27) –0,28 1,07 –0,79

h 34,69 30,19 35,12 34,99 (0,20) 29,15 (0,12) 35,86 (0,27) –0,30 1,04 –0,74

Ñðåäíåå –0,05 0,63 –0,58

ÑÊÏ 0,27 0,44 0,46



ÑÃÀ íå òðåáóåò ýìïèðè÷åñêîãî âûáîðà ýôôåê-

òèâíûõ íàñòðîåê ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà è äå-

ìîíñòðèðóåò íà èñïîëüçîâàííûõ äëÿ åãî îöåíêè

òåñòîâûõ ñìåñÿõ äîñòàòî÷íî âûñîêóþ ýôôåêòèâ-

íîñòü è òî÷íîñòü àâòîìàòè÷åñêîãî ïîëíîïðî-

ôèëüíîãî ÊÐÔÀ.
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