Sokparaméteres modelloptimalizalas

Témavezetd:

Turanyi Tamas

ELTE Kémiai Intézet

1117 Budapest Pazmany Péter sétany 1/A, 146-o0s szoba
e-mail: turanyi@chem.elte.hu

Web: www.turanyi.eu

A téma leirdsa:

Az égések és a langok gyors kémiai folyamatok. A gyulladdsokat és a langterjedést kozonséges, illetve parcialis
differencialegyenlet-rendszer megoldasan alapulé modellekkel lehet leirni. Ezek a modellek tobb szaz, vagy akar
tobb ezer paraméter tartalmaznak. Ezeket a paramétereket kozvetleniil is meg lehet mérni, de csak nagy hibaval.
Egy masik lehetséges megkdzelités, ha a legfontosabb paramétereket kdzvetett modon hatarozzdk meg. Ebben az
esetben laboratdriumi kisérletekben a gyulladasig eltelt id6t és langsebességet mérnek, és a kémiai modell sok (20-
50) paraméterét egyszerre illesztik a nagyszamu (pl. 5000) mérési adatra.

Létrehoztunk egy mérési adatgylijteményt és egy MATLAB nyelvii programot, amivel a hidrogén és a
szénmonoxid €gési mechanizmusait optimalizaltuk a mérési adatok pontos leirasara. A megoldando feladat annak
vizsgalata lesz, hogyan lehet a mostani eljarast tokéletesiteni. A tovabbfejlesztés néhany lehetséges iranya:

a) A Matlab program atirasa C++ programma, majd tovabb fejlesztése.

b) A programunk most egy sajat fejlesztésti globalis optimalizalasi algoritmust hasznal. Az Internetrél szamos mas
globalis optimalizalasi program is letdlthetd. Megvizsgalando, hogy ugyanazt a paraméteroptimalizalasi feladatot
milyen sebességgel és hatékonysaggal oldjak meg az egyes algoritmusok, és ezek a tulajdonsagok hogyan
valtoznak az illesztendd paraméterek szamanak novelésével.

¢) Az illesztett modell egyes mérési adatokat nem tud jol leirni. Lehet-e kijelenteni, hogy ezek a mérési adatok nem
konzisztensek a kapott optimalizalt modellel? Hogyan lehet jellemezni mérési adatok konzisztenciajat egymassal
egy modell alapjan?

d) Vizualizacids eszkozok kifejlesztése és hasznalata az eredmények bemutatasara. A sok adat és a sok illesztett
paraméter miatt a kapott eredmények nehezen mutathatok be latvanyosan. Milyen szamitastechnikai eszk6zokkel
lehetne jol bemutatni az modellillesztés eredményeit?

A vallalkozé hallgato feladata a fenti témak egyikének kivalasztisa és annak vizsgalata, hogy a feladat
megoldasaval hogyan javithatdé a modellek optimalizalasa. A feladatok hattere kémiai, de a munkahoz semmilyen
kémiai ismeretre nincs sziikség. Sziikséges viszont készség MATLAB vagy C++ programok attekintésére és
modositasara. Az irodalmi forrasok angol nyelviiek.
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