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Bevezetés

1. Kísérlettervezés
Az égéskémiai folyamatok kémiai
kinetikai területén a kísérlettervezés
egy lehetséges célja a reakciómecha-
nizmusok paraméterértékeinek pontos
becslése a lehető legkevesebb kísérlet
eredménye alapján.

2. Modellfejlesztés
A részletes reakciómechanizmusok fej-
lesztése optimalizáción alapulhat. Ez azt
jelenti, hogy a modell fontos paramétereit
kiválasztott kísérleti adatokhoz illesztik.
Az optimalizált modell minősége a kísér-
leti adatok megfelelő kiválasztásától függ.
A cél klaszterezési módszerek alkal-
mazása a mechanizmus optimalizáláson
alapuló égéskémiai modellek javítására
irányuló mérések kiválasztására.

Kísérlettervezés
A kísérlettervezés célja és szerepe

I Olyan mérési körülmények azonosítása,
ahol az elvégzett kísérlet a legtöbb in-
formációt hordozza a becsülni kívánt
paraméter(ek)re

I Modellek fejlesztése
I Célzott kísérletvégzés, költségcsökken-

tés

Differenciális entrópia számításán alapuló
kísérlettervezés

Shannon-féle entrópiaa (1948)

H = E (ln PX ) = −
∫

PX (x) ln PX (x) dx, (1)

ahol E (·) a várható érték operátora, PX az X
valószínűségi változó sűrűségfüggvénye.
Az entrópia mátrix értelmezése

Sij =
∂Hj

∂Hobs
i

, (2)

ahol Hj a j-edik modelleredmény entrópiája míg
Hobs

i az i-edik mérés entrópiája.

aC. E. Shannon, Bell Systems Technical Journal 27
(1948), 379–423

Ipari alkalmazások és együttműködések
Szoftveripar: A kutatás célja korszerű kísérlettervezési algoritmusok fejlesztése, valamint az
égéskémiai területén alkalmazott modelloptimalizációs eljárások fejlesztése.
Együttműködés: ELTE, Reakciókinetikai Laboratórium.

Kísérlettervezés
Az EDDI algoritmus

Alapja az egy mérésre vonatkoztatott nettó in-
formációs áram
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Experimental Design through Differential
Information (EDDI) algoritmus

1. Adott kísérleti körülményeken mérési
adatok – bizonytalansággal terheltek

2. Az égéskémiai modell paramétereinek
becslése a mérési eredmények alapján, a
modell eredmények a posteriori bizonyta-
lanságának meghatározása

3. Nettó információs áramok kiszámítása
minden mérési eredményre

4. Van negatív információs áram?
I Igen: dobd ki a legkisebb információ-

tartalmú mérést, majd 2.
I Nincs: STOP, azonosítottuk a mérési

adatok azon csoportját, melyek a
legnagyobb hatással vannak a mo-
delleredmények bizonytalanságának
csökkentésére és a köztük lévő kor-
reláció minimális.

Az algoritmus fejlesztése, adekvátabb hibater-
jedési modell beépítése Turányi és mtsai.
munkája alapján.

Eredmények

A kísérlettervező algoritmus futtatása
metanolégési mechanizmus vizsgálatára
nitrogénmonoxid jelenlétében

I 88 fizikai körülmény közül 41 kiszűrése,
ahol az elvégzett mérés nem szolgáltat in-
formációt a vizsgált modellparaméterre

I A maradék 47 pontban az illesztett
paraméter becsült a posteriori hibája
monoton csökkenő

I A módszer összevetése a szakirodalom-
ban gyakran használt lokális érzékeny-
séganalízissel

Modellfejlesztés
I Metán égését leíró égéskémiai modell

vizsgálata
I A metán oxidációjának egy lehetséges

mérése a gyulladási idő mérése:
4071 valós kísérleti adat, különböző
hőmérsékleten, nyomáson, tüzelőanyag
összetétel mellett, valamint közel 25000
szimulált mérési adat

I Minden kísérleti körülményen a lokális
normalizált érzékenységi-vektorok ki-
számítása, az érzékenységi vektorok
alapján a kísérletek klaszterezése
((4071 + 25000)× 517 méretű mátrix).

Az f : Rn → R függvény érzékenységi vektora
az x? pontban(
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I Hierarchikus klaszterezés, a távolságot a
vektorok által bezárt szög koszinuszának
segítségével mérjük, a klaszterek között
súlyozott távolságfüggvény.

Eredmények

I A valós- és szimulált kísérletek méréstípu-
sok szerinti klaszterezése

I Az egyes klaszterek hőmérséklet-,
nyomás-, tüzelőanyag-levegő összetétel-
től való függésének vizsgálata.

1. ábra. Levegő, mint hígítógáz esetén 5796 sz-
imulált mérés csoportosítása az érzékenységi vek-
torok alapján.
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