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ABSTRACT  

One of the significant challenges in simulating combustion processes is the accurate determination of the 

kinetic coefficients of the Arrhenius equation, as these coefficients directly affect the accuracy of reaction rate 

predictions. In this study, four metaheuristic algorithms, including the Genetic Algorithm, Grey Wolf Optimizer, 

hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization algorithm, and Whale Optimization Algorithm, were employed to 

optimize the coefficients of the Arrhenius equation. To evaluate the performance of these algorithms, the 

reduction of a two-step methane combustion mechanism to a single-step mechanism was selected as a case study. 

The novelty of this study lies in the comparative and simultaneous evaluation of the performance of the 

aforementioned algorithms and the determination of the most suitable method based on two criteria: root mean 

square error and computational time. The results showed that the Whale Optimization Algorithm, with a root 

mean square error of 0.03325, achieved the highest accuracy in determining the Arrhenius coefficients, whereas 

the Grey Wolf Optimizer, with a computational time of 1.89 s, demonstrated the fastest performance. This 

comparison enables the selection of an appropriate algorithm based on the required accuracy and computational 

speed. The results indicate that, in addition to its application in reducing the methane combustion mechanism, 

the proposed approach can also be applied to determine Arrhenius coefficients for other chemical reactions. 
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1. Introduction 

Combustion modeling plays a key role in the design and 

analysis of thermal systems such as gas turbines and 

internal combustion engines, where accurate prediction 

of chemical reaction rates is essential for improving 

efficiency and reducing pollutant emissions [1]. For 

methane oxidation, global Arrhenius-type mechanisms 

are still widely used because they provide acceptable 

predictive capability at a much lower computational 

cost than detailed chemistry [2,3].  

However, selecting appropriate Arrhenius parameters 

for a reduced single-step mechanism remains a 

challenging task, especially when the reduced model is 

expected to reproduce the behavior of a more detailed 

multi-step mechanism. In recent years, metaheuristic 

optimization methods have provided an efficient route 

for estimating such parameters [4]. In this work, four 

algorithms, including GA, WOA, GWO, and hybrid 

GA-PSO [5-7], were compared in terms of both 

prediction accuracy and computational runtime. 

2. Methodology 

The objective of the present methodology is to 

determine a set of global Arrhenius parameters for a 

reduced single-step methane oxidation model capable of 

reproducing the behavior of the reference two-step 

mechanism. The reduced model is based on the 

following overall reaction [2]: 

(1) 4 2 2 22 2CH O CO H O    

 

The reaction rate is expressed as [1]: 

(2) 
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In this expression, A₀, a, b, and Eₐ are the unknown 

kinetic parameters to be optimized. To estimate these 

parameters, the reaction rates predicted by the reduced 

model were compared with the reference values 

reconstructed from the experimental methane oxidation 

data reported by Dryer and Glassman [8]. The 

optimization problem was therefore defined by 

minimizing the Root Mean Square Error (RMSE): 
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where Rref and Rpred denote the reference and 

predicted reaction rates, respectively, and N is the 

number of data points. For a fair comparison, GA, 

WOA, GWO, and hybrid GA-PSO were all 

implemented within the same parameter bounds and 

under the same stopping criterion of 2000 iterations. 

Each algorithm was executed in 40 independent runs, 

and the resulting solutions were evaluated in terms of 

both prediction accuracy and computational runtime. 

3. Results and Discussion 

The performance of the investigated algorithms was 

evaluated from two perspectives: prediction accuracy 

and computational runtime. First, the error-based 

approach was used to compare the ability of the reduced 

single-step model to reproduce the reference methane 

reaction-rate profile. Figure 1 illustrates the reaction-

rate distributions obtained by GA, WOA, GWO, and 

hybrid GA-PSO along the axial distance. 

  Figure1. Comparison of the methane reaction rate as a 

function of axial distance based on the runtime approach 

for the (a) Genetic, (b) Whale, (c) Grey Wolf, and (d) 

hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization algorithms. 

The blue points represent the experimental data, while the 

red dashed lines indicate the values predicted by the 

models.       

Figure 1 illustrates the methane reaction-rate profiles 

along the axial distance for the reference data and the 

values predicted by the investigated algorithms. It can 

be seen that, in the initial region between 40 and 60 and 

also in the final region at distances greater than 100, the 

Genetic Algorithm deviates noticeably from the 

reference data, while the other methods show better 

agreement. In the intermediate interval from 60 to 80, 

all algorithms successfully capture the rapid increase in 

the reaction rate. Nevertheless, in the range of 80 to 

100, which corresponds to the maximum reaction-rate 

region, all methods tend to overpredict the results and 

thus introduce some error. The decrease in reaction rate 

at larger distances is related to fuel depletion, which is 
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also reproduced by the reduced models. For a more 

precise quantitative comparison, Table 1 summarizes 

the recommended algorithms and the corresponding 

optimal Arrhenius parameters  under the accuracy-based 

and runtime-based criteria.  

Table 1. Summary of the recommended algorithms and optimal Arrhenius parameters under the two evaluation criteria 

As reported in Table 1, WOA is selected as the 

preferred method under the accuracy-based approach 

because it yields the minimum RMSE of 0.03325. This 

result is consistent with Figure 1, where WOA follows 

the reference profile more closely than the other 

methods. In contrast, GWO is selected under the 

runtime-based approach because it requires only 1.89 s 

to complete the optimization, while still maintaining 

competitive agreement with the reference data. It is also 

worth noting that hybrid GA-PSO, although not selected 

as the best method under either of the two main criteria, 

produced the lowest standard deviation among the 

investigated methods and therefore showed the best 

repeatability. The results demonstrate that the final 

choice of algorithm depends on the practical objective 

of the simulation: WOA is more suitable when accuracy 

is prioritized, whereas GWO is more suitable when fast 

optimization is required. 

4. Conclusion 

The main conclusions of this study are summarized as 

follows: 

From the accuracy point of view, WOA achieved the 

best prediction performance with the minimum RMSE 

of 0.03325, whereas GA showed the weakest 

performance with an RMSE of 0.03876. In terms of 

repeatability, hybrid GA-PSO exhibited the lowest 

standard deviation among the investigated methods. 

From the computational-cost point of view, GWO 

exhibited the fastest runtime of 1.89 s, while hybrid 

GA-PSO required the longest runtime of 25.57 s. 

When maximum accuracy is the main objective, WOA 

is recommended, yielding the optimal parameters A₀ = 

exp(-2.5590), a = 0.1754, b = 1.1394, and -Eₐ/R = 

3541.65. 

When computational speed is more important than 

minimum error, GWO is the more suitable choice, 

yielding A₀ = exp(-0.5701), a = 0.1758, b = 1.0218, and 

-Eₐ/R = 1037.4186. 
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/RaE- b a 0A 
Main indicator Recommended 

algorithm 
Criterion 

3541.65 1.1394 0.1754 2.5590-e 
RMSE= 0.03325 WOA based -Accuracy

approach 

1037.4186 1.0218 0.1758 0.5701-e 
Run time=1.89 s GWO based -Runtime

approach 
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کانیزم های فراابتکاری در تعیین ضرایب بهینه آرنیوس برای کاهش ممقایسه الگوریتم

نای احتراق متاسینتیکی دومرحله  

 *پورانصاریزینب ، علیرضا اسحاقی

 ، ایرانمهندسی مکانیک، دانشگاه علم و صنعت ایران، تهران دانشکده

 * pouransari@iust.ac.ir 

  چکیده
دهای احتراق، تعیین دقیق ضرایب سینتیکی معادله آرنیوس است؛ زیرا این ضرایب تأثیر مستقیمی بر دقت سازی فرایندر شبیه های مهمیکی از چالش

 و ذرات ازدحام–بینی نرخ واکنش دارند. در این پژوهش، چهار الگوریتم فراابتکاری شامل الگوریتم ژنتیک، الگوریتم گرگ خاکستری، الگوریتم ترکیبی ژنتیکپیش

 به متان احتراق ایدومرحله مکانیزم کاهش ها،الگوریتم این عملکرد ارزیابی منظوربه. شدند گرفته کار به آرنیوس معادله ضرایب سازیبهینه برای نهنگ الگوریتم

ترین و تعیین مناسب های مذکورالگوریتم زمان عملکردقی و همتطبی ارزیابی در پژوهش این نوآوری. شد انتخاب موردی مطالعه عنوانبه ایمرحلهتک مکانیزم یک

 03325/0 ا برابرروش بر اساس دو معیار ریشه میانگین مربعات خطا و زمان اجرا است. نتایج نشان داد که الگوریتم نهنگ با مقدار ریشه میانگین مربعات خط

ترین عملکرد را دارد. این ثانیه سریع ۸۹/1 رگ خاکستری با زمان اجرایکه الگوریتم گدهد، درحالیترین عملکرد را در تعیین ضرایب آرنیوس ارائه میدقیق

دهد که روش پیشنهادی علاوه بر کند. نتایج این پژوهش نشان میمقایسه امکان انتخاب الگوریتم مناسب را بر اساس نیازهای دقت و سرعت محاسباتی فراهم می

 .های شیمیایی را نیز دارده برای تعیین ضرایب آرنیوس در سایر واکنشکاربرد در کاهش مکانیزم احتراق متان، قابلیت استفاد
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ACCEPTED M
ANUSCRIPT



2 

 

 مقدمه -1

یچیده تلاطم جریان، داشته و شامل اندرکنش پ هندسی، ماهیتی چندفیزیکیعلوم مآیندهای بنیادین در احتراق به عنوان یکی از فر

های گازی و موتورهای های تولید توان نظیر توربینربرد گسترده سیستمکا .[1] است انتقال حرارت، انتقال جرم و سینتیک شیمیایی

ا به اولویت پژوهشی تبدیل هکاهش انتشار آلاینده هدف افزایش راندمان حرارتی و ها را بااحتراق داخلی، تحلیل دقیق این سیستم

در این میان معادله آرنیوس  .سازی عددی دقیق فرآیند احتراق امری ضروری استجهت دستیابی به این اهداف، شبیه . [2]کرده است

ها را تعیین دهندههای شیمیایی، وابستگی نرخ واکنش به دما و غلظت واکنششتیک واکنان مدل استاندارد برای توصیف سینه عنوب

 . [5-3]دکنمی

 اگرچه مطالعات ارزشمندی .دهد که تعیین ضرایب دقیق برای معادله آرنیوس چالشی اساسی استبررسی متون علمی نشان می

ای ارائه گردیده ای و دو مرحلهمرحلههای تکانجام شده و ضرایبی برای مکانیزم [7]و بیرژسکی و همکاران [6]توسط وستبروک و درایر

های تعریف شده نظیر استفاده از این ضرایب در خارج از محدوده .است، اما این ضرایب اغلب وابسته به شرایط عملکردی خاص هستند

بنابراین برای شرایط عملکردی جدید، استخراج  .[۸] شودسازی میتوجهی در شبیهارزی، منجر به خطای قابلتغییر فشار یا نسبت هم

ن نتایج عددی و سازی اختلاف میاهای تجربی، راهکاری کارآمد جهت کمینهادههای هوشمند و دضرایب بهینه با استفاده از الگوریتم

های گیری از الگوریتمرهانجام شده است که با به [۹]لعاتی نظیر پژوهش اسحاقی و پورانصاریدر همین راستا مطا .واقعیت فیزیکی است

 .اندای احتراق متان و پروپان استخراج کردههای چندمرحلهسازی، ضرایب آرنیوس را برای مکانیزمبهینه

های شیمیایی ها و گونهتر رفتار شیمیایی هستند، اما تعداد زیاد واکنشبینی دقیقای قادر به پیشهای چندمرحلهاگرچه مکانیزم

ای استفاده مرحلههای تکهای مهندسی از مکانیزمسازیرو در بسیاری از شبیهازاین .شودهزینه محاسباتی می وجهتلقابموجب افزایش 

مطالعات پیشین،  باوجود .ای اهمیت عملی بالایی داردمرحلهی برای تعیین ضرایب بهینه یک مکانیزم تکتوسعه روش نی؛ بنابراشودمی

د کارآم ای کلی ومرحلهاحتراق متان به یک مدل تک یادومرحلهیزم قیق برای کاهش مکانردی دارائه رویک هدف اصلی پژوهش حاضر

چهار الگوریتم فراابتکاری شامل الگوریتم ژنتیک، گرگ خاکستری، روش  زمانهمنوآوری این تحقیق در ارزیابی تطبیقی و  .است

کارآمد معرفی شده است، اما در های پیشین ریتم نهنگ در پژوهشوگلااگرچه  .ترکیبی ژنتیک با ازدحام ذرات و الگوریتم نهنگ است

سئله کاهش مکانیزم مورد سنجش ها، به طور خاص برای مگرگ خاکستری و سایر روشین مطالعه عملکرد آن در کنار الگوریتم نوین ا

تا  حاسباتی مقایسه شدهو زمان م 1نگین مربعات خطاهای مذکور بر اساس دو معیار ریشه میاتمگوریدر نهایت ال .گیردقرار می

 .معرفی گردد سازی ضرایب آرنیوسترین روش برای بهینهمناسب

های مکانیزم 3معادلات حاکم بر مسئله ارائه شده و در بخش  2بخش  دهی شده است که درساختار مقاله بدین صورت سازمان

سازی و نتایج شبیه 5در بخش  .سازی مورد استفاده اختصاص داردهنیهای بهبه معرفی الگوریتم 4بخش  .گردداحتراق متان تشریح می

 .شودگیری نهایی ارائه مینتیجه ،ها بحث شده و در پایانقایسه الگوریتمم

 حاکم معادلات -2

 ایمرحله آرنیوس برای واکنش احتراق متان تکمدل  -1-2

 [10]شودیم نوشته( 1معادله ) صورتبهاحتراق متان  یارحلهمتکاکنش و

(1) CH O CO H O  4 2 2 22 2  

 

 [10].یافت( 2)معادله  توان ازکه سرعت واکنش را می

                                                 
1 Root Mean Square Error (RMSE) 
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(2) ( )[ ]
[ ] [ ]aE RT a bd CH

Ae CH O
dt


4

4 2
 

 و ]4HC[ همچنین .ثابت جهانی گازها است  R و lomk/J  سازی بر حسبانرژی فعال aE  نمایی،ضریب پیش A  رابطهنیدرا

]2O[  3 دها با واحبیانگر غلظت گونهm/lomk   بوده و پارامترهای  a و b   و اکسیژن غلظت برای متان  برای ضرایب نماییبه ترتیب

 .هستند

 ی احتراق متانامرحله وواکنش د برای آرنیوسمدل  -2-2

 .[11]( نشان داده شده است3احتراق واکنش متان با معادله ) یبرا یامرحلهدو سمیکانم

(3) 
/

/

CH O CO H O

CO CO

  

 

4 2 2

2

1 5 2

0 5
 

 

 .[11]شود یم انی( ب4مرحله اول و دوم واکنش با معادله ) یبرا وسینرخ آرنرابطه 

(4) 
/( )

[ ]
[ ] [ ]

[ ]
[ ] [ ]

a

a

E

a bRT

E RT c d

d CH
Ae CH O

dt

d CO
Ae CO O

dt









4
4 2

2
2

 

 

 .هستند ژنیکربن و اکس دیسمونوک ژن،یمتان، اکس یغلظت گازها یبرا یینما بیضرا بیبه ترت dو  a ،b ،c که در آن

 های احتراق متانیزممکان -3

ی سینتیکی هاای در زمینه احتراق بوده و مدلهای گستردهع پژوهشت هیدروکربنی، موضوپرکاربردترین سوخمتان به عنوان 

ای وستبروک و مرحلهتوان به مکانیزم تکترین این موارد میمله شاخصاز ج .افته استمتنوعی برای توصیف واکنش آن با هوا توسعه ی

 .اشاره کرد [7]و همکاران ای بیرژسکی و مدل دو مرحله [6]درایر 

 ک و درایرروستبای ومکانیسم تک مرحله -1-3

توسعه نرخ واکنش شیمیاییبینی دقیق پیش باهدفای، مرحلهتک جهانیپرکاربردترین مدل  عنوانبهکانیزم وستبروک و درایر م

ه شده بر اساس معادل، نرخ مصرف متان محاسبهنرخ واکنش شیمیاییاز این پژوهش منظور  لازم به ذکر است که در .است افتهی

در این پژوهش، پنج  .یا سرعت انتشار جبهه شعله اشتباه گرفته شود آرنیوس است و این اصطلاح نباید با مفاهیمی نظیر سرعت شعله

گزارش  1نش در جدول ه که جزئیات آن به همراه معادله واکیدردمجموعه از ضرایب سینتیکی برای واکنش اکسیداسیون متان ارائه گ

 .شده است

CH ایمرحلهمشخصات و ضرایب مکانیزم تک .1جدول  O CO H O  4 2 2 22  [6]وستبروک و درایر  2

             Table 1. Specifications and coefficients of the single-step Westbrook and Dryer mechanism [6],                  

        CH₄ + 2O₂ → CO₂ + 2H₂O. 
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 aT B A به واکنشرتم

 [CH4]1/3[O2]-0/3 410*44/2 0 ۹10*3/1 

 [CH4]1/3[O2]-0/3 410*51/1 0 610*3/۸ 

 [CH4]1/3[O2]0/2 410*44/2 0 1210*7/6 

 [CH4]0/8 [O2]0/7 410*44/2 0 1310*1 

 [CH4]1 [O2]1 410*44/2 0 1610*4/2 

 .اشاره دارنددما  بیضر و یینما شیپ بیبه ضرا بیبه ترت aT و A ،Bکه در آن 

 

 بیرژسکی و همکارانای مرحله دومکانیسم  -2-3

( 2متان مطابق رابطه ) نرخ واکنش شیمیاییبینی پیش باهدفاست که  یادومرحلهکانیزم پیشنهادی بیرژسکی و همکاران، مدلی م

 .شده استگزارش  2جدول  ها درین واکنشضرایب آرنیوس مربوط به ا .است افتهیتوسعه
 

 [7] ای بیرژسکیضرایب سینتیکی و معادلات واکنش در مکانیزم دو مرحله .2جدول 

Table 2. Kinetic coefficients and reaction equations of the two-step Bibrzycki mechanism [7]. 

 تبه واکنشمر A B aE aT واکنش

CH4+2O2→CO+2H2O 2*1015 0 35000 1/76*104  [CH4]1/1[O2]0/9 

CO+0/5O2→CO2 2*10۹ 0 12000 6/04*103  [CO][O2]0/5 

CO2→CO+0/5O2 8/11*1010 0 771۹4 3/۸۸*104 [CO2] 

 .هستندسازی انرژی فعال aE سازی ودمای فعال  aT نمایی،دهنده ضرایب پیشنشان  B و  A که در آن

 خبمنت سازیهینههای بتمالگوری -4

ار به ک  R /aE و 0A، a، b تعیین مقادیر بهینه ضرایب معادله آرنیوس شامل باهدفهای فراابتکاری در این پژوهش، تمامی الگوریتم

های مرجع شده توسط مدل و دادهبین نرخ واکنش محاسبه  سازی مقدار ریشه میانگین مربعات خطاتابع هدف، کمینه .گرفته شدند

رامترها ای از پاشده برای ضرایب آرنیوس به دنبال مجموعهسازی، هر الگوریتم در فضای جستجوی تعریفبهینه دنیفرادر  .تجربی است

ها به های غیرواقعی، جستجوی الگوریتمچنین، برای جلوگیری از تولید پاسخهم .د کنداایج بع هدف رااست که کمترین مقدار تا

 .یب محدود شده استشده برای هر یک از ضراتعیینهای مجاز بازه

 

 تابع هدف --1-4

شده بین نرخ واکنش محاسبه عات خطاریشه میانگین مرب صورتبهسازی، تابع هدف های بهینهارزیابی عملکرد الگوریتم منظوربه     

 .شودمینوشته  5رابطه  صورتبهاین تابع  .تعریف شده است یادومرحلههای مرجع مکانیزم ای و دادهمرحلهتوسط مدل تک

(5) 
, ,( )

N

ref i pred i

i

RMSE RR RR
N 

  2

1

1  

شده بینینرخ واکنش پیش predRR  و یادومرحلهحاصل از مکانیزم  واکنش مرجع نرخ  ferRR تعداد نقاط داده، N  (،5معادله )که در 

خ واکنش ، نر)RaE,b,a,0A/( ای جدید از ضرایب آرنیوسدر هر تکرار، الگوریتم با تولید مجموعه .[12]ای استمرحلهتوسط مدل تک

تا دستیابی به کمترین  سازیبهینه ندیفرا .کندتابع هدف ارزیابی می عنوانبهرا  ریشه میانگین مربعات خطا  را محاسبه کرده و مقدار

 .[13] یابدتابع ادامه میمقدار این 
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 قل مربعاتحداروش  --2-4

بدین منظور،  .، از روش برازش حداقل مربعات خطی استفاده شد(4) معادلهتعیین مقادیر اولیه ضرایب معادله آرنیوس در  منظورهب

ضرایب حاصل از این روش به عنوان  .به دست آمد (6)شده آن مطابق معادله یبا اعمال لگاریتم طبیعی بر طرفین این رابطه، فرم خط

این  .یف شدسازی تعرهای بهینهها، محدوده جستجوی مناسب برای الگوریتمولیه مورد استفاده قرار گرفتند و بر اساس آنا نیتخم

یط یکسان و به دور از هرگونه ها تحت شراها به صورت یکسان اعمال شدند تا مقایسه عملکرد روشها برای تمامی الگوریتممحدوده

 .سوگیری انجام شود

(6) [CH ]
ln ln ln[CH ] ln[O ] / ( )a

d
A a b E RT

dt
   4

0 4 2
 

لازم به ذکر  .های تجربی حل خواهد شدبا اعمال روش برازش کمترین مربعات خطی بر روی مجموعه مناسبی از داده  (6) معادله

های موجود بهترین شود تا بتوان از الگوریتمآرنیوس استفاده می برای تعیین محدوده تغییرات ضرایب است که از نتایج این روش تنها

 .[14]هره را بردب

 

 الگوریتم ژنتیک -3-4

 سازی پیچیده و تقریبسائل بهینهمحاسبات تکاملی است که برای حل م یک روش جستجوی هوشمند در حوزه لگوریتم ژنتیکا

یولوژیکی های بخاب طبیعی و مکانیزماین الگوریتم با الهام از اصول انت .رودجستجوی بزرگ به کار می های سراسری در فضاهایحلراه

به  .بینی و تطبیق الگو استهای پیشامترها در مدلار یا مجموعه پارترین ساختنظیر وراثت، جهش و تقاطع، به دنبال استخراج بهینه

این  ندیبرآ .شودوب میای کارآمد برای حل مسائل رگرسیون محس، الگوریتم ژنتیک گزینهیتوانایی بالا در جستجوی غیرخطلیل د

و اعمال عملگرهای   ط تابع هدفا ارزیابی شایستگی هر عضو توسبیه آغاز شده و های اولحلتی از راهالگوریتم با تولید تصادفی جمعی

 .[15] یابدشرط توقف ادامه می تکاملی، تا زمان ارضای

 

 نهنگالگوریتم  -4-4

اابتکاری نوین و مبتنی بر جمعیت است که با الهام از راهبرد هوشمندانه شکار در فرزی نهنگ، یک روش سالگوریتم بهینها

، موسوم به روش گونهنیاص ای خاسازی ریاضی رفتار تغذیههسته اصلی این الگوریتم بر مدل .است افتهیتوسعهدار های کوهاننهنگ

مکانیزم اصلی شامل محاصره طعمه، مانور مارپیچی جهت حمله و ن روش از طریق سه یسازی در ابهینه ندیفرا .استاستوار  تورِ حباب

بالا در برقراری تعادل میان جستجوی این الگوریتم به دلیل ساختار منعطف، توانایی  .شودای طعمه هدایت میجستجوی تصادفی بر

سازی پیوسته و گسسته از خود همسائل پیچیده بهینتوجهی در حل قابلوب، کارایی مطل راییهمگو همچنین سرعت  و محلیسراسری 

 .[16] نشان داده است

 

 گرگ خاکستریالگوریتم  -5-4

مراتبی و رفتار ا الهام از ساختار اجتماعی سلسلهری هوشمند است که بستری یک روش فراابتکاسازی گرگ خاکلگوریتم بهینها

سازی ریاضی سازی از طریق مدلاصلی این الگوریتم حل مسائل پیچیده بهینه فهد .ها در طبیعت طراحی شده استگروهی گرگ

آن هر عضو نماینده یک شود که در می زاها آغتشکیل جمعیتی تصادفی از گرگجستجو با  ندیفرا .مکانیزم شکار و رهبری در گله است

های متوالی و بر اساس معادلات ریاضی که بیانگر تعاملات ها طی چرخهدر ادامه موقعیت گرگ .حل بالقوه برای مسئله استراه

اکتشاف و  میان دو مفهوم کلیدی این معادلات با ایجاد تعادل .شودزرسانی میرو، بهه هستندهای محاصره طعماجتماعی و تاکتیک
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دهنده ها نشانیج پژوهشانت .کنندهای محلی جلوگیری کرده و جستجوی سراسری را تسهیل میاری، از افتادن در دام بهینهبردبهره

 . [17] ریاضی استهای باکیفیت در مسائل مهندسی و کارایی بالای این الگوریتم در همگرایی سریع و ارائه پاسخ

 

 ازدحام ذرات - ژنتیکالگوریتم  -6-4

های افزایی قابلیتهم باهدفسازی ازدحام ذرات، رویکردی کارآمد در محاسبات تکاملی است که لگوریتم ترکیبی ژنتیک و بهینها

گیری از تیک با بهرهدر این ساختار ترکیبی، الگوریتم ژن .است افتهیتوسعهسازی متمایز این دو روش برای حل مسائل پیچیده بهینه

جهش و تقاطع، وظیفه جستجوی سراسری و حفظ تنوع در جمعیت را بر عهده اعمال عملگرهای تکاملی نظیر  یعی واصول انتخاب طب

ش ات که بر مبنای هو، الگوریتم ازدحام ذرگریدیازسو .شودویت قابلیت اکتشاف در فضای جستجو میدارد که این امر موجب تق

 ندیفراهای یافت شده فردی و گروهی، بر سمت بهترین موقعیت به وار است، با هدایت جمعیتستا اجتماعی ذراتجمعی و رفتار 

ادغام هوشمندانه این دو راهبرد موجب ایجاد تعادلی پایدار میان  .کندبرداری و استخراج دقیق نواحی امیدبخش تمرکز میبهره

مجزا، سرعت دستیابی به پاسخ  صورتبههای ذاتی هر روش وشش محدودیتگستردگی جستجو و همگرایی دقیق گردیده و ضمن پ

تواند ازی این ساختار ترکیبی میسلازم به ذکر است که نحوه پیاده .بخشدارتقا می یتوجهقابلنهایی و کیفیت بهینه آن را به طرز 

 .[1۸]ر یابدمتناسب با ماهیت مسئله و اهداف پژوهش تغیی

 

 نتایج -5

لیدی شامل زمان در تخمین ضرایب بهینه معادله آرنیوس، دو شاخص ک موردمطالعهسنجش کارایی و دقت چهار الگوریتم  منظوربه

احتراق متان به یک مدل  یادومرحلهمکانیسم  ندیفرادر این  .محاسباتی و ریشه میانگین مربعات خطا مبنای ارزیابی قرار گرفته است

 .اندسازی تنظیم شدهبهینه ندیفراو پارامترهای سینتیکی آن طی  افتهیلیتقلای مرحلهتک

های تجربی و معتبر کی اکسیداسیون هیدروکربن، از دادهمدل و بررسی صحت رفتار سینتی در این پژوهش جهت اعتبارسنجی 

 .الگوریتم شناسایی و معرفی گردد بهره گرفته شده است تا در نهایت بر اساس معیارهای یاد شده، کارآمدترین [1۹]درایر و گلاسمن 

 

 
چین نارنجی نمادهای ستاره آبی، مثلث بنفش، مربع سبز و خط  .(D) نسبت به فاصله محوری (M) هاو کسر مولی گونه (T) پروفیل دما .1شکل 

 .اندبازسازی شده [19]های مرجع هستند که بر مبنای داده  4HC و  2OC، OC به ترتیب بیانگر دما،
Figure 1. Temperature (T) profile and mole fractions (M) of the species as a function of the axial distance (D). 

The blue star, purple triangle, green square, and orange dashed line symbols represent temperature, CO₂, CO, 

and CH₄, respectively, reproduced based on the data reported in reference [19]. 
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 .ترسیم شده است رآکتورل در طو ها و دمادهد که در آن توزیع گونهایش مینتایج تجربی واکنش اکسیداسیون متان را نم 1شکل 

 .دهدچین نارنجی سیر نزولی و مصرف سوخت متان را نشان میوند صعودی دما هستند و خطهای آبی بیانگر ردر این نمودار ستاره

هستند و  2OC های بنفش نمایانگر افزایش پیوسته غلظتاست؛ بدین صورت که مثلث کیتفکقابلهمچنین تشکیل محصولات نیز 

تر جزئیات دقیق .یابدو سپس کاهش می افتهیشیافزاکشند که غلظت آن ابتدا را به تصویر می  CO بز رفتار گونه میانیسهای مربع

 .تموجود اس [1۹] این آزمایش در پژوهش درایر و گلاسمن

 رویکرد خطا -1-5

اجرای  40ها تحت شرایط اولیه یکسان و در سازی، تمامی روشهای بهینهارزیابی عملکرد الگوریتم منظوربهین پژوهش، ر اد

 .ای اعمال شدمرحلهتوسط الگوریتم تولید و در مدل سینتیکی تکای از ضرایب جموعهاجرا، م در هر .مستقل مورد بررسی قرار گرفتند

بر اساس  ردید و مقدار ریشه میانگین مربعات خطاهای مرجع مقایسه گسپس نرخ واکنش حاصل از مدل در تمامی نقاط با داده

 ندیفراتابع هدف در  عنوانبه میانگین مربعات خطا ریشه  مقدار .های مرجع محاسبه شدشده و دادهبینیاختلاف بین مقادیر پیش

نین برای ترسیم نمودارها و مقایسه نتایج مربوط به همچ .ها بودوریتمالگاصلی مقایسه عملکرد سازی در نظر گرفته شد و معیار بهینه

 .استفاده شده است [۹]ه اسحاقی و پورانصاری شده در مقالهای گزارشالگوریتم نهنگ، از داده

 

                        
تیک، )ب( نهنگ، )ج( گرگ خاکستری و )د( ن)الف( ژ هایبرای الگوریتم خطا رویکرد بر اساس متان بر حسب فاصله نرخ واکنشمقایسه  .2شکل 

ینی شده توسط مدل بدهنده مقادیر پیشچین قرمز نشانهای تجربی و خطها نقاط آبی بیانگر دادهازدحام ذرات که در آن -ک ترکیبی ژنتی

 ستنده

Figure 2. Comparison of the methane reaction rate as a function of axial distance based on the error-based 

approach for the (a) Genetic, (b) Whale, (c) Grey Wolf, and (d) hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization 
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algorithms. The blue points represent the experimental data, while the red dashed lines indicate the values 

predicted by the models. 
 

بررسی  .دهدشده نمایش می بینیهای مرجع و مقادیر پیشرا برای دادهروند تغییرات نرخ واکنش متان بر حسب فاصله  2شکل 

الگوریتم  100از  تربزرگانتهایی در فواصل و همچنین ناحیه  60 تا 40نمودارها حاکی از آن است که در نواحی ابتدایی یعنی بازه 

تا  60یانی در بازه م .اندرا نشان دادهها انطباق مناسبی سایر الگوریتم کهیدرحال های مرجع استداده کاری ازژنتیک دارای انحراف آش

که متناظر با نقطه بیشینه نرخ  100تا  ۸0محدوده اما در  کنند؛یمبالا دنبال  بادقتگیری واکنش را ها روند شتابتمامی روش ۸0

کاهش مجدد نرخ واکنش در فواصل  .برآورد شده و با مقداری خطا همراه هستندده بیشیپد رها دچامی الگوریتمواکنش است تما

ها وشتر عملکرد رسه دقیقجهت بررسی کمی و مقای .اندبینی کردهها نیز آن را پیشانتهایی ناشی از اتمام غلظت سوخت است که مدل

 .دهدارائه میطا را ضرایب بهینه آرنیوس و مقادیر ریشه میانگین مربعات خ 3جدول 

 

 
 ازدحام ذرات -ک ، گرگ خاکستری و ترکیبی ژنتیژنتیک، هنگنهای ر خطا حاصل از الگوریتمضرایب بهینه آرنیوس و مقادی .3جدول 

Table 3. Optimized Arrhenius coefficients and error values obtained using the Whale, Genetic, Grey Wolf, and 

hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization algorithms. 

 A0 a b -Ea/R روش
ریشه میانگین مربعات 

 خطا

 نحراف معیارا

e-2/55۹0 1754/0 نهنگ  13۹4/1  65/3541  03325/0  ۹7/1 e-04 

e-1/720۸ 1۸53/0 ژنتیک  057۹/1  63/253۹  03۸76/0  002۹/0  

e-0/5701 175۸/0 گرگ خاکستری  021۸/1  42/1037  035۸۹/0  67/2 e-04 

ازدحام ذرات -ژنتیک   e0/1213 17۸3/0  ۹۸14/0  40/176  03645/0  53/4 e-05 

 

 

 حراف معیار نو ا مقادیر بهینه پارامترهای سینتیکی استخراج شده توسط چهار الگوریتم مختلف را به همراه میزان خطای 3جدول 

 دهنده مرتبه واکنشترتیب نشان به  b و a ، متغیرهاینماییبیانگر ضریب پیش 0A در این جدول، پارامتر .دهدهر روش نمایش می

معیار ریشه میانگین  ،همچنین .سازی به ثابت جهانی گازها استسبت انرژی فعالمعرف ن -R/aE نسبت به غلظت متان و اکسیژن، و 

 .ها گزارش شده استجهت سنجش دقت برازش مدل مربعات خطا

 نکمتری اشود که الگوریتم نهنگ ب، مشاهده می3و انحراف معیار نتایج در جدول  ات خطابا بررسی مقادیر ریشه میانگین مربع

این نتیجه  .های مورد بررسی ارائه کرده استترین عملکرد را در میان روش، دقیق03325/0برابر با  ریشه میانگین مربعات خطا  مقدار

از سوی دیگر، الگوریتم  .خوانی دارداند، همبالای این الگوریتم تأکید داشته [ که بر کارایی۹های پژوهش اسحاقی و پورانصاری ]با یافته

ترین عملکرد و کمترین (، ضعیف002۹/0و همچنین بیشترین انحراف معیار ) /.03۸76برابر با  ات خطا ریشه میانگین مربع ژنتیک با

برابر با  ریشه میانگین مربعات خطا  م گرگ خاکستری باهمچنین، الگوریت .داد شده نشانهای بررسیپایداری را در بین الگوریتم

 نهنگ الگوریتم به نسبت اندکی فلااخت با و داد نشان خود از رقابتی و مناسب عملکردی ،000267/0و انحراف معیار  035۸۹/0

ریشه میانگین  مقدار نظر از ذرات ازدحام–ژنتیک ترکیبی الگوریتم اگرچه دیگر، سوی از .کند بینیپیش را مرجع هایداده توانست

 هایروش تمامی میان در را عملکرد نپایدارتری رپس از الگوریتم گرگ خاکستری قرار گرفت، اما با کمترین انحراف معیا مربعات خطا 

 ترکیبی الگوریتم که حالی در دارد، برتری دقت نظر از نهنگ الگوریتم که است آن بیانگر نتایج این .داد نشان خود از بررسی مورد

نهایت با توجه به برتری الگوریتم نهنگ، ضرایب بهینه  در.دهدتری ارائه میایج عملکرد مطلوبنت پایداری نظر از ذرات ازدحام–ژنتیک

ACCEPTED M
ANUSCRIPT



۹ 

 

عنوان  هب -R=aE/65/3541 و  =13۹4/1bو  =1754/0aوexp=0A)-55۹0/2) مقادیر ش شاملوشده توسط این راستخراج

 .شوندهاد مینیف سینتیک این واکنش پیشترین پارامترها برای توصدقیق

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
بر اساس   ذرات ازدحام–ترکیبی ژنتیک)د( و  گرگ خاکستری )ج(، نهنگ )ب( ،ژنتیک های نهنگ )الف(روند همگرایی الگوریتم .3شکل 

 بر حسب تعداد تکرار ریشه میانگین مربعات خطا  تغییرات

Figure 3. Convergence trends of the (a) Genetic, (b) Whale, (c) Grey Wolf, and (d) hybrid Genetic–Particle 

Swarm Optimization algorithms based on the variation of the root mean square error  with the number of 

iterations. 
 

ریشه میانگین  ت مقدارشده، روند تغییرادر نظر گرفته ها و ارزیابی کفایت تعداد تکرارهایبررسی ادعای همگرایی الگوریتم منظوربه

ریشه  شود، مقدارمی ه مشاهدهگونه کهمان .ارائه شده است 3ها در شکل وریتمبر حسب تعداد تکرار برای هر یک از الگ مربعات خطا 

افته و پس از آن روندی تقریباً ثابت پیدا ها در تکرارهای ابتدایی با شیب قابل توجهی کاهش یدر تمامی الگوریتم میانگین مربعات خطا 

داد اند و افزایش تعتکرار به همگرایی رسیده 2000ها پیش از رسیدن به لگوریتمدهد که تمامی ااین موضوع نشان می .کرده است
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ان از دستیابی به پاسخ تکرار با هدف اطمین 2000بنابراین، انتخاب  .بر مقدار تابع هدف نداشته است تکرارها پس از آن تأثیر محسوسی

 .ها انجام شده استایجاد شرایط یکسان برای مقایسه عملکرد الگوریتمهمگرا و 
   

 زمان اجرارویکرد  -2-5

 

 باهدفها تمامی الگوریتم .ها نیز مورد بررسی قرار گرفتن اجرای الگوریتمدقت، زماها، علاوه بر برای تکمیل ارزیابی عملکرد روش

بر اساس بررسی روند همگرایی، تعداد  .اجرا شدند  سازی مقدار ریشه میانگین مربعات خطانه آرنیوس از طریق کمینهتعیین ضرایب بهی

ها تقریباً ثابت شده و در تمامی الگوریتم  را پس از این تعداد تکرار، مقدار تابع هدفها انتخاب شد؛ زیتکرار برای تمامی الگوریتم 2000

 دادتعنا که افزایش گرفته شده است؛ به این معدر نظر  پایداری الگوریتم انعنوبهدر این پژوهش، این وضعیت  .تغییرات آن ناچیز است

معیار مقایسه هزینه  عنوانبهتکرار  2000دنیاز برای انجام مان مور، زنی؛ بنابراوجهی بر بهبود پاسخ نهایی نداردتتکرارها تأثیر قابل

 .ری و گزارش شده استگیها اندازهمحاسباتی الگوریتم

 

 
 

های )الف( ژنتیک، )ب( نهنگ، )ج( گرگ خاکستری و برای الگوریتم بر اساس رویکرد زمان اجرا متان بر حسب فاصله نرخ واکنشایسه مق .4شکل 

بینی شده توسط مدل یشدهنده مقادیر پچین قرمز نشانهای تجربی و خطها نقاط آبی بیانگر دادهازدحام ذرات که در آن -کیبی ژنتیک( تر)د

 .هستند

Figure 4. Comparison of the methane reaction rate as a function of axial distance based on the runtime approach 

for the (a) Genetic, (b) Whale, (c) Grey Wolf, and (d) hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization algorithms. 

The blue points represent the experimental data, while the red dashed lines indicate the values predicted by the 

models. 
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طور که در نمودارها مشهود همان .دهدنمایش میر حسب فاصله واکنش متان را ب شده نرخبینیمقادیر تجربی و پیش 4 شکل

ها به همگرایی مطلوبی دست یابند و نرخ واکنش را با دقتی تقریباً شده است که تمامی الگوریتم تنظیم ینحوبهاست، تعداد تکرارها 

ها را بر اساس قایسه عملکرد الگوریتمدر دقت برازش، امکان ارزیابی و م این یکسانی .ندسازی کنهای تجربی شبیهبه داده یکسان نسبت

شود که در آن ضرایب بهینه سینتیکی به ارائه می 4تر، جدول تحلیل کمی و دقیقدر همین راستا، جهت  .سازدفراهم می زمان اجرا

 .ده استهمراه زمان اجرای هر الگوریتم گزارش ش

 

 

 

 

 

 

 

 

 ازدحام ذرات -ک گرگ خاکستری و ترکیبی ژنتی، ژنتیک، هنگن هایالگوریتمو زمان اجرای حاصل از ضرایب بهینه آرنیوس  .4جدول 

Table 4. Optimized Arrhenius coefficients and run time obtained using the Whale, Genetic, Grey Wolf, and 

hybrid Genetic–Particle Swarm Optimization algorithms. 

 ثانیه() ازیموردنمان ز -A0 a B /RaE روش

 e-1/2534 1773/0 063۹/1 50/1۹27 07/2 نهنگ

 e-1/1۸36 2013/0 101۸/1 35/1۹16 4۹/15 ژنتیک

 e-0/5701 175۸/0 021۸/1 42/1037 ۸۹/1 گرگ خاکستری

ازدحام  -ژنتیک 

 ذرات
e0/1202 17۸3/0 ۹۸14/0 75/177 57/25 

 

ترین عملکرد را ثانیه، سریع ۸۹/1شود که الگوریتم گرگ خاکستری با ثبت زمان ، مشاهده می4شده در جدول نتایج ارائه بهباتوجه

در  .[ نیز سازگار است13شده در مرجع ]مناسب الگوریتم گرگ خاکستری از نظر سرعت همگرایی با نتایج گزارش عملکرد .داشته است

همچنین  .ثانیه، بیشترین هزینه محاسباتی را به خود اختصاص داد 57/25ازدحام ذرات با زمان -مقابل، الگوریتم ترکیبی ژنتیک

رو، در شرایطی که از این .یار نزدیک به الگوریتم گرگ خاکستری از خود نشان دادثانیه، عملکردی بس 07/2الگوریتم نهنگ با زمان

واهد بود که منجر به تعیین ضرایب م گرگ خاکستری انتخاب مناسبی خالگوریت شد،اسرعت محاسبات نسبت به دقت اولویت داشته ب

 .گرددمی  -R=aE/ 41۸6/1037 و exp0A، 175۸/0=a ، 021۸/1=b=)-5701/0) شاملسینتیکی 
 

 گیریجهنتی -6

ای احتراق متان و کاهش مرحلهیکی مکانیزم تکجهت برآورد ضرایب سینت فراابتکاری سازیدر این پژوهش، چهار الگوریتم بهینه

و زمان اجرا صورت   ها بر اساس دو معیار ریشه میانگین مربعات خطامقایسه عملکرد روش .ای به کار گرفته شدمکانیزم دومرحله

  .رده شده استووار در ادامه آتیتر صورتبه نتایج .فتپذیر
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ترین ضعیف 03۸76/0لگوریتم ژنتیک با مقدار ا رد وکترین عملدقیق 03325/0مقدار خطای از نظر دقت، الگوریتم نهنگ با -1

  .عملکرد را ثبت کردند

روش ترکیبی  کهیدرحالگرایی را داشت، ترین همثانیه سریع ۸۹/1خاکستری با زمانالگوریتم گرگ  از نظر هزینه محاسباتی، -2

 .ثانیه، بیشترین زمان را صرف نمود 57/25ازدحام ذرات با  -ک ژنتی

شود که منجر به استفاده از الگوریتم نهنگ توصیه می در تعیین ضرایب سینتیکی مدنظر باشد، حداکثر دقت کهیدرصورت -3

  .گرددیم -R=aE/65/3541 و  =13۹4/1bو  =1754/0aو exp0A=)-55۹0/2) تعیین ضرایب

تری ناسبمنه گزیاولویت با سرعت پردازش و کاهش هزینه محاسباتی باشد، الگوریتم گرگ خاکستری  دهایی کهدر کاربر -4

 .دهدا ارائه میر -R=aE/41۸6/1037 و exp0A، 175۸/0=a ، 021۸/1=b=)-5701/0) است که ضرایب سینتیکی شامل

کاهش مکانیزم  ها تنها برایارزیابی الگوریتم .هایی نیز است، این پژوهش دارای محدودیتآمدهدستنتایج مطلوب به باوجود

های واکنشی مستلزم انجام رو، تعمیم نتایج به سایر مکانیزمانجام شده است؛ ازاین ایمرحلهای احتراق متان به مکانیزم تکدومرحله

اجرای مستقل، انحراف معیار و نمودارهای همگرایی مورد  40ها بر اساس همچنین، اگرچه عملکرد الگوریتم .مطالعات تکمیلی است

سازی در دامنه های کلاسیک بهینهها و مقایسه با روشالگوریتم هلیبررسی قرار گرفت، تحلیل حساسیت نسبت به پارامترهای او

 .ی قرار گیردی برای تحقیقات آینده مورد بررسعنوان موضوعد بهتوانپژوهش حاضر قرار نداشت و می

 

 

 

 

 انگلیسیعلائم 

Ea سازی واکنش شیمیاییانرژی فعال 

T دما 

B فاکتور دما 

A نماییریب پیشض 

[CH4]  4غلظت گونهCH 

[O2]  2غلظت گونهO 

[CO]  غلظت گونهCO 
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