Téma cime: Dekonvolucié genetikus algoritmus segitségével,
alkalmazas femtoszekundum felbontasu kinetikai mérésekre
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A miszaki-tudomdnyos gyakorlatban sokszor eléfordul, hogy a mérések eredménye nem a
megmérni kivant jel, hanem annak konvoliciéja a méréberendezés torzitasat leird fiiggvénnyel. A
»tiszta”, konvoludlatlan informécié kinyeréséhez dekonvolicidra van sziikség, ami két okbdl is
problémat jelent. Egyrészt a torzitatlan jelet leiré fiiggvény dltaldban nem periodikus, masrészt
annak diszkrét pontokban mért értékei kisérleti zajt is tartalmaznak. A probléma nemlinedris
dekonvoliciés mddszerek megfeleld adapticidjaval oldhaté meg. Ezek koziil — a tapasztalatok
szerint — a legjobban egy genetikus algoritmus segitségével végzett dekonvolicié miikodik. Az
eddig elért eredmények egyeldre még nem teljesen kielégitéek, tovabbi mddositdsokra, azok préba-
szamitasokkal torténd tesztjeire van sziikség.

A vizsgélt konkrét alkalmazas un. elemi kémiai reakciok sordn a molekuldkat alkoté atom-
magok atrendezddésének kisérleti vizsgdlata. Az atommagok tomege €s szokdsos energidja miatt
ezek az dtrendezGdések a 107° — 107" s iddtartomdnyban jatszodnak le, ezért a femtoszekundumok
(1 femtoszekundum = 107" s) tartomdnydba es§ felbontdsra van sziikség méréssel torténd
nyomonkovetésiikre. Az 1980-as évek kozepe 6ta megvaldsithatd ez a mérés, az azéta hozzaférheto,
100 fs-ndl rovidebb lézerimpulzusok segitségével. A molekularis dtrendezddések azonban valds
idejli detektaldssal nem kovetheték nyomon, hiszen a 107" s (10 ps) idé méréséhez is 100 GHz-nél
gyorsabb elektronikdra lenne sziikség. A femtokémiai méréseket ezért ugy végzik, hogy egy kb.
100 fs szélességli impulzussal elinditjdk a kémiai reakcidt, majd az ugyancsak kb. 100 fs szélességli
méréimpulzust az optikai uthossztdl fiiggd késleltetéssel utdnakiildik. A detektor a teljes véltozast
csak kb. 107% s alatt képes megmérni, igy a mérés eredménye egy integralt jel lesz, amely a reakciot
elindit6 és a mérd fényimpulzus korrelacidjanak konvolicidja a molekuléris véltozas jelével.

Az aktudlis feladat a Matlab kdédban irt genetikus algoritmus tovabbfejlesztése, tesztelése,
valamint a mar mikodoé €s konnyen hasznélhatd, felhaszndlébarat grafikus kezeldfeliilet tovabb-
fejlesztése. A jelenlegi algoritmus nagyon j6l miikodik egy pillanatszerlien felfuté és lassan
lecsengd jelalakra, de ennél bonyolultabb esetekre egyeldre nehézkesen. Nagy tere van még a
hasznélt genetikus operatorok optimalizalasanak is. A témdbol mar sziiletett két alkalmazott
matematikus diplomamunka, és elérhetok angol nyelvli cikkek, valamint egy magyar nyelvi
folydiratcikk is, amelyek jo felkésziilési lehetdséget biztositanak az elvégzendd munkdhoz. A
munkdhoz meg kell ismerkedni a Fourier-transzformdcioval, valamint integralegyenletekkel
(konvolucid) és azok megoldasi lehetdségeivel. Egyéni konzultidcidkra hetente van lehetOség.

A genetikus algoritmussal végzett dekonvolicié természetesen nem csak kémiai kinetikai
problémdk megolddsara alkalmas mddszer; haszndlhaté6 minden egymddusu (tranziens) fliggvény
dekonvolvdldsara, ahol az egzakt mddszerek nem vagy nagyon rosszul mikodnek. (Pl. hang- és
képfeldolgozds.) Igény lenne a moddszer tovabbfejlesztésére is egyéb lehetdségek, pl. az egy-
modusutol eltérd alaku fliggvényekre torténd alkalmazds, illetve két- vagy haromdimenzids
dekonvolucidra torténo kiterjesztés megvaldsitdsara.
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