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Гауссовы  функции  являются  ключевыми  для  описания  множества  физических 
процессов  и  явлений.  В частности,  они  применяются  при  моделировании  спектров 
поглощения  органических и  неорганических  молекул.  В  простейшем  случае  спектр 
может  быть  аппроксимирован  одиночной  гауссовой  функцией,  определяемой  всего 
тремя параметрами.  Однако в большинстве случаев спектр поглощения описывается 
более  комплексной  формой  линии,  и  его  аппроксимация  требует  использования 
большего числа гауссовых функций.  Процедура подбора параметров в таком случае 
требует  существенных  затрат,  в  результате  чего  возникает  потребность  в 
использовании  эволюционных  алгоритмов,  таких  как  дифференциальная  эволюция. 
Нами  было  разработано  программное  обеспечение,  позволяющее  успешно 
оптимизировать  процесс  аппроксимации  [1,2].  Особенностью  оптимизационного 
алгоритма  является  необходимость  настройки  внутренних  параметров  алгоритма  и 
стратегии выбора мутантных векторов, влияющих на скорость сходимости. Используя 
в  качестве  экспериментальных  спектров  смоделированные,  мы  провели  анализ 
устойчивости алгоритма.  Оказалось, что для некоторых стратегий дифференциальной 
эволюции параметры, обеспечивающие быструю сходимость, находятся в достаточно 
узком диапазоне.  Таким образом,  предварительное  тестирование  стратегий  является 
необходимым, прежде чем алгоритм будет обрабатывать реальные экспериментальные 
данные.
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