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Детонационная волна в газовых смесях является многомерным комплексом, формиру-
емым ведущей ударной волной и следующей за ней зоной химической реакции [1-2]. По
своей природе детонационная волна не является устойчивой, что ограничивает возмож-
ности контролируемого использования детонационного горения. Исследование структуры
детонационной волны важно при изучении вопросов безопасности, например в водородной
энергетики, а также при разработке новых типов силовых установок. Особенности разви-
тия неустойчивости детонационной волны во многом определяются химической кинетикой
реагирующей смеси. Корректное воспроизведение параметров горения смеси возможно с
применением детальных схем химической кинетики. При этом, численное моделирование
с использованием детальных кинетических механизмов требует значительных вычисли-
тельных ресурсов, что ограничивает возможности их использования для расчетов на мас-
штабах реальных технических систем.

В данной работе изучается возможность моделирования процессов химической кине-
тики в химически активных газовых смесях с применением искусственных нейронных
сетей. С помощью классических численных методов и детальной схемы окисления смеси
водород-воздух GRIMech 3.0[3] были построены наборы обучающих данных. Благодаря
включению в процесс обучения предсказания на несколько шагов вперед в рекуррентном
режиме, сеть автоматически училась минимизировать ошибку. Большую роль на скорость
реакции в системы оказывает давление, поэтому построенная модель учитывала зависи-
мость давления системы от временного шага. Полученная нейронная многослойная сеть
предсказывает состояние химической системы на несколько шагов вперед.
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