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Bevezetés

* Egések, robbanasok modellezése

- eromuvek, kazanok, motorok

- hatastok optimalizalasa

- szennyezoanyag-kibocsatas csokkentése

* Légkorkémiai folyamatok modellezése
- légszennyezés elorejelzése
- kibocsatasi korlatok megallapitasa

* Vegyi uzemek, gyartasi folyamatok modellezése
- hatastok és kornyezetvédelem optimalizalasa
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Bevezetés

A tosszilis energlaforrasok korlatozott mennyisége, illetve égetésiik karos hatasa
mara mindenki szamara nyilvanval6 alapigazsagokka valtak, igy jelentdsen nétt az
alternativ energiaforrasok kutatasanak szerepe.

Egy lehetséges forgatokonyv része lehet a biomassza alkalmazasa, amely biologiai
uton létrejovo szervesanyag-tomeget jelent.

A biomasszabdl anaerob koriulmények kozott keletkez6 biogaz legt6bb komponense
a metan, amely a f6ldgaz legjelent6sebb alkotdeleme is.

A metan égését leiro részletes reakcidmechanizmus fejlesztése.
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Bevezetés

Egéskémiai modell Feladata / Célia
Langsebesség szimulalasa

* To6bb ezer anyagfajta és akar tobb

, ‘ Egyes anyagtajtak
tizezer elemi reakcio

koncentraciéprofiljanak

* Reakcidkinetikai és termodinamikai

) . meghatarozasa
paramétere

P ) Gyulladasi 1d6 szimulalasa
* Homogén kinetika esetén

nyomasra, hémérsékletre nézve egy Motorok fejlesztése

merev kozonséges differencialegyenlet- Egék tervezése

rendszer
valtozok szama = 100-1000
paraméterek szama = anyagfajtak x 40

Energiaatalakité berendezések
fejlesztése
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Bevezetés

Meérések tipusat
Gyulladasi id6 mérése

Egyes anyagfajtak
koncentraciojanak mérése

Laminaris langsebesség mérése

Sebességi egytitthatok direkt
meérése

Egéskémiai modell

Tobb ezer anyagfajta és akar tobb
tizezer elemi1 reakcio

Reakcidkinetikai és termodinamikai
paraméterek

Homogén kinetika esetén

nyomasra, hémérsékletre nézve egy
merev kozonséges differencialegyenlet-
rendszer

valtozok szama = 100-1000
paraméterek szama = anyagfajtak x 40

A modellt illesztjiik a kisérleti
eredményekhez a paramétereinek

hangolasaval

Feladata / Célja

Langsebesség szimulalasa
Egyes anyagtajtak

koncentraciéprofiljanak

meghatarozasa
Gyulladasi 1d6 szimulalasa

Motorok fejlesztése

Egék tervezése
Energiaatalakité berendezések
fejlesztése
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Bevezetés
Mérések

tipusai

Kisérleti berendezés

Mért mennyiség

Indirekt

Lokéshullamcesé Gyulladasi lfi,o

Koncentracio
Gyorsosszenyomasu berendezés Gyulladasi 1d6
Aramlasi reaktor Koncentracio
Jolkevert reaktor Koncentracio

mérések

Bunsen-égé

1D laminaris langsebesség

Ikerlang-modszer

1D laminaris langsebesség

Gomblang-technika

1D laminaris langsebesség

Hoéftluxus ég6

1D laminaris langsebesség

Direkt
mérések

LP-LIF, L.P-RF stb.

Sebességi egyttthatd
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Bevezetés
Mérések

tipusai

Kisérleti berendezés

Lokéshullamcso

Mért mennyiség

Gyulladasi id6
Koncentracio

Gvorsosszenyomasu berendezés

Aramlasi reaktor

Gyulladasi id6

Koncentracio

Indirekt

Jolkevert reaktor

Koncentracio

mérések

Bunsen-égé

1D laminaris langsebesség

Ikerlang-modszer

1D laminaris langsebesség

Gomblang-technika

1D laminaris langsebesség

Hoéftluxus ég6

1D laminaris langsebesség

Direkt
mérések

LP-LIF, L.P-RF stb.

Sebességi egytitthatd
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

Peng Zhang és munkatarsai (ELTE, Reakciokinetikai Laboratérium) altal
osszegyujtott és feldogozott gyulladasiid6-mérések:

3483 lokéshullamcsében végzett mérés,

523 gyorsosszenyomasu berendezéssel végzett mérés.

Osszesen 4006 mérési koriilmény, killonbozé hémérsékleten, nyomason, tizeléanyag
osszetétel mellett. Ez 76 publikacio 643 adatsoranak feldolgozasaval kapott adat, a
mérési eredmények ReSpecTh Kinetics Data (RKD) formatumban elérhet6ek a
http://respecth.hu adatbazisban.

Peng Zhang, Istvan Gy. Zsély, Viktor Samu, Tibor Nagy, Tamas Turanyi PROGRAM
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http://respecth.hu/

Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A metan égését leir6 AramcoMech 2.0 reakciomechanizmus

* 519 elemi1 reakciolépést tartalmazo modell

NUI Galway Combustion Chemistry Centre, AramcoMech 2.0, 2016,
(http:/ /www.nuigalway.ie/combustionchemistrycentre/mechanismdownloads/aramcomech20/)

Osszesen 4006 mérési koriilmény, killonbozé hémérsékleten, nyomason, tiizeléanyag
osszetétel mellett.

Minden kisérleti korulményen az érzékenységi-vektorok kiszamitasa,

az érzékenységi vektorok alapjan a kisérletek klaszterezése.
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

Lokalis normalizalt érzékenységi indexek szamitasara épul6 eljaras

Jelolje a modell fuggetlen valtozoit X = (xq, X3, =+, Xp), 2 modelleredményt leir6 fliggvényt
pedig f: R™ = R. Ekkor a

X1 .af(*) X2 .af(*)... *n L of
Fx) 0xg U F) ox, T E () 0y

vektort lokalis normalizalt érzékenységi vektornak nevezzuk.

(x*) |.

Srll%(i‘m (X*) —

Egéskémiaban jellemzéen adott fizikai korilmények mellett a gyulladasi id6t, a
langsebességet, stb. irjak le a modellek segitségével, mig a valtozok reakciokinetikat
paraméterek.
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

519 paraméter (érzékenységi vektor dimenzidja) és
4006 mérési korulmény (vektorok szama)

Hierarchikus klaszterezés, a tavolsagot a vektorok altal bezart szog koszinuszanak
segitségével mérjuk:

d(x,y) =1 — cosy,
ahol yaz x és y vektorok altal bezart szog.

A klaszterek kozott sulyozott atlagos tavolsagtiggvényt hasznalunk, azaz ha
az r-edik klaszter a p és g klaszterek Osszevonasaval keletkezett, akkor

d(p,s) +d(q,s)

d(r,s) = >
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

Az optimalis klaszterszam meghatarozast a Gap statisztika segitségével végeztuk.

A klasztereken beltl az egyes pontokra konvex burkolot illesztettiink.

Az érzékenységl vektorok alapjan

- a gyorsosszenyomasu berendezésben végzett mérések 10 klaszterbe sorolhatoak
- a lokéshullamcsében végzett kisérletek 10 klaszterbe sorolhatoak

- az Osszes gyulladasiid6-mérés 12 klaszterbe sorolhaté
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A gyorsosszenyomasu berendezésben végzett mérések klaszterezése
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A lokéshullamcsében végzett mérések klaszterezése
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Valodi kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

Az 6sszes gyulladasiid6-mérés klaszterezése
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Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A modell atfogo vizsgalata a teljes fizikai térben

- tetszoleges kisérleti korulmények mellett szimulacid
- a teljes fizikai térben klaszterezés

M¢érési adatok szimulalasa
- T'=500-2000 K, ekvidisztans 15 pontu felosztas
- p = 0,1-20 atm, logekvidisztans 15 pontua felosztas
- ¢ = 0,1-6 ekvidisztans 15 pontu telosztas
- 4 kulonboz6 higitogaz osszetétel: 100%, 21%, 10,5% és 2,1% O, tartalom

PROGRAM
NATIONAL RESEAF;CH, DEVELOPMENT FINANCED FROM
AND IrTINO\‘/-ATlO.h{ OFFICE THE NRDI FUND




Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

* A modell atfogé vizsgalata a teljes fizikai térben

- tetszoleges kisérleti kortulmények mellett szimulacid
- a teljes fizikai térben klaszterezés

* Gyulladast 1d6 szimulalasa 16késhullamcsében
- T=500-2000 K, ekvidisztans 15 pontu felosztas
- p=0,1-20 atm, logekvidisztans 15 pontu felosztas
- 9=0,1-6 ekvidisztans 15 pontu felosztas
- 4 kilonboz6 higitogaz osszetétel: 100%, 21%, 10,5% és 2,1% O, tartalom
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Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

Az 6sszes szimulalt gyulladasiid6-mérés klaszterezése
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Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A 100% O, oxidalészerrel szimulalt gyulladasiid6-mérések klaszterezése

M Cluster 1
{iCluster 2

[TCluster 6

Temperature / K

10

20
1 0 Pressure / atm

0.7 |
0.6
0.5
0.4 g
1 5 6 2 3
PROGRAM
NATIONAL RESEARH. DEVELOPMENT F INANCED F ROM
o ONGARY THE NRDI FUND



Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A 21% O, - 79% N, oxidaloszerrel szimulalt gyulladasiiddé-mérések klaszterezése
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Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A 10,5% O, — 89,5% N, oxidaldszerrel szimulalt gyulladasiid6-mérések klaszterezése
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Szimulalt kisérletek csoportositasa klaszterezéssel

A 2,1%0, - 97,9% N, oxidalészerrel szimulalt gyulladasiid6-mérések klaszterezése
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Eredmények

4145 méréshez tartozo érzékenységi vektorok eldszirése kisérlettipusonként (139 adatpont
eltavolitasa az el6szarés soran)

Kisérlettipusonként a klaszterezés elvégzése
Minden mérést korilményen a klaszterezés elvégzése (4006 korilmény)

Az eredmények kiértékelése, az egyes osztalyok hémérséklettdl, nyomastol, tizeléanyag-
osszetételtol valod tugeése

A modell atfogo vizsgalata a teljes fizikai térben (8004 szimulalt gyulladasiid6-mérés)

- tetszoleges kisérleti korulmények mellett szimulacié
- a teljes fizikai térben klaszterezés
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Eredmények

A higitogaz oxigéntartalmatol figgden:

- az egyes klaszterek tiszta O, higitogaz mellett jOl szétvalaszthatoak,

csak homérésklettdl fiigg a besorolasa a kisérleti korulményeknek.

- higitogazként leveg6t hasznalva a modell viselkedése erésen fuge a homérséklettol és
gyengén a nyomastol.

- csokkentve a higitégaz oxigéntartalmat a modell viselkedése mind a hémérséklettél, mind

a nyomastol és tizel6anyag-levegd osszetételtol
PROGRAM
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Tovabbi tervek és célok

A vizsgalt metanégési mechanizmussal szimulalt gyulladasi id6k és a valos mérési

eredmények eltérésének vizsgalata, a modell bizonytalansaganak feltérképezése az egyes

klasztereken beldl.

Sulytugevény készitése, mellyel az egy klaszterbe es6 mérések 6sszevonhatok, ugy, hogy

fioyelembe vessziik a klaszterek méretét, a modell bizonytalansagat.
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Eddigl eredmények

El6adas: MTA Reakciokinetikai és Fotokémiai Munkabizottsagi tilés (2020 november 0.)
E. Valké, M. Papp, M. Kovacs, T. Varga, 1. Gy. Zsély, T. Turanyi Ditferencialis entropia

szamitasan alapulo kisérlettervezés

Benyujtott kézirat: Combustion Theory and Modelling (Q1) E. Valko, M. Papp, M. Kovacs,
T. Varga, 1. Gy. Zsély, T. Turanyi Design of combustion experiments using differential

entr opy

Kisérlettervezés klaszterezéssel témaban kézirat
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Kulon koszonet a

Reakciokinetikal Laboratorium Munkatarsainak
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