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Kivonat

Napjainkban a termékek és ipari eljarasok tervezésében egyre fontosabb sze-
repet jatszik a szimulédcio, hiszen ezzel sok kiilonb6z6 verziot lehet kiprobalni
anélkiil, hogy az altaldban rendkiviil kéltséges fizikai vizsgalatot mindegyi-
kiikre el kellene végezni.

Ugyanakkor bonyolultabb folyamatok vizsgalatanal a rendelkezésre 4ll6 sza-
mitastechnikai kapacitas korlatai behataroljak az alkalmazhaté modell rész-
letességét, finomsagat és valosaghtiségét is. A szamitastechnikai kapacitas
hatékony kihasznalasa igy meghatéaroz6 tényezGje a szimulécios kisérlet hasz-
nossiganak.

Dolgozatomban ezért egy olyan megkozelitést vizsgilok, amely a vizsgéilatok
hatékonysigat ugy javitja, hogy a szimulalt objektum aktudlisan fontos he-
lyét finom felbontéssal, a kevésbé érdekeseket pedig csak durva felbontéssal
modellezi, kdvetve a szimulaciés folyamat dinamikajat.

Az éaltalanos probléméat egy kiemelten fontos kémiai analitikai modszer pél-
d4jan vizsgaltam, amellyel a detektor altal mért jelbdl (pl. aramerdsség) egy
minta minGségi és mennyiségi Osszetételére kovetkeztethetiink.

Az eddigi kutatési eredmények azt mutatjak, hogy egy sav-bézis diddanak
nevezett kémiai rendszerbdl érzékeny és olesod ionérzékels (pl. viz- vagy vér-
mintaban néatrium és kalium szint meghatéarozasra alkalmas) fejleszthetd.

A szimulaciés program a végeselem-modszer alkalmazaséaval oldja meg a di-
6dat leiro parcialis differencidlegyenlet-rendszert. Ez a kozelit6 modszer a
geometriai objektumot, melyen a megoldast keressiik, véges elemekre osztja.
Ezt hal6generaldsnak nevezziik.

Mivel a didda jol kozelithets egy egyszert egydimenzids modellel, esetiinkben
ez az aldosztas szakaszokat jelent, és a jelentkezd effektusok kozelitésének
finomsagat az szabja meg, hogy egy adott hosszisagot hany részszakaszra
bontunk. A differencial-egyenlet rendszer megoldasa az egyes szakaszokon
polinomiélis kozelitéssel all el6.



A modellezett sav-bézis diddara jellemzd, hogy abban egy kémiai reakcié ha-
lad végig. Ennek helye a kritikus zona, ahol joval nagyobb felbontast (tobb
szakasz) kell alkalmazni, mint a diéda tobbi részén ahhoz, hogy a mérés
szempontjabol kritikus hatésrol valosaghti képet kapjunk. A tranziens szi-
muléciok nehézségét épp az okozza, hogy ennek a zdénédnak a helyzete az
idében valtozik (,mozog”), igy mindig mashova kell a nagy felbontast zonét
helyezni (adaptiv halogeneréléas), hiszen az egész objektum finom felbontésu
modellezése irredlis futéasi idejd bonyolultsagot jelentene.

A sav-béazis di6dak tranziens modellezése kapcsan az adaptiv héldgeneralasi
algoritmusok gyorsitasi lehet&ségeit vizsgaltam.

Meghataroztam a szimulacidkban hasznalt hélé finomséganak hataséat a szi-
mulacioés idére, valamint a megoldas numerikus hibajara, hiszen az elsé rom-
lik, a méasodik pedig javul a halé finomitasaval.

Kivélasztottam néhany lehetséges ,monitorozo” fiiggveényt (a differencialegyenlet-
rendszer véltozoinak térbeli derivaltjai, kémia reakciot jelz6 tag stb.), me-
lyekbdl a sziikséges halostriség optimalizalhato.



1. fejezet

Bevezetés

Koszonetnyilvanitas

Ezuton is szeretnék koszonetet mondani témavezet6mnek, Dr. Pataricza And-
ras egyetemi tanarnak ttmutatd tanacsaiért és kritikdiért egész kutatémun-
kam sorén.

1.1. Témavalasztas

A BME Vegyész- és Biomérnoki Karan szereztem BSc (2010) és MSc (2013)
diplomamat analitikai- és szerkezetvizsgalati szakiranyon. Még vegyész sza-
kos hallgatoként kezdtem az informatika irdnt érdekl6dni, amikor TDK hall-
gatoként csatlakoztam a BME Fizika Tanszék Kémiai Fizika Csoportjihoz,
ahol szamitogépes modellezéssel kezdtem el foglalkozni.

Jelenleg ugyanitt vagyok doktorans hallgato, témam sav-bazis dibdak model-
lezése és kisérleti vizsgalata. Az eddigi kutatdsok alapjan a diodabol gyors és
érzékeny iondetektort lehet kifejleszteni, amely kémiai mérések széles spekt-
rumén fog mérGérzékelsként szolgélni.

Tavlatilag egy ilyen érzékelGvel szemben szdmos metrolégiai elvards van:

e Kiemelt fontossagn az érzékenység, ahhoz, hogy kis ionkoncentraciok
esetén is hasznélhato legyen.

e Hasonléan fontos a pontossig és reprodukilhatésig, annak érdekében,
hogy méréstechnikailag megfelel alapot képezzen a vizsgélatokhoz.

e A kémiai analitikdban alapvets kérdés a szelektivitas, azaz a detektor



milyen mértékben és milyen anyagokra reagél.

e A tavlati technologizalas sordn a detektor kialakitasa mellett szamos
kérdés vetddik fel, annak anyagosszetételével, tisztasdgaval és gyartas-
technolégiajaval kapcsolatban.

e Hasonléan lényeges kérdés a detektor dinamikija, hiszen ez képezi a
pontos mérés, és rendszerbe integralhatosag egyik megalapozo karak-
terisztikajat.

Ma az analitikai kémia eszkoztaranak fejlesztése is fokozottan épit a szami-
togépes modellezésre és szimuléciora, hiszen az elvégzends nagyszamu vizs-
galat kozvetlen kisérleti kivitelezése rendkiviil id6-, anyag- és eszkozigényes,
amelyet hatékonyan csokkenthet egy szamitdgépes modellel végzett kisérlet-
sorozat feltéve, hogy rendelkezésre all az eszkoznek egy kellGen valosaght
modellje. Természetesen legfontosabb eredmények tekintetében tovabbra is
elengedhetetlen az analitikai kémiai kisérleti validacio.

1.1.1. Elézmények

Még a BME Vegyészmérnoki Karan végzett tanulmanyaim sordn kezdtem
foglalkozni sav-béazis diddakkal. MSc diplomatervemben elSkisérleteket vé-
geztem a sav-bazis didda tranziens modellezésével. Egy alapvet&en altalanos
célua kereskedelmi algoritmus koré egy olyan dedikilt kornyezetet alakitottam
ki, amely alkalmas volt a sav-bazis dibda miikodésének megértését tamogatod
szimulacios vizsgalatokra [23].

Ezek a vizsgalatok ugyanakkor megmutattik, hogy egy kell6en valbsaght
tranziens vizsgalat er6forrasigénye hatalmas, még akkor is, ha csak egyetlen
egy vizsgalatot kell elvégezni.

e A stacionérius szimulaciokkal ellentétben egy-egy modellszamitéas ers-
forrasigénye joval nagyobb, mivel ebben az esetben sokkal nagyobb
felbontast kell alkalmazni a modellezett rendszerben, pontosabban egy
részében, mint stacionarius szimulacié esetén.

e A di6déban talalhaté egy kritikus zona (itt kémiai reakcio zajlik, az
egyes valtozok gradiensei itt a legnagyobbak), ahol kiemelten stird halo
sziikséges a megfelel konvergenciahoz. A modellezés nehézségét épp az
okozza, hogy ennek a kritikus zénanak a helyzete az idében valtozik.

e Ekkor jo megoldas, ha a kritikus zonaban (esetleg zonakban) joval na-
gyobb felbontast alkalmazunk, mint a rendszer tébbi részén, a felbon-
tast pedig az idében teljesen automatizélva valtoztatjuk (adaptiv ha-
l6generalasi technikék).



MSc diplomamunkam soran kénytelen voltam, leginkabb empirikus tton, egy
ilyen adaptiv algoritmust késziteni ("béta verzio"), mert kiilonben a szimu-
laci6im, melynek eredményeibdl fizikai-kémiai, analitikai kémiai kovetkezte-
téseket vontam le, csak nagyon lassan futottak volna le (mar ha az akkori
rendelkezésre 4116 szamitasi kapacitas mellett egyéltalan lefutott volna). Eb-
ben az algoritmusban azonban szdmos gyorsitasi lehet&ség rejlik, amellyel
mint vegyész, egyaltalan nem foglalkoztam, mert a kozvetlen célkitiizésen
messze tulnyult.

Eppen a szamitogépes modszerek hasznalataval mértem fel azt, hogy a haté-
kony kutatémunkahoz elengedhetetleniil sziikséges a mélyebb szamitastudo-
méanyi és informatikai miiveltség, hiszen az altalam valasztott specialis kémiai
probléma vizsgéilata soran rendre beleiitkdztem a jo hird kereskedelmi eszkoz
korlataiba.

Ezért a vegyészmérnoki MSc képzéssel parhuzamosan megkezdtem a mérndk-
informatikus BSc képzést is.

Az elméleti és technologiai megalapozottsdggal kapcsolatban és a analitikai
kémia teriileten végzett kutatdsaim elérehaladtéval, hogy a hatékony szimu-
lacidhoz elméleti mélységi vizsgalatokra is sziikség van. a szamitastudomanyi
és informatikai céla, az analitikai kémiai kutatédsaim altal inspiralt, de an-
nél szélesebb fokuszi metodikai kutatasomat a BME VIK Méréstechnika és
Informacios Rendszerek Tanszékén TDK munka formajaban mélyitettem el.

1.1.2. A kutatas célkitiizése

A metrologiai célu vizsgalat ugyanakkor sokkal pontosabb és ennek megfele-
16en nagy felbontasd, sok aspektusbol elvégzendd vizsgalatsorozatot igényel,
amelyre a korabbi médszereim mar alkalmatlanok.

A mai, megnovelt szamitasi kapacitds (pl. felh¢ szamitastechnika) mellett
elvileg lehetségesnek ttinik, hogy a brutalis erd elvét hasznalva az egész rend-
szerben a sziikséges nagy felbontast alkalmazzuk, hiszen kell§ szamitéstech-
nikai teljesitmény mellett a szdmitasok akkor is véges idén beliil lefutnénak.

e Bér a szimuliciés rendszer magjanak futasi bonyolultsdga elméletileg
linearis fiiggvénye a modell finomsiganak, de az gyakorlatilag szuper-
linearis az alkalmazott felbontas fliggvényében, ami tobbszor tiz - széz
elemd vizsgalatsorozat esetében hiarom- négy nagysagrendnyi szami-
tastechnikai tobbletkapacitast igényelne.

e Mindemellett egy adott felbontasnél durvibbat alkalmazva az iteracio-
kon alapul6 szamitasi algoritmus kieshet a konvergenciatartoméanybdl,
igy egyszertien nem is szolgaltat eredményt.



Az elGzetes vizsgalatok szerint a vizsgalandé effektus az eszkoz egy kis, de
helyét dinamikusan valtoztat6 részére koncentralodik.

A diplomatervemben 6sztonosen alkalmazott adaptiv halogenerélasi techni-
kimban ugyanakkor benne rejlik az a lehetGség is, hogy a szimulécié fo-
lyamatat és eredményeit nyomon koévetve, a finom felbontéast és igy a nagy
szamitastechnikai kapacitiast a modell aktualisan "izgalmas" részére koncent-
raljuk, a tobbit pedig csak a feltétleniil sziikséges felbontassal vizsgaljuk, igy
korlatos szamitéasi kapacitassal a terminélast biztosité és a finom felbontastu
modellekkel egybevethet6 pontossagt szimulédcids eredményeket kapjunk.

Ennek a technikdnak az alkalmazasa azonban jelentds elméleti megalapozast
is igényel. A jelenség bonyolultsdga miatt ez sziikségképpen azt jelenti, hogy
egy kis mintakisérleten végzett szimulacié folyamatit és eredményeit rész-
letesen naplozva, majd azokat kiértékelve dolgozzuk ki a késgbbi futtatasok
széméra a modellhangolési stratégiat.

Jelen informatikai TDK munkamban szigortan csak ennek lehet&ségeit vizs-
galom meg.

e A mintakisérletek tapasztalatai alapjan igyekszem azon véltozok, fak-
torok halmazat csdkkenteni, mely ezen algoritmus tervezésekor szdba
johetnek.

e Az adaptiv halohangoléasi stratégianak a leglényegesebb modellpara-
méterekre valo korlatozasa ugyanis azt igéri, hogy az adaptiv technika
alkalmazasa elényeinek megmaradésa mellett a viszonylag nagy darab-
szamu modositott modelleken végzett vizsgalatoknal is hatékony lesz a
szamitas, hiszen a kulcsvaltozok az Osszes szimulacios kisérletben k6zos
alapvetd kémiai folyamat lényegéhez kdtGdnek.

A csak lokalisan finom felbontést modellvizsgalat alkalmazasanak dacara
torténd kell6 pontossig eléréséhez tobbféle paraméterezéssel szamos szimu-
laciot futtattam még. Kezdetben az dltalam korabban készitett adaptiv halo-
generalési algoritmussal. Azonban ebben az esetben sokkal inkéabb a szimula-
ci6 hibajéara, konvergenciara voltam kivancsi, mint a kémiai-fizikai folyamat
lefutaséra.

1.1.3. Az alkalmazott modszer

A numerikus algoritmus hangolasanél alapvetd nehézséget jelent, hogy az
alkalmazott kereskedelmi forréasu végeselem probléma megolddjanak belss
miikodése nemigen dokumentalt, sem a belsg algoritmusok, sem az alkalma-
zott gyorsitoheurisztikik szempontjabol.



Ez szamomra a szamitasi folyamat gyorsitdsdnak szempontjabol azt jelen-
tette, hogy a megoldot alig sziirke, inkabb fekete dobozként kellett kezelnem,
és a hangolashoz csak az altalam kiilon beépitett és csak részleges megfigyel-
hetGséget biztositdé naplokat hasznalhattam.

Az igy gytdjtott (ill. korabbi szimulaciés eredményekbdl kinyert) adatokat
ezért statisztikai modszerekkel kellett elemeznem, és ennek eredményei alap-
jan teszek javaslatot az adaptiv halé kialakitaséra.

A fenti naplok elemzése is onmagaban speciélis technikékat igényelt. A han-
golés soran elvben széba johets paraméterek széma elvben néhany 10, amely
intuitiv alapon 10-re sziikithetd, dsszhangban az irodalomban hasonléd prob-
lémék megoldasaval. Ennyi paraméterrel azonban nem lehet olyan haléhan-
golasi stratégiat késziteni, ami kell§en robusztus lenne a sokféle médositott
modellre is.

A vizsgélt naplofajlok ugyanakkor rendkiviil terjedelmesek ill. a kereskedelmi
megold6 zartsdga miatt nem tudhato-e elére pontosan, hogy mely adatokra
lesz sziikség, s6t a szamitasi folyamat nem is teljesen megfigyelhetd, igy az
elemzés a nagy adatprobléma (Big Data) hataraig jutott el.

Az adatok elemzése soran ezért harom megkozelitést is vizsgaltam, hatékony-
sig és alapossdg szempontjabol:

e Vizualis feltaro adatanalizist (Visual Exploration Data Analysis) al-
kalmaztam a szamitési folyamat alapvetd megértésére ill. az els6dleges
Osszefiiggések megtalalasara.

e Szamitogéppel segitett részletes statisztikai analizist (Statistical Con-
firmatory Data Analysis) alkalmaztam az elsg lépésben talalt részben
sejtésszert induld statisztikai modell ellenGrzésére és finomitaséra.

e Végezetiil a kapott eredményeket egybevetetten a nagy adatanalizis
legijabb trendjét tiikrozs "Algorithm as a Service" jellegdi automati-
zalt statisztikai modellgeneralo szoftver (IBM Watson Analytics) ered-
ményeivel.

A dolgozat alapvetSen a szamitasi folyamatot és a fokozatosan kialakuléd
megoldést az informatika teriiletén is szokasos mérésadat feldolgozédsi mdd-
szerekkel vizsgalja, és a hangolasi feladat soran elsédlegesen az algoritmikus
szintre koncentral. A megfontolasok soran igyekeztem olyan moddszereket és
informatikai eszkdzoket alkalmazni, amelyek a korlatos kiterjedésd hatasokat
FEM-mel vizsgal6 szélesebb problémakorre is alkalmazhatoak.

A MSc diplomamunkdmban korabban elért ill. tovabbi doktorans kutatomun-
kambol szarmazo (alapvetGen fizikai-kémiai fokuszu) eredményeket (melyek-
bdl a publikiciok még csak az elSkészitésnél tartanak), mint irodalombol



szarmazd adatokat kezelem. A jelen TDK ezeket csak az informatikai teriile-
ten végzett kutatdsaimhoz inspiralo, és egyuttal a gyakorlati alkalmazhatosag
ellendrzésére szolgald példaként hasznélja.

1.2. A dolgozat felépitése

Dolgozatomban legelészor (2l fejezet) nagyon roviden bemutatom a sav-bazis
diodak legfontosabb fizikai, kémiai tulajdonsagait, melyek pl. a félvezetd di-
6dakhoz hasonlé karakterisztikéaval rendelkeznek (innen szarmazik az elneve-
7és). Ebben egy-két kémiai fogalom is elkeriilhetetleniil elSkeriil, melyek de-
finicioja a Fiiggelékben talalhato Kémiai kisokosban megtalalhato (11 feje-
zet). Ehhez szorosan kapcsolodva a dioda matematikai modelljét ismertetem,
mely lényegében egy egydimenzi6s parcialis differencidlegyenlet-rendszernek
tekinthetd.

A di6da modellezése soran ezen differencidlegyenlet-rendszert, melynek ana-
litikus megoldésa nem lehetséges, numerikus, kozelité megoldasat keresi a
szoftver. Ehhez a szimulacios program a végeselem-modszert (finite element
method, FEM) alkalmazza, melynek alapgondolatait ill. szamitasi komplexi-
tasat, valamint a halo szerepét a szimulaciokban a [3l fejezetben (kitérve a
dioda FEM modellezésére) ismertetem. Ezutan réviden bemutatom az iro-
dalomban ismert adaptiv hildégenerdlasi technikakat, megfontolasokat.

A kovetkezGkben a vizsgdlati modszertant altalanossagaban mutatom be (4l
fejezet), ahol a vizsgalati kornyezetet is részletesen ismertetem. Ez nem maés,
mint a szimulaciok hatékony végrehajtdsat tamogatd szoftverkérnyezet.

Végiil a Szimulécios eredmények feldolgozésa c. fejezetben (Bl fejezet) kiilon-
boz6 adaptiv haldkkal valé szimulaciok eredményeit hasonlitom 6ssze, majd
az adaptiv algoritmus hangoladsahoz széba joheté paraméterek és valtozok
hatasat, valamint alkalmazhatosagat elemzem.

A dolgozat legvégén egy rovid dsszefoglaléd talalhaté a TDK munka legfonto-
sabb eredményeirdl, nyitott probléméirdl és a megkdzelités tovabbfejlesztési
lehet@ségeirdl.
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2. fejezet

A benchmark

A sav-bazis diodall egy reakcié — diffiziéo — ionos migracié rendszer, ahol
az alkalmazott koncentracié- és elektromos potencial gradiensek hatésara az
ionok mozognak, mikézben egy egyszerii kinetikaji sav-bazis reakcié zajlik.
A rendszer egyes komponenseinek egyszertisége dacara a kétféle, ionmozgé-
sos ill. kémiai reakci6 kolcsonhatisa egy meglehetésen bonyolult rendszert
eredményez.

Hasonl6an az egyszerii félvezetd diddanak a modelljében a zarasi tartomany
sokszor egy kikapcsolt kapcsoloval jellemzik ill. az dramszivargasi jelenségek
jol modellezhet6ek. A dioda karakterisztikajanak részletes modelljére akkor
van sziikség, ha a fesziiltségfliged nyitasi folyamat részletei is relevansak egy
folyamatban.

A sav-bézis diddak esetében azonban a kémia alkalmazasok szempontjabol
leginkabb a zardiranya tartomany izgalmas. A stacionarius allapot szamito-
gépes modellezése sordn egészen véletleniil fedezték fel azokat a sészennyezés-
sel kapcsolatos jelenségeket, amikor egy szimuléci6 rossz paraméterekkel in-
dult el. A jelenség teljesen ellentmondott a jézan ész altali megfontolasoknak
és varakozasnak (ilyen esetet nem is kutattak, mert trividlisnak tartottak).

Azonban sem a modellben, sem a numerikus eredményekben nem igazéin
talaltak semmilyen hibat, ezért a jelenséget kisérletekkel is tiizetesen meg-
vizsgaltak, ami teljesen igaznak bizonyult. Ez a s6szennyezéssel kapcsolatos
jelenség lehet egy gyors és érzékeny iondetektor alapja.

A fenti torténet is jol mutatja a gyors és hatékony szamitégépes modellezés

LA diodarol megjelent dssze publikaciot a Hivatkozasok kozott szerepeltetem, a szoveg-
kornyezetben ugyanakkor csak a legfontosabbakat jel6lom. Ezen dolgozatnak nem célja az
elektrolit divdak irodalmanak részletes ismertetése, ezen munka viszont mégis nagymeér-
tékben tamaszkodik ra.
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fontossagat. Azon tul, hogy szamitdgépes szimulicidkkal nagyon sok pénz-
és idGigényes kisérletet kivalthatunk, gyokeresen 1j jelenségeket is felfedez-
hetiink, amit kisérletileg esziinkbe sem jutott volna megvizsgalni. Ezenkiviil,
ha szimulaciés eredmények alapjan mér ipari terméket tudunk tervezni, az
nagyon jé visszaigazolasa a modell helyességének.

2.1. A sav-bazis diéda

A sav-bézis diddaban (211 4bra) egy lugos (KOH) és egy savas (HCI) oldatte-
ret egy gél vagy egy membran (6sszekotGelem) tagol, amely megakadalyozza
a folyadékok Osszekeveredését, de megengedi az egyes oldatbeli komponensek

stz

Az oldatterekbe munkaelektrodok meriilnek, melyekkel potencialkiilénbséget
hozhatunk létre a két oldattér kozott. Ha a savas oldattérnek nagyobb a
potencialja, mint a ligosnak, ebben az esetben az elektromos erétér hatasara
a gélbe HT és OH™ ionok keriilnek, melyek ott rekombindlodnak vizzé.

A rendszeren mérhetd dramerdsség a fesziiltségtsl és az oldatterekben 1évé
ionok koncentracidjatol fiigg. A félvezets diodakhoz hasonldan, jelen esetben
is fligg a mért aram nagysaga fiigg attol, hogy a fesziiltséget milyen polari-
tassal kapcsoljuk a rendszerre — innen az elektrolit diéda elnevezés. Ennek
mintdjira megkiilonbo6ztethetiink nyito- és zardirdnyt a sav-bazis diodaban

22 abra).

@O
0 X p=Ap>0

2.1. abra. Erds sav — erds bazis dioda (KOH — HCI) elvi vazlata.
Ha a sav-bazis didda valamelyik oldattereibe soszennyezést adagolunk (erds

sav — erds bazis divda esetében KCl sot), akkor a szennyezd s6 koncentrécioja
befolyasolja a zardiranyba kapcsolt diddan atfolyd aramerdsséget.
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2.2. abra. A sav-béazis dioda karakterisztikdja. A nyitéiranyt a pozitiv, a zaroiranyt
a negativ fesziiltségértékek jelentik.

e Ha a sészennyezést a diddanak csak az egyik oldatterébe juttatjuk,
akkor az dram a sokoncentracio fiiggvényében né (pozitiv sohatas) [4].

e Azonban példaul ha a diéda mindkét oldatterébe soészennyezést jutta-
tunk, akkor elérhets, hogy az aram a ,névekvs” vezets sdékoncentricid
ellenére elGszor csokkenni kezd (negativ sohatés). A didda mindkét
oldatterének szennyezésével elérhets, hogy a diddan atfolyd aram erds-
sége kis sokoncentraciok esetén valtozzon a legmeredekebben [5].

A diéda soszennyezés hatasara bekovetkezs viselkedésvaltozasat atiitésnek
ill. visszazarasnak nevezziik.

A porzitiv és negativ séhatas erdsen nemlinearis jelenségét stacionérius alla-
potra méar sikeriilt szamitégépes szimulécidkkal részletesen modellezni, va-
lamint kisérletileg is alaposan megvizsgalni. Ezek alapjan felmeriilt, hogy a
sav-bazis divdabol a negativ séhatas elvén mikods gyors és érzékeny ionde-
tektort lehetne kifejleszteni. Ebben az esetben a mért jel a diddan atfolyo
aramerdsség volna, amelybdl a diddaba jutd sokoncentraciora (esetleg so-
mennyiségre) lehetne kovetkeztetni.

A sav-bézis dioda érzékelsként vald felhasznéalasahoz elsfeltétel az, hogy mind
a villamos, mind pedig a kémiai szennyezettségre vonatkozo jelenség transz-
ferkarakterisztikajat, és az eszkdz dinamikajat részletesen és lehetéleg ponto-
san ismerjiik. Ez mindenképpen célszertivé teszi a szamitdogépes szimuliciot,
hiszen a bemend hatasok jol modellezhet6ek, és igy a fizikai vizsgalatokat
megel&zGen j6 0sszkép nyerhetd.
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2.2. A diéda matematikai modellje

A gélben sav-bézis reakcio, diffuzio és az elektromos erétér hatasara beko-
vetkez6 ionmigraci6 egy idében zajlik, ezért a matematikai modell egyenletei
az egyes komponensekre (HT, OH™, K™, CI7) felithat6 mérlegegyenletek
és az elektromos potencidlra (U) felirhaté Poisson-egyenlet. A diéda mate-
matikai modellje lényegében egy dimenzidsnak tekinthets. A mérlegegyenlet
egydimenzids alakja a kdvetkezs:

% = —%(Ji)—FO'Z‘. (2.1)
A mérlegegyenletben az adott komponens aramstirtiségét a Nernst-Planck-
egyenletbdl szamithatjuk, amely szerint az dramstirtség egy diffuzids és egy
migriciés tagbol all:

- ; Jc; 0® F

Jp = JUE L et — Do Dz (2.2)
oz

ahol Jidiff az i-edik komponens diffizios, J;" e migracids aramstriisége,

D; a diffuziés allandéja, z; a toltésszama, ® az elektromos potencial, = a

helykoordinata a divdaba, F' a Faraday-alland6, R az egyetemes gazallando,

T pedig az abszolut hémérséklet.

A potenciélt a Poisson-egyenlet alapjan szamolhatjuk:

0 0P
FrAErY
x x
Itt cpp— a fixdlt anionok koncentracidja, € pedig a kozeg permittivitésa (di-
elektromos éllanddja).

= F(eg+ — cog- + cx+ — Co- — Cpa-)- (2.3)

A sav-bazis didda Osszekotd eleme még tartalmazhat un. fixalt toltéseket
[7] is (gél vagy membran gyengén savas karakterisztikdju fixalt csoportok

.....

matematikai modelljében is szimolunk ezek jelenlétével.

A modellezett diodaban (6sszekotGelemre oldjuk meg a differencidlegyenlet-
rendszert) alapvetGen a hatarfeltételeket, pl. az oldatterekben a koncentra-
ciok, diddéara kapcsolt fesziiltség, valtoztatjuk, ezzel médositjuk a szimulacios
beéllitasokat.

A di6da modelljében Dirichlet-tipust hatarfeltételeket alkalmazunk (fiigg-
vényérték a hatarokon). A pontos koncentricié és potencidlértékeket egy
algebrai egyenletrendszerbdl kaphatjuk meg (Donnan-egyensullyal vagy mas
néven membranegyensillyal is szamolni kell).
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2.3. A probléma reprezentativitiasa

A alap- és az alkalmazott kutatasban, mérndki gyakorlatban nagyon sok
olyan probléméval talalkozhatunk, mely numerikus analizisében igen hasonl
a sav-béazis divdak fent bemutatott modellezéséhez. Ezt a megkdzelitési elvet
egyenletalapi modellezésnek nevezziik, melynek soran az adott problémat le-
ir6 parcialis differencidlegyenlet-rendszer megoldésat keressiik. ("A természet
a differencialegyenletek nyelvén beszél.") Nagyon konnyen eléfordulhat, hogy
gyokeresen eltéré tudoményteriiletek problémait igen hasonl6 differencial-
egyenletek irnak le. A sikeresen alkalmazhaté numerikus moédszerek sokkal
inkdbb a differencidlegyenletekhez kothetSk, mint a probléma tipusihoz.

Ezek alapjan a sav-bazis dibda modellje j6 példa a kovetkezdkre:

e egy csatolt parabolikus (Nernst-Planck-egyenletek) — elliptikus (Poisson-
egyenlet) differencidlegyenlet-rendszer

e erdsen nemlineéris tagokat tartalmaz
e idébeli dinamika, mely extrém nagy mozgé gradiensekhez vezet

Ezen kivéilasztott modell soran nyert tapasztalatok tovabbi problémék sikeres
numerikus analizisét is elGsegithetik:

e iramléstani, konvekcidés modellek

vegyipari reaktorok, eszkozok tervezése

hévezetési, hGtranszport probléméak

szilardsagtani modellezés
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3. fejezet

Végeselem-modszer

A FEM hatékony moédszer parcidlis differencidlegyenlet-rendszerek kozelits
megoldasara. A FEM nagyon sok algoritmust foglal magaba, ezek gyakran al-
kalmazasonként, tudomanyteriiletenként picit kiillonboznek egymaéstol, mert
a FEM algoritmuscsalad keretén beliil egy-egy adott problématipus esetében
a megoldas jellegérdl rendelkezésre 4ll6 a priori tudas hatékony konvergenciat
segits, valamint gyorsité heurisztikédkat tartalmazhat.

Ezek ismertetése messze meghaladja a dolgozat kereteit, épp ezért csak a
modszer alapgondolatat, illetve szamitasi komplexitasat mutatom be rovi-
den. Meggy6zddésem ugyanakkor, hogy a példaul valasztott sav-béazis didda
modellezésénél kovetett gondolatmenet és 1épések 1ényegesen altaldénosabbak
ennél az egyetlen példanal.

3.1. A végeselem-moébdszer alapjai

A szimulécios program [32] a FEM alkalmazéasaval szamitja ki a diodat le-
ir6 parcialis differencidlegyenlet-rendszer megoldésat az altalunk megadott
peremfeltételekkel és az egyéb — a szamolashoz sziikséges — allandokkal. A
fejezet csak egy rovid bevezet a FEM modellezésbe [25] 26], 27], a dioda sem
staciondrius, sem tranziens modellezéséhez sziikséges algoritmusokat nem is-
mertetem részletesen.

A modszer lényege, hogy az egydimenzic’) objektumot (didda esetében gélt)
véges szamu elemre (|E| darabra) osztjuk (diszkretizaljuk a gélt). Ezt nevez-
ziikk halogeneralasnak (MESH generalas). Az igy kapott elemek mindegyi-
kén a FEM a differencidlegyenlet-rendszer megoldésara kiilon-kiilon kozelits

'Természetesen a médszer térben tobbdimenziés problémak megoldaséra is alkalmas.
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fiiggvényeket keres olyan médon, hogy ezek az elemek hataran folytonosan
csatlakozzanak egymashoz.

Az igy kapott kis részek (elemeken) a kozelits fiiggvényeket un. béazisfiiggve-
nyek lineédris kombinécidjaként keressiik:

n

7x) = a;- 0\ (a), (3.1)

Jj=1

<

ahol () (x) az e elemen egy kozelité megoldast, <I>§-e) a lehetséges bazisfiiggveé-
nyeket, a; pedig ezen fiiggvények egyiitthatoit jeloli. (Az a; egyiitthatokbol
allo vektort a kés6bbiekben a-val jel6lom.)

Ezen bazisfiiggvények linearisan fiiggetlen polinomok (Lagrange-féle inter-
polacios alappolinomok). Az altalunk készitett szimulaciés program masod-
foku polinomokat alkalmaz bézisfiiggvényeknek (ebben az esetben n = 3).
A megoldas soran arra toreksziink, hogy ez az §(¢) (x) kozelitsfiggveny az
adott szakaszon minél jobban abszolut hiba értelemben megkozelitse a dif-
ferencialegyenlet képletmegoldasat (y(®)(x)). Ezt adott e elemre az aldbbiak
szerint irhatjuk le:

Tit1
[ 189 ~ 99 @)l = RO @,2) = min, (2)
ahol R®)(x,a) a megoldas hibajat jelenti az adott e elemen. A ([B2) egyenlet
alapjan sem R()(x, a)-t, sem a-t nem lehet meghatarozni (ehhez az y(®(x)
megoldast kéne ismerni), ez csak definicioul szolgal.

A gyakorlatban a megoldas hibajat valamilyen méas modon becsiiljiik, példaul
a kozelitsfiiggveény differencidlegyenletbe helyettesitésével. Bizonyithatd, hogy
a legjobb kozelité megoldas (az adott szakaszon) ebben az altérben az, amely-

nek hibaja ortogondlis a modszer béazisaira (@ge)—kre):
Tit1
/. RO(z,2) - 0! = 0. (3.3)

(A skalarszorzat fogalménak a fliggvények terében a szorzatintegral felel
meg.) A ([B.3) egyenlet minden <1>§.e) bazisfiiggvényre kiilon-kiilon is igaz az
adott elemen, tehéat a fenti integral n darab egyenletet hataroz meg az n da-
rab ismeretlen bazisfiiggvény-egyiitthatora nézve, tehat végeredményben egy
algebrai egyenletrendszert kell megoldanunk a béazis fiiggvények a stulyozo-
vektoranak meghatirozasahoz. Ez az algebrai egyenletrendszer azonban csak
akkor linearis, ha mér az eredeti differencidlegyenlet is linearis volt.

A sav-bazis diodat leir6 matematikai modell nemlinearis ([2.2] fejezet), igy a
kozelités egy nehezebben kezelhet$ nemlineéris egyenletrendszer megoldéaséat
igényli.
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Ennek megolddsa az un. Newton-modszer alkalmazéaséval (vagy ehhez lé-
nyegében hasonlé numerikus modszerrel) torténik. A modszer abbol indul
ki, hogy egy nemlinearis egyenletrendszer megoldasa, valamint egy fiiggvény
gyokhelyeinek megtaldlasa egymaéssal numerikusan ekvivalens feladat. Ez egy
iterdciés modszer, mely egy fliggvény gyokeit egy adott pontbol az ott sza-
mitott derivalt értékével kozeliti (Bl abra).

A

3.1. dbra. A Newton-modszer alapgondolata

Ha minden e elemre meghatarozzuk az adott peremfeltételek mellett az a
vektor értékeit, ebbdl visszahelyettesitve a (B.1]) egyenletbe, megkapjuk egy
kozelité megoldasat az adott problémanak. A probléma megoldésanél figye-
lembe kell venniink azt is, hogy a szomszédos szakaszokon kiszamitott megol-
désfliggvények folytonosan csatlakoznak egyméshoz (bels§ peremfeltételek).

3.2. Szamitasi komplexitas

A FEM szimulacié szamitasi komplexitasanak becslése kritikus nagy méreti
(pl. finom felbontasi) modellek esetén. A FEM-nem sokféle implementacioja
van, de alapvetGen mindegyik a kovetkezs lépésekbdl all [21]:

1. adatok el6készitése,

2. térbeli diszkretizdlas (matrixegyenletek elGéllitasa a hatéarfeltételek fi-
gyelembevételével),

3. valamint az eleve linearis vagy linearizalt egyenletrendszer megoldasa.

Az algoritmus komplexitasanak felderitésekor az altalaban csak egyszer vég-
rehajtando elsé 1épést elhanyagoljak, mivel tul sok mindentdl fiigghet, talzot-
tan problémaspecifikus. A méasodik 1épés elvégzéséhez O|E| miiveletre van
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sziikség, ahol £ a MESH elemek szamat jeloli, hiszen az egy elemhez valé
lokalis egyenletrendszer (ebbdl épiil fel a globalis) elgallitasahoz véges szamu
miiveletre van sziikség (alappolinomok szaméatol fiigg). Ezen feliil a globélis
egylitthatométrixban néhany értéket a kiilsg és belss hatarfeltételek alapjan
modositani kell. Legrosszabb esetben ennek komplexitasa:

O(IN[W1), (3.4)

ahol |[N| a csomopontok szaméat, |W| pedig az egyiitthatoméatrix sédvszéles-
ségétl] jelenti.

A legutolso lépésben a lineéris (linearizélt) egyenletrendszert kell megoldani.
Erre szamos modszer, algoritmus &ll rendelkezésre. A Gauss-eliminaciot al-
kalmazva (pontos megoldast allit el§) az egyiitthatomatrixot elGszor felss
haromszog matrixsza kell alakitani (LU faktorizacio):

O(IN|IW ), (3.5)
majd ez alapjin kell a megoldast elGallitani:
O(IN[[W1). (3.6)

A Gauss-eliminacion kiviil nagyon sok, linearis egyenletrendszer megoldaséra
szolgal6 numerikus algoritmus létezik. Ezek koziil j6 néhany ki tudja hasz-
nalni (igy a megoldast gyorsitani), ha az egyiitthatométrix nagyon sok nulla
elemet tartalmaz (ritka méatrix). A FEM szimul4cios szoftverek nagy részé-
nek linedris megoldoi is ilyenek (mivel a FEM modell is ritka méatrixokhoz
vezet).

Egy dimenzi6s matematikai modell esetén a MESH csomopontok szama (| N|)
kb. megegyezik a MESH elemek szamaval (|E|), valamint |W| értéke kons-
tansnak tekinthetd. Igy ebben az esetben az egész algoritmus mitiveletigénye
kb. O(]N|)-nek tekinthets. A gyakorlatnak jol megfelel, ha igyeksziink olyan
kevés MESH elemet valasztani, mellyel még a szimulacio (elfogadhato pon-
tossaggal) elvégezhets [22].

3.3. Leképezés korszerti architektirikra

Jelenleg a piacon szdmos FEM modellezést segits professzionalis vagy nyilt
forraskodu szoftver talalhato. Az altalam hasznalt FEM algoritmusok igen

*Ha egy matrixban nem csupan a f6atloval szomszédos elss elemek(tridiagonalis), ha-
nem még a masodik, harmadik stb. elemek is kiilonb6zhetnek zérustol, de a fGatloval
bizonyos tavolsagra mar valamennyi elem zérus, akkor azt sdvmatrixnak (vagy szalagmat-
rixnak) nevezziik [3I]. A FEM globalis egyiitthaté matrixa kvazi sdvmatrix.
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jOl parhuzamositottak, legalabbis a normal szamitégépekben talalhato tobb-
magos CPU-kra. Az ezekben alkalmazott algoritmusok jo része elég jol par-
huzamositott, legalabbis a személyi szamitogépben talalhaté CPU-kat gya-
korlatilag 100 %-os hatékonyséaggal kihasznalja, hiszen a magok kozotti kom-
munikécié (elemek illesztése a hataron) egy processzor magjai kozott nagy
sebességii.

Eppen az illesztési probléma, az, amiatt még a kereskedelmi megoldasok egy
része sem kinélja a durvibb granularitasu parhuzamositast.

A FEM algoritmusok parhuzamositdsanak, igy GPU-ra vagy GRID-be val6
atiiltetését mar vizsgaltak ill. sikerrel alkalmaztak [33] [34], 35]. A professzio-
nalis FEM modellezs szoftverek egy részében mar van GPU tamogatottsag
(pl. ANSYS), mig masoknal nincsen egyeldre (pl. COMSOL).

Bonyolult és nagy modellek FEM szimulédciéja memoriaigényes lehet, a gya-
korlati tapasztalat azt mutatja, hogy sokszor a memoria a sziik keresztmet-
szet.

3.4. MESH szerepe a szimulaciékban

A FEM modellezés egyik kulcskérdése, hogy hogyan osztjuk elemekre az
adott geometriai objektumot (melyen a megoldést keressiik), vagyis a szimu-
laciokban milyen MESH-t (racs, halo) alkalmazunk. Ezzel a konvergenciat,
a kozelités pontossagat, valamint a szamitasok erdforrdsigényét is nagyban
befolyasolhatjuk.

Ha kevesebb részre bontjuk az objektumot (durvabb felbontast alkalma-
zunk), akkor nagyobb a numerikus kozelités hib4ja, mintha finomabban bon-
tanank. A halmoz6dé numerikus hibdk hatdsdra még az is el6fordul, hogy a
numerikus megold6 nem konvergél, a szimulacié nem fut le. Igy kézenfekve-
nek ttinhet, hogy j6 nagy felbontést valasszunk, akkor biztosan megkapjuk
a helyes megoldéast. A MESH stiritésével azonban mind a szamitasi, mind a
tarbonyolultsag a gyakorlatban erésen nd.

Akkor mégis mekkora felbontast valasszunk? Ennek megvalaszolasa egyrész-
r6l a szamitasi és tarbonyolultsdg, mésrészt a futas biztonsaga és fontossaga
kozotti kompromisszumot igényel. Részletesebben, azt a legkisebbet, amellyel
a szimuléciok stabilan lefutnak, és a numerikus modszer hibdja szamunkra
is elfogadhato. Arra, hogy mégis mekkora ez a szam, inkadbb tapasztalati
szabalyok 1éteznek, de altaldban nekiink magunknak kell kikisérletezni, hogy
milyen MESH-sel tudjuk a vizsgalt rendszert modellezni (természetesen ez
nagyban fiigg attol, hogy stacionérius vagy idéfiiggs szimulaciot végziink).
Nem muszaj, hogy az objektumot egyenl$ nagysdgu elemekre bontsuk (ekvi-
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disztans MESH), hanem az is lehetséges, hogy csak a kritikus zéndban, ahol
a solver mindig elakad, noveljiik meg a felbontéast. (Ilyenkor a szimulaciok
nem lassulnak le annyira.)

Kiemelendd, hogy egy-egy kornyezetre mind matematikai, mind tarteriileti
informécidk alapjan az irodalomban fellelhetd heurisztikdk problémamente-
sen nem atiiltethetdk.

Sav-béazis divdék numerikus modellezése esetén ezt a kritikus zonat altalé-
ban a reakciozona (gélben elhelyezkedik valahol egy zona, ahol alapvetGen a
sav-bazis reakcio zajlik) jelenti, az esetek nagy részében a solver itt akad el,
ezért itt van sziikség a legnagyobb MESH stirtiségre (MESH stirtiség alatt én
mindig azt értem, hogy hiny szakaszra kéne osztani az egész 1 mm hosszi
gélt ahhoz, hogy az adott kritikus zonédban ugyanakkora felbontast kapjunk).
Ennek az az oka, hogy ebben a zéndban, ahol a sav-lug reakcié zajlik, val-
tozik legmeredekebben az egyes komponensek koncentracidja és a potencial
(gradiensek a legnagyobbak), ezért nem megfelel§ felbontés esetén itt a leg-
nagyobb a numerikus kozelités hibaja, aminek kovetkeztében a numerikus
megoldd gyakran nem konvergal.

Stacionarius modellezés esetén a reakciézona helye fix, igy béven elég csak
ott a kritikus zénaban megnovelni a felbontést. Az idébeli modellezés ne-
hézségét azonban épp az okozza, hogy a reakci6zona a gélben vandorol (az
id¢ fiiggvényében mindig mashol helyezkedik el), tehét emiatt mindig mas-
hol kell a MESH stirtiséget megnovelni. Azt az eréforrasok korlatozottsaga
miatt dltalaban nem tehetjiik meg, hogy a sziikséges felbontast alkalmazzuk
az egész gél mentén, vagy akar csak azon az elemen, ahova a reakci6zéna
eljuthat (néhany olyan esetben, amikor a reakciézona nem utazik tal sokat,
akkor ez j6 megoldas lehet).

3.5. Adaptiv halégeneralas

,,,,,,

ismert technika, melynek célja a szimulaciés id6 csokkentése. Ennek soran a
modellezett rendszerben csak ott és akkor noveli meg a szimulacids program
a felbontast, ahol arra sziikség van.

3.5.1. Az adaptiv halégeneralasroél altaldban

Alapvet6en a FEM modellezéshez kapcsolodo adaptiv technikdk hérom cso-

portba oszthatok [17] r-sdrités vagy mozgd MESH, h-sirités vagy mas néven
hierarchikus halofinomitas, tovabba a p-stirités, ahol lokalisan a béazisfiiggve-
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nyek szaméat noveljiik.

e A p-sirités véleményem szerint nem is tartozik szorosan az adaptiv ha-
l6generalasi technikdkhoz, a hald nem valtozik, csak a kritikus elemeken
az alappolinomok szamét lehet megndvelni, melyek linedris kombiné-
civjabol a kozelités elsall.

e A h-sirités esetén van egy fix halo, mely nem mozog, nem is valtozik,
és ezen feliil sziikség szerint a problémads zondkba plusz elemeket le-
het beszirni. Ebbdl kdvetkezGen a szimulacié sordn az elemszadm nem
allando.

o Az r-sirités, mozg6 MESH esetén viszont az elemszam egy allando
érték, és a halopontok helyzete valtozik dinamikusan.

Természetesen ezen adaptiv technikdk barmilyen kombinécidja is elképzel-
hetd.

o

A h-sirités és a p-sirités irodalma bgvebb, errdl néhany konyv is megje-
lent mar (pl. [28]). Az r-sdrités, vagyis mozgdé MESH ezzel szemben sokkal
kevésbé kifejlesztett technika, ugyanis a halépontok mozgasanak leirdsdhoz
igen nehéz megfelel§ vezérlg egyenletet taldlni. Ennek ellenére ezen adaptiv
technika alkalmazasa olyan szempontbdél mindenképp igéretes lehet, hogy
ezzel az elemszam véltoztatasaval felléps probléméak (globalis hiba szamitas
esetén az egyes elemek silya az Osszesitett hibaban valtozhat, [36]) mind
kikiiszobolhetdk.

Amit minden adaptiv technika alkalmazasakor érdemes figyelembe venni,
hogy MESH véltaskor, ha az tul drasztikus, szintén nagyon-nagy numerikus
hibat lehet vinni a rendszerbe, mely konnyen a szimulacié "elakadasdhoz"
(nem konvergél) vezethet.

Az adaptiv halogeneralasi algoritmusok miikodéséhez (B2l abra) sziikség van
egy monitorozo fliggvényre, mellyel a MESH mingsége (kell§ stirtsége, és
az aktuéalisan kritikus helyekhez valé illeszkedése) folyamatosan kovethets. A
monitorozd fliggvény leggyakrabban a valtozok elsé vagy mésodik derivaltja,
esetleg ezek kombinécioi. Amennyiben a MESH mér nem megfelels, a szimu-
laciot meg kell allitani, 0j MESH-t kell generélni, majd azzal a szimulaciot
tovabbfolytatni (jrainditani).

A kritikus zénat az jellemzi, hogy valamilyen tulajdonsagédban a tobbi zona-
tol elkiiloniil.
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3.2. abra. Adaptiv halégeneralési algoritmusok altalanos miikodése.

3.5.2. Alkalmazasa a sav-bazis diodaban

Sav-béazis dibdakhoz hasonlé differencidlegyenlet-rendszerekkel leirhaté rend-
szerek adaptiv halogeneralassal valé modellezéséhez is késziiltek mar algorit-
musok. (Az irodalomban az r-, a h- ill. a p- siritésre is taldlunk példat.)

Ezek koziil jelen alkalmazés szempontjabol kiemelkedd jelentGséggel bir Snita
és csoportjanak (6k foglalkoznak még sav-bazis dioddkkal) algoritmusa, mellyel
szintén (soszennyezés nélkiili) sav-bazis divdak tranziens modellezését tették
lehetdve. Algoritmusuk az r-refinement (mozgo MESH) tipusu adaptiv tech-
nikak csoportjaba tartozik.

A monitorozé fiiggvényiik viszonylag bonyolult, ezért az id()’léptetésﬁ soran
nem is értékelik ki minden alkalommal. A monitorozo6 fiiggvény kiértékelési
idejét alapvetGen a transzportidék alapjan becsiilik, mivel az adott bealli-
tasok, ionmozgékonysdg, fesziiltséggradiens alapjan jol becsiilhetd, hogy a
kritikuszona (reakciofront) mennyit tud elmozdulni.

Ezen adaptiv algoritmusnak szédmomra csak példaul szolgalhat arra, hogy
majdnem ugyanazt a differencidlegyenlet-rendszert nagyon hasonl6 perem-
feltételekkel (igy hasonléan nagy mozgo gradiensek alakulhatnak ki) 1000
elem alkalmazéisaval oldja meg.

Az altaluk hasznalt numerikus algoritmus nagyon sok empirikus allandét
tartalmaz, hogy nem eléggé robusztus, ezért féls, hogy az altaluk vizsgilt
szimuliciés beallitasokon kiviil nem igazdn miikodsképes.

31dsfiiggs végeselem-modszer esetén a térbeli diszkretizaciéo nem egy algebrai egyen-
letrendszer (3 fejezet) hanem egy kozonséges (méar csak iddfiiggs) differencidlegyenlet-
rendszerhez vezet. Ezek megoldésa pl. az Euler-mo6dszerhez hasonléan (léptetés) torténik,
végiil ez is lineéris algebrai egyenletrendszerré vezethetd vissza.
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4. fejezet

Vizsgalati modszertan

TDK munkam célja az volt, hogy egy mar meglévs, sav-bézis diédak tran-
ziens FEM modellezéséhez empirikusan készitett, és igen robusztussa tett
adaptiv halégeneralasi algoritmus gyorsitasi lehetéségeit megvizsgaljam, és
olyan adaptiv MESH-es technikara tegyek javaslatot, mely mas, a diédéhoz
hasonl6 FEM modellekben is sikerrel alkalmazhato.

4.1. Tervezett munkafolyamatok

Az elvégzett vizsgalatok a 6 lépésekben a kovetkezdk (Al abra):

1 Lehetséges monitorvaltozo jeldltek
' kivalasztasa

v

2. Reprezentativ szimuldcié készités

v

3. Csokkentett méretli modellkisérletek

v

4, Mutacidvizsgalat

v

5 Robusztus monitorvaltozé halmaz
' valasztas

4.1. dbra. A tervezett munkafolyamatok.

24



Jeloltek kivalasztasa Azon véltozohalmaz (leirok) kivalasztasa a szakte-
rilleti ismeretek alapjan, mely a tervezett algoritmus soran, mint a
haléstirtiség meghatarozasat segité, MESH mindséget monitorozo fligg-
vény, vagy a kritikus tartomany pozici6janak becslésével a MESH ge-
neralast segfti.

Reprezentativ szimulacid készités Egy elére kivalasztott reprezentativ
szimulacios bedllitds esetén ultra finom fix, ekvidisztans MESH-sel, az
én példamban a szokésosan néhény ezres helyett (500 000 elem) valo
szamitas készitése annak érdekében, hogy egy viszonylag pontos refe-
renciamegoldésunk legyen. Ezt természetesen csak a metodika kikisér-
letezésénél kell elvégezni, a késébbi ismételt futtatdsoknal semmiképp.

Csokkentett méretii modellkisérletek Kiilonb6z6 felbontasu adaptiv MESH-
ekkel a reprezentativ szimuldcié ismételt futtatasa soran a széba johetd
valtozok viselkedésének, illetve a szimulacidhoz sziikséges idének a vizs-
galata. Az itt kapott megoldas helyessége és pontossaga, ellenérzése az
elébbi 1épésben bemutatott referenciamegoldéssal vald egybevetéssel.

A viselkedés megértéséhez az 6sszes szoba johets valtozo (leird) érte-
kének naplézasa annak érdekében, hogy a lényeges informéaciot hordo-
zdakat kivalaszthassuk.

Mutéaciovizsgalat Korabbi szimuldcios eredmények koziil (melyek nagyon
hasonlo MESH-sel késziiltek) olyan adatsor kinyerése, mely a kivalasz-
tott referenciaszimulaciotol gydkeresen kiilonb6zE szimulécios beallité-
sok esetén mutatja a kivalasztott leirok kozotti kapcsolatot.

Robusztus monitorvaltozé halmaz valasztas Cél a leirok ill. MESH ko-
zOtti kapcesolat felderitése. Tekintettel arra, hogy a szoba joheté mo-
nitorozd valtozok viselkedése el6zetesen nem becsiilhets, ezek kozotti
kapcsolatok felderitését a kovetkezd modszerekkel végeztem:

o Korelits statisztikai modell megalkotasa (Mondrian).
e Egzakt statisztikai analizis (Statistica).

e Az adatelemzés folyamatat teljesen automatizaléo IBM Watson
Analytics program.

A kiilonb6z8 modszerekkel kapott eredményeket egymassal 6sszevetet-
tem.
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4.1.1. Sav-bazis diéda példaja

A didda egy nagy felbontasu (kritikus zona) és egy kis felbontasa zonéara (di-
6da tobbi része) van osztva (L2 abra). A két zonan beliil egymastol fiiggetle-
niil megvélasztva egyenld nagysagi elemeket hasznél, ezért az algoritmusnak
alapvet&en két bemen paramétere van: hany elem keriiljon a kritikus zénaba
ill. hany a di6da tobbi részére. A nagy felbontdsi zona szélessége a futas koz-
ben nem véltozik, nagy valészintséggel joval szélesebb, mint a kritikus zéna,
annak érdekében, hogy azt jelentGsebb alakvaltozas (pl. szétteriilés) esetén
is biztosan lefedje.

A kritikus zéna (més néven reakcidzona) helyzetét egy pilot valtozo ([H'] -
[OH7] szorzatEl) segitségével monitorozza (A3l 4bra), mivel ennek értéke csak
a kritikus zonaban tér el egy egyenstlyi értéktSl. Amint ennek értéke a nagy
felbontésu zona szélein szignifikansan eltér az egyensilyi értéktdl, akkor a kri-
tikus zona haladasi irdnyanak megfelelGen a nagy felbontési zénét a szoftver
automatikusan athelyezi.

T

~

]
-

A
500 000  ~

MESH stirtség [1/mm]

500 L

Y

x [mm] 1

4.2. 4bra. A tranziens modellezéséhez hasznalt MESH.

'Ez nem mas, mint a vizionszorzat, melynek értékébdl kémiai reakci6 jelenlétére lehet
kovetkeztetni.
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4.3. abra. A hasznélt pilot valtozo ([HT]-[OH]) értéke.

4.2. Altalanos vizsgalati kornyezet bemutatasa

az altalanos szimulacios kornyezet célja a modellszamitésok elvégzése (4.4l
abra). A vizsgalt rendszer modellezéséhez hasznalt szimulacios keretprogram
JAVA-ban késziilt, a COMSOL a FEM algoritmusokat biztositja.

Az altalam irt program [?] teljesen automatizéltan végzi a bemend adatok,
mint szimulacios beallitdsok (pl. soszennyezés mértéke), valamint a sziiksé-
ges MESH paramétereinek feldolgozasat, a teljes szimulécios folyamat végre-
hajtéasat (pl. kezdeti- és hatarfeltételek szamitasa), valamint az eredmények
szisztematikus (megoldasok) folyamatos mentését. A program ezenkiviil a
[AT1] fejezetben bemutatott adaptiv MESH-es algoritmust is tartalmazza.

Ezenfeliil a program folyamatosan naplofajlokat general, mellyel a szimulaci6
el6rehaladéasat kovetni lehet, tovabbé hibakeresésre is alkalmas.

Sorozat szimulaciok inditasat a rendszer shell szkriptekkel tdmogatja, épp
ezért az egész szoftver csak UNIX alapd operaciés rendszeren miikodGképes.

A futtatokornyezetet egy virtualizalt (VMWare vSphere Hypervisor 5.5) LI-
NUX szerveren alakitottam ki, melyen SUSE-Linux Enterprise 11 64 bites
operacioés rendszer fut.

A virtudlis gép 6 magos processzorral, valamint 32 GB memériaval rendel-
kezik.

A tényleges fizikai szamitogépben X3470 Xeon(R) 3 GHZ-es CPU, valamint
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MESH
beallitasok
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STATISTICA

WATSON

4.4. abra. A vizsgélati kornyezet.

Kingston DDR3 1333 MHz-es ECC Registered DIMM memoria talédlhato.

4.2.1. Adatfajlok elsallitasa

A szimulécios program az el6re definialt idépillanatokban egy szovegfajlba
menti ki a differencidlegyenlet-rendszer megoldasat (profilokat). Egy fajl
egy-egy tranziens szimuldcionak feleltethet6 meg, egy id6ponthoz tartozo
profilok egy tombben taldlhatok. Az igy nyert adatfajlok MATLAB-bal ill.
GNUPLOT-tal konnyen feldolgozhatok, igy a valtozok megoldasai egysze-
riien abrazolhatok.

PYTHON 2.7 szkriptek gondoskodnak arrél, hogy a COMSOL é&ltal gyari-
lag szolgaltatott naplok, és az altalam kinyert informéciok egységes, tovabb
feldolgozhatd forméatumba keriiljenek. Kiemelendd, hogy a COMSOL nem
tamogatja az algoritmusok finoman hangolasat. Példaul. a belsd iterdciok
szamai nem kinyerhet&ek, csak a végeredmény. Ennek megfelelGen a vizsga-
latok sordn nem az elméleti szamitasi bonyolultsagot hasznalom hatékonysagi
mértéknek, hanem csak a futdsi id6t, mint gyakorlati metrikat tudtam nap-
l6zni. Hasonléan a felhasznilt memoria nagysiga szolgal a tarbonyolultsag
becslésére.
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4.3. Leirok kivalasztasa

Az irodalomban kiilonb6z6 modszerek léteznek a kritikus zéna pontos hely-
zetének becslésére, majd a héloégenerdlasra. Ezek egy-egy, jellemzGen a szerzé
altal dominansnak vélt hatashoz kapcsolodnak. A valasztast azonban a szak-
irodalom nem indokolja, néhol més alternativit emlit ugyan, azonban az ezek
kozotti kapcsolatot nem vizsgaltak.

Az adaptiv hélégeneralasi algoritmus gyorsitasa soran a szoba johets fak-
torok halmazanak meghatarozasahoz figyelembe vettem az irodalmi ajanla-
sokat (véltozok derivaltjai), valamint olyan tovabbi véltozokat is kivélasz-
tottam, mely a diédédhoz nagyon hasonlé rendszerek adaptiv FEM model-
lezésében kulcsszerepet jatszott. Ezek mellé hozzavettem a korabban (AI11
fejezet) a méar sikeresen alkalmazott pilot valtozot is, melynek értéke, ha eltér
az egyensilyitol, az kémiai reakcid jelenlétére utal. Az irodalomban annak
jelét nem taldltam, hogy méasmilyen kémiai reakciéval is kapcsolatos folya-
mat adaptiv FEM modellezésénél reakciora utal6 faktorokat hasznaltak volna,
akar a kritikus zéna detektdlasaban, akar a MESH elgallitasdhoz sziikséges
paraméterek meghatirozasara.

A kivalasztott valtozohalmazt viszonylag tagnak valasztottam, igy nagy va-
loszintiséggel tartalmazhat, mar csak a fizikai-kémiai folyamat lefutasa miatt
is redundéns informaciét. Ezt a rdkovetkezd statisztikai vizsgélat kdnnyen
kimutatja, és igy eltavolithatdoak. Megjegyzends, hogy altalanossidgban a val-
tozok kozotti asszocidcié nem ismert elére, igy a redundans valtozok meg-
hatarozasa feladatfiiggs, és csak a futasi eredmények ismeretében végezhets
el.

A monitorvaltozo jeldltek halmazaban a differencidlegyenletekben szerepld
valtozokon kiviil a kémiai folyamat ismerete alapjan olyan szarmaztatott
valtozokat is szerepeltettem, melyek utalnak a zonahatarokra és a reakcio-
zonéra. Ez lanyegében szimuldlja azt a fajta kisérleti megkozelitést, mely
a gyakorlatban gyakran kivitelezhetetlen, amely a reakcidkat szakteriileten
szokésos altalanos fogalmakkal jellemzi.

Ezeket figyelembe véve a kovetkezs valtozokat vilasztottam:

e phix: fesziiltség (U) elss hely szerinti derivaltja

phixx: fesziiltség (U) mésodik hely szerinti derivaltja

hx: HT (savbol szarmazik) koncentracio elsé hely szerinti derivaltja

ohx: OH™ (lagbdl szarmazik) koncentrécio elsé hely szerinti derivaltja

e kx: Kt (lagbol ill. a szennyez6 s6bol is szarmazhat) koncentracio elss
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hely szerinti derivaltja

e clx: Cl™ (savbol ill. a szennyez6 sobol is szarmazhat) koncentracio elss
hely szerinti derivaltja

e c_fax vagy c0_fax: FA™ (ezeket az OsszekotGelem, vagyis a gél tar-
talmazza) koncentréacio elss hely szerinti derivaltja.

e pHx: a pH els6 hely szerinti derivaltja (pH = —1g([H|))
e pOHx: a pOH els6 hely szerinti derivaltja (pOH = —Ig(|OH| "))
e hoh: [H'] - [OH] szorzat a gél mentén

A kivalasztott valtozok alakjat, elhelyezkedését egy jellemzé tranziens szimu-
lacié kiindulasanal a abra mutatja. A kritikus zona kb. z = 0,2 mm-nél
helyezkedik el. A legtébb monitorvaltozo jeldlt élesen kiilonb6zs értéket vesz
fel a kritikus zonaban, mint a didéda tobbi részén.

A rendszerben bekovetkezs modellezett fizikai-kémiai atalakuléasok miatt ezen
valtozok kinézete drasztikusan megvaltozhat, igy el6fordulhat, hogy egy id6
utan épp alkalmassé vagy alkalmatlanna valik a kritikus zona detektalasara.
A diodéra jellemzs atalakulas (didda atiitése) soran pl. minden kivélasztott
valtozo lehetséges monitorozo fiiggvénnyé valt (L6 abra). A kritikus zona a
dioda szélére keriilt.

Ugyanakkor szamos valtozd més kisérletmutaciok esetén egyszertien elveszit-
heti hatékonyséagéit.
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4.5. dbra. Kritikus zéna detektaldsara kivalasztott valtozok egy szimulacio kezde-
tén. A fiiggvényeket normélva abrazolom. (Maximalis fliggvényérték 1, minimaélis
—1).
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4.6. dbra. Kritikus zéna detektalaséara kivalasztott valtozok egy jellemzs szimulacio
kozben. A fiiggvényeket normalva abréazolom. (Maximalis fliggvényérték 1, minima-
lis —1).
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5. fejezet

A szimulacios eredmények
feldolgozasa

TDK munkam célkitiizése az volt, hogy megvizsgiljam annak lehetGségeit,
hogyan lehet a fent ismertetett adaptiv MESH-es algoritmust gyorsitani.
Ehhez eldszor kivalasztottam néhany lehetséges leirot (potencidlis monitoro-
zofliggvényt), ezek konnyen generalhato fiiggvények, pl. egyes valtozok de-
rivaltjai, melyekbdl a sziikséges MESH stirtiséget szamitani szeretném (.31
fejezet).

Kivalasztottam egy reprezentativnak tekinthetd szimulaciés beallitast, me-
lyet tobbféle MESH beallitdssal lefuttattam, an. MESH kisérleteket végez-
tem. Ehhez készitettem egy ultra finom felbontésu referencia szimuléciot
(ez tekintettem hibéatlan megoldasnak). Ezzel Gsszehasonlitva vizsgaltam a
MESH hatésat az eredmény mingségére, hibdjara, valamint a szimulaciéhoz
sziikséges id6re. Ennek soran részletesen ismertetem, hogy hogyan jartam el,
majd az eredményeket tobbféle ("klasszikusnak" tekinthets, majd statiszti-
kai) modszerrel kivanom értékelni.

Annak biztositdsara, hogy az adaptiv halogeneralasi algoritmus robusztu-
san (sokféle szimulacios beallitas, "mutacio" esetén) miikddhessen, a korabbi
eredmények koziil is kivalasztottam néhanyat, melyekbdl tovabbi elemzésre
alkalmas adatfijlokat készitettem. Ennek soran kétféleképpen jartam el:

1. Az egyes mutéaciokra (mas fesziiltség, sokoncentracio, valtozd zavaras)
kiilénboz6 idGpillanatokban kigytijtottem ezen leirék kritikus zéndban
16vs szélsGértékeit (minimum vagy maximum) egy kiilon adatfajlba.
A szélséértékek jelezhetik a kritikus zéna poziciojat, hiszen itt van-
nak a kornyezethez képest nagy eltérések és valtozasok. (A kiilonbozs
mennyiségekhez tartoz6 szélsGértékek lokalisan nem feltétleniil esnek
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teljesen egy helyre.) Az ezen valtozok kozotti fiiggdség redundanciara
utal.

2. Néhany szimulécids beéllitds esetén bizonyos id6pontokban kiexpor-
taltam a differencialegyenlet-rendszer megoldéasat (egyes valtozok érte-
kei), valamint a kivéalasztott leirok értékeit. Ebben az esetben lokélisan
Osszetartozd értékeket kaptam. Célom az, hogy az egyes leirok kozotti
Osszefiiggéseket felderitsem, valamint vizsgaljam, hogy csak ezen érté-
kek alapjian, hogy ez a pont a kritikus zénahoz tartozik-e vagy sem,
eldonthetd-e.

Ezen adatfajlokat alapveten statisztikai modszerekkel (feltaro és bizonyito
adatanalizis, integralt adatanalizis) vizsgalom. Ennek soran Mondrian, Sta-
tistica valamint IBM Watson Analytics szoftvereket hasznalok.

5.1. MESH "kisérletek"

Egy kivilasztott reprezentativ szimuldciét nagyon sokféle MESH beéllitassal
elvégeztem, annak érdekében, hogy a szimulacios id6t és a MESH hatéasat a
megoldasra vizsgéaljam.

Az egyes MESH bedllitdsok esetén mértem, hogy mennyi a szimulaciéhoz
sziikséges 1d6, adott iddpillanatokban kimentettem a megoldast, valamint
kiszamitottam a rendszeren atfoly6 dram nagysagat (ez lenne a kémiai ki-
sérletekben is mérhet6 mennyiség). Az adott MESH beallitasokkal végzett
szimulacios eredményekbdl meghatéroztam az adott kozelités abszolit és re-
lativ hibéjat.

5.1.1. Halbéelemek szama — szimulaciés id6

Adaptiv MESH alkalmazéasa esetén ugyanannak a szimuldcidénak az elvégzése
joval kevésbé idGigényes, mint extrém strtiségi ekvidisztans MESH-sel (511
tablazat), igy hasznédlatéval a szamitasi id6 nagyon sokat csokkenthetd.

Tovabba megfigyelhets, hogy az elemszam csokkentésével a szimulacidkhoz
sziikséges id6 is csokkenthetd.

5.1.2. Szimulaciés hiba szamitasa

Idealis esetben, ha az adott kozelitést behelyettesitjiik az eredeti, nullara ren-
dezett differencidlegyenlet-rendszerbe, akkor a nullatol valo eltérést tekint-
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Alap elemszam  Elemszam a kritikus zonaban — Szimuléacios idg (6ra)

500 70 0,7
500 100 0,6
500 250 0,9
500 500 1,3
1000 70 1,0
1000 100 1,3
1000 200 1,1*
1000 300 1,3*
1000 400 1,5%
1000 500 L,7*
1000 750 2,1
1000 1000 24
1000 2000 3,5
1000 3000 4,2
1000 4000 3,2
1000 5000 3,7
Referencia (500000) 423

5.1. tablazat. A referenciamodell kiilénb6z6 MESH beéllitasokkal. *-gal jelolt beal-
litasok esetén a hibat nem szamitottam ki, mert a kereskedelmi megoldé egy hibéja
miatt a megoldas nem mindig jo idGpillanatban lett kimentve.

hetjiik a hiba mértékéne Sajnos ezen adatok a COMSOL FEM szimulaciés
szoftverbdl nem kinyerhetdk.

Ezek alapjan készitettem egy referencia szimuldciét nagyon-nagyon siird
MESH-sel (500 000 ekvidisztdns pont). A hibaszémitésnal ezt tekintettem
hibatlan megoldasnak. Ebbgl minden egyes MESH bedllitashoz a kimentett
pontokban (10000 pont, 150 iddpillanat) kiszamitottam a megoldas hibajat
ill. a két megoldas kozotti differenciat. (A hiba és a kiilonbség szamitést
PYTHON szkriptek segitségével végeztem.)

A klasszikus modon végzett hibaszamitas ramutat a modszer egy fogyaté-
kossagara, ugyanis az igy kalkulalt hiba és az alkalmazott MESH kozott gya-
korlatilag semmilyen kapcsolatot sem létesithetiink. Lebeg6pontos szamokkal
végzett aritmetikai miiveletek soran, jellemzGen a nulldhoz kozeli tartomény-
ban, keletkezhet akkora numerikus hiba, mely szédzalékosan hatalmas eltéré-
seket eredményez. Ugyanakkor a szimulacié konvergencidjara, valamint az

!Pontosabban az egyes valtozokat beszorozhatjuk egy tn. silyfaktorral - skalafaktorral,
és ezeket Osszegezve kaphatjuk meg a megoldas hibajat. Ennek az a jelentdsége, hogy
a kiilonb6z6 nagysagrendbe esé lebegSpontos szamok silya az Osszesitett hibaban kb.
hasonl6 lesz.
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eredmények elfogadhatosagara semmilyen hatdssal nincs. A szamitas sorén
adott valtoz6 néhany elemen az Osszesitett hibaban alul van sulyozva.

5.1.3. Szimulaciés eredmények validalasa

Numerikus analizisben mindig felmeriil a kérdés, hogy a kapott eredmények
valdsdghtiek-e, a szimulaciokbdl ténylegesen kovetkeztethetiink-e a modelle-
zett rendszer viselkedésére, vagy csak valamilyen numerikus hibat szeretnék
valos effektusnak latni.

Epp ezért (a tényleges fizikai kisérletek elvégzése nélkiil is) a szimulacios
eredményeket muszdj validalni. Ennek elsg, és legfontosabb 1épése, hogy a
kapott eredményeket (megolddsokat) ellendrizziik, hogy ezek a valoségnak,
fizikai torvényeknek megfelelnek-e (pl. kémiai rendszerek modellezése ese-
tén amennyiben az egyik valtozé koncentréicid, akkor annak negativ értéke -
"antianyag" - nem lehetséges). Ha a talalt ellentmondés csak nagyon kicsiny
(numerikus hiba), akkor még a modellt elfogadhatjuk. A fizikai térvényeknek
teljesen ellentmondé eredmény esetén viszont a szimulacios folyamatot jra
kell kezdeni.

Ez az informatikdban hasznélt hihet&ségvizsgalat egy specidlis esete.

Természetesen elGfordulhat olyan, de szerencsére igen ritka, hogy a fizikai tor-
vényeknek ugyan nem ellentmondd, de mégsem a valos viselkedést tiikrozé
megoldast kapunk. FEM modellezés esetén ennek kisziirésére (amikor a szi-
mulacio célja valamilyen egy rendszer kvalitativ viselkedésének felderitése)
érdemes a szimuldciot méasmilyen (strtibb, ekvidisztans stb.) is elvégezni,
majd az eredményeket Gsszevetni. Ez alapvet§en azonos programeszkozok-
kel, de eltérs konfiguraciokat hasznalva az N-verzids programozas dtletének
részleges implementacioja.

A hibaanalizis megmutatta, hogy a MESH stirtisége és a megoldas elfogadha-
tosdga kozott éles vilasztovonal van. Egy kritikus halofinomség alatt ugyanis
a numerikus hiba klasszikusan felugrik. A kivalasztott referencia szimulacié
validélasa soran azon eredmények tekintheték hibamentesnek, ahol a kriti-
kus zona legalabb 2000 elemet tartalmaz. Ennél kevesebb elem alkalmazasa
esetén az alacsony felbontas szabad szemmel észrevehets eltéréseket okoz.

A referenciamegoldas hibaja

Meglepé modon az extrém stird MESH-sel késziilt megoldasba is, rdadasul
épp a kritikus zénédban némely id6pillanatban hiba csiiszott. Ennek oka, hogy
a COMSOL altalanos céla numerikus megolddja [I8] egy kozelités aggregalt
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hibajanak meghatérozasanal a teljes vizsgalati térre szamol silyozés nélkiili
hibatagot:

err =

(5.1)

ahol F vektor az adott U kozelités becsiilt hibajat jeloli, N jelenti a koze-
lités szabadséagi fokainak szamét (ebben az esetben a MESH elemek szama
szorozva a bazisfiiggvények szamaval). W; = maz(|U;|, S), ahol S a nume-
rikus megold6 altal el6re meghatarozott, vagy elére manudalisan megadott
skalafaktor (valtozonként).

A numerikus megold6 egy-egy idépontban a kozelitést addig iteralja, mig az
altala szamitott hiba kisebb nem lesz egy elére beallitott értéknél (toleran-
cia).

Ekvidisztans MESH esetén a kritikus zénaban taldlhato elemek szama 5000,
mig a vizsgélt tér 500 000 elemet tartalmaz, igy a kritikus zoénéban fellépd
hiba az aggregalt hibaban csak 1 %-os sillyal szerepel, vagyis teljesen alul-
reprezentalt. Ugyanakkor adaptiv halégeneralassal elérhets, hogy a kritikus
zona (ahol a szimulacié szempontjabol izgalmas folyamat zajlik) az dsszesi-
tett hibaban sokkal nagyobb sillyal jelenjen meg.

Az adaptiv MESH-sel szamolt szimulaciés eredménnyel a numerikus koze-
lités hibajanak szempontjabol egyenértékii megoldast még a tervezettnél is
sokkal stirtibb MESH-sel lehetne csak kapni, ami azt jelenti, hogy adaptiv
algoritmus hasznalatanak még a becsiiltnél is nagyobb gyorsité6 hatasa van.

A fenti jelenség nyilvanvaloan igaz miden olyan probléma vizsgalatakor (2.3
fejezet), amikor a vizsgélat szempontjabol érdekes jelenség a modellezett tér
csak kis részében torténik.

5.2. Statisztikai adatelemzés

Jo Gtlet-e egy differencial-egyenlet rendszer valtozoinak megoldasat, a valto-
z6k derivaltjait esetleg mésodik derivaltjait, mas kémiai reakciot jelzé tagot,
esetleg a megoldas becsiilt hib4jat statisztikai mdodszerekkel elemezni? Mivel
igen-igen sok a feldolgozasra var6 adat (és ehhez csak néhény jellemzs szi-
mulacios beallitas lett kivdlasztva), valamint a differencidlegyenlet-rendszer
erdsen nemlinedris, ezért az adatok mogott rejlé mélyebb Osszefiiggések fel-
deritéséhez — melyek az adaptiv MESH-es algoritmus gyorsitasat lehetGvé
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teszik — ez is sziikséges. A statisztikai adatelemzést a Statistica, IBM Wat-
son Analytics valamint a Mondrian szoftverrel végeztem.

A fejezet nagyon sok abrat, tablazatot tartalmaz, melyek egy része csak a
Fiiggelékben talalhato (L3l fejezet).

5.2.1. Leirok szélsGértékeinek elemzése

A kivalasztott leirok minimumai vagy maximumai, melyek els§ ranézésre
mind alkalmasak lehetnek a kritikus zéna detektalasara, a gél mentén na-
gyon kozel esnek egyméshoz (mind a kritikus zonéban talalhato), azonban
mégsem pontosan ugyanazon a helyen vannak. Egy tranziens szimuléci6 so-
ran ezek nagysiga folyamatosan valtozik, mégis van-e ezek kozott valamiféle
kapcsolat? Ehhez egy olyan adatfajlt allitottam el§, ahol nagyon sok tran-
ziens szimuldcio (so6szennyezéssel kapcsolatos, fesziiltség ugras stb.) néhéany
jellemz6 idépillanatban kimentettem ezen értékeket. Ezen adatfajl viszony-
lag kevés, pontosan 64 rekordot tartalmaz. Van, ahol egy-két adat hidnyzik,
ennek az az oka, hogy annak az értéke ott (pl. numerikus hiba miatt) értel-
mezhetetlen. Az adatfajl a3l fejezetben bemutatott leirdkon kiviil még egy
oszlopot tartalmaz (descriptor néven), mely arra utal, hogy az adott rekord
pontosan milyen szimulaciés muticiébol szarmaszik.

Az adatok nagyon kiilonb6z6 nagysagrendiiek, igy ezeket Osszehasonlitani
nem érdemes, tovibbé az adatok utoélagos skdlazasaval sem foglalkoztam. A
kivalasztott leirok kozott nincs igazan ok-okozati Osszefiiggés, minden oda-
vissza Osszefiigg egymassal.

Vizuilis adatanalizis

Az adatsorok pontosan hatféle kiilonb6z8 szimulédcids bedllitasokbol szér-
maznak, beallitasonként az elemszam kiilonbozs (5.0)/a. abra).

Az adatok vizudlis analizise alapjan is megallapithatd, hogy azok nagy valé-
szintiséggel nem normalis eloszlastak. Ezt a hoh valtozé példajan mutatom

be (5I1/b abra).

A kivalasztott leirok egy jo része kozott valamilyen kapcsolat, korrelécio le-
het, mivel a parallel abrézolasmod (5.2 4bra) esetén az aranyosségra jellemzs
"legyezd alakok" jelennek meg.

A boxplot-os abrazolasbol (5.3l 4bra) kideriil, hogy a leirok szinte kivétel
nélkiil tartalmaznak outlier-eket. Ezen outlier-ek egy specidlis szimulacios
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(a) Elemszam - szimulacios mutécio (b) A hoh leiré hisztogramja.
5.1. abra

mutéiciobol szarmaznak, ahol el6fordulhat, hogy az adott leir6 extrém érté-
keket vehet fel.

Statisztikai elemzés

A kivalasztott leirok atlagat, szorasat, minimumat és maximumaét, valaming
az elemszamot (N) a[[2l tablazat tartalmazza.

Az adatok normalitasanak (annak eldontésére, hogy normélis eloszlasi-e)
vizsgalatahoz egy statisztikai tesztet (Kolmogorov-Smirnov teszt) végeztem.

A teszt alapjan egyik adatsor sem normaélis eloszlast, mely teljes 6sszhang-
ban van a vizualis analizis eredményével. Az adatok korreldciés matrixa a
[[3ltablazatban talalhato.

A korrelacios egyiitthatok alapjan néhany valtozo (hx, ohx, kx, clx, c0_fax
valamint hoh), valamint phix, phixx igen erdteljesen korrelalnak egyméssal.
1-hez kozeli korrelacios egyiitthatd pozitiv, mig -1-hez kozeli érték negativ
korrel4ciora utal.

A lehetséges leirok koziil kivalasztottam egyet (pl. hoh), amit fiiggs valtozo-
nak (tobbit fliggetlennek) tekintve regresszioszamitast végeztem. Ez alapjan
hx ill. ¢_ fax tekinthets szignifikinsnak hoh értéke (R2=0,995).

Ezutan egy, az adathalmazzal kevéssé jol korrelalo (pl pHx) véltozot véalasz-
tottam fliggd valtozonak. Ebben az esetben a regresszioszamitas alapjan pHx
értéke a tobbi leird értékébsl nem igazan josolhatd (R2=0,294).
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5.2. dbra. A lokalisan nem 0Osszefiiggs leirok parallel abrazolasa. Parallel coordina-
tes.

Watson Analytics

A korrelaciés matrixszal teljes dsszhangban a Watson Analytics szoftver a
valtozok kozott a kovetkezs fiiggdségeket talalta az egyes valtozok kozdtt. A
hx, ohx, kx, clx, c0_fax és hoh véltozok kozott kdlecsonosen erds korrelécio
figyelhets meg (Il &bra és [[2l &bra). Példaul a c0_ fax és clx valtozok
kozotti negativ korrelacio a (5.4l abra) teljes 6sszhangban van a két valtozo
kozotti korrelacios egyiitthatoval.

Néhany esetben (pl. ¢c0_fax — clx, ohx — hx) a valtozok kozotti osszefliggeés
linearisnak latszik (legalabbis a vizsgélt tartoményban).

Az abrékon jol lathato, hogy az adathalmazok nem szimmetrikusak. Jellem-
z6en az abszolut értékben kisebb tartoméanyokban joval tobb adat talalhato.
Ennek az az oka, hogy ezek az értékek csak bizonyos szimulaciokban (mar
az 1j stacionarius allapot kornyékén) fordulhatnak els (jellemzden dioda at-
iitése nagy fesziiltségen nagy somennyiséggel). Az ilyen fajta szimulaciok vi-
szont az adathalmazban picit alulreprezentéltak. Ezt mutatja be a[55l abra.
Mondrian szoftverrel a c0 fax — clx adatparok vannak &brazolva, pirossal
az outlier-ek vannak kiemelve. Az dbran a barchart mutatja, hogy ezek az
adatok pontosan mely szimuléciokbol szarmazhatnak (description véaltozo).
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5.3. dbra. A lokdlisan nem Osszefiiggd leirok boxplotjai.

Jol lathatéan a phix — phixx adatpar kozott az 6sszefiiggés nem igazan alla-
pithat6 meg (T2)/g 4bra). Ennek az az oka, hogy az adathalmaz tartalmaz
egy outlier-t (kiugréan magas phixx érték), amire nem sikeriilt elfogadhato
(fizikai-kémiai modellel 6sszhangban 1év6) magyarazatot talalni. Valoszint-
leg az adatfajl elGallitisaba valamilyen hiba cstszott, és ezen értékek igy
keriilhettek bele. Ezért ezt az adatsort t6r61temﬁ. Ennek hatasara a valtozok
kozotti tovabbi fiiggdségekre is fény deriilt. A hx, ohx, kx, clx, hoh, c0_fax
csoporttal a phixx is elkezdett korrelalni, bar gyengébben, mint a csoport
tagjai egyméssal. A megjelend 1j korrelaciok a[7.3l 4bran lathatok. (A tobbi
korreléciot nem abrazolom még egyszer, mivel azon adatparok esetén az out-
lier torlésének hatésa elhanyagolhato.)

Ami érdekesség, hogy a varakozassal ellentétben a pHx és az pOHx valtozok
nem korreldlnak semmivel sem, pedig ezek, és a hx és ohx valtozok kozott
szoros kapcsolat van (43l fejezet). Ezen kiviil a szoftver néhany leir6 ese-
tében a description (szimulacios beallitasra utal) valtozoval is valamilyen
kapcsolatot talalt.

2A mar feltoltott adatfajlok az IBM Watson Analytics programmal utolag modosit-
hatok, a program lehet6vé teszi valtozok (vagy valtozok egy halmazénak) torlését, és az
14j adathalmaz tovabbi elemzését. Ez a funkcié azonban nilam nem mtk6dott tokélete-
sen. A modositott adatfajlt sikeriilt létrehozni, viszont ennek elemzése soran a méar torols
outlier-rel még mindig szamolt a program
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c0_fax and clx are negatively correlated.

6.5E7 Number of Records

5.4. abra. Watson Analytics altal felderitett korrelacio két leiro (c0_fax — clx)
kozott.

Vizsgéltam tovabba, hogy egy kivalasztott leirot fiiggs valtozonak tekintve
(mint pl. regresszidszamitasnal) ennek értékét mennyire lehet a tobbi alap-
jan josolni ( Watson Analytics/Prediction). Azt tapasztaltam, hogy amennyi-
ben az egymassal jol korrelalé valtozok koziil valasztok egyet, akkor az ezzel
Osszefiiggésben 1évk igen jol josoljak ennek értékét. Példaul a hoh valtozot
valasztva a legjobban a hx, clx, ohx valtoz6 (kozel mindegyik 56 %-ban),
mig két predictor esetén gyakorlatilag ezen valtozok mellé a phix-et érdemes
valasztani, mellyel 88%-os hatékonysagot lehet elérni (B.71 és 5.8l 4bra).

Amennyiben egy semmivel sem korrelalo valtozot, pHx-et valasszuk a pre-
dikcio fiiggs valtozdjanak, akkor egy fliggetlen valtozd esetén nagyon rossz
joslast kapunk. Még a description véltozo6 bizonyult a legjobbnak, de ezzel is
csak 22 %-ot lehet elérni (5.9l 4bra). Két valtozo segitségével viszont kivalo,
96 %-os joslasi hatékonysag érhets el (.10 4bra).

Osszefoglalas

AlapvetSen a haromféle modszerrel végzett adatfeltaras eredményei telje-
sen Osszhangban vannak egymassal. Mindhidrom esetben jo néhany valtozo6
kozott igen erds korrelaciot, valamilyen fiiggGséget tapasztaltunk, mely egy-
értelmiien az adathalmaz redundanciijara utal.

A legfontosabb megallapitasok a kovetkezdsk:

e A hx, ohx, kx, clx, c0_fax és hoh valtozok kozott igen erds korrelaciod
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5.5. dbra. A scatterplot-on a Watson altal outlier-ként detektélt néhény pont. Ezek
abbol szarmaznak, hogy az adott szimuléciés beallitas alulreprezentélt.

(a) c0_fax értéke szignifikinsan fiigg a (b) phix értéke szignifikinsan fiigg a szi-
szimulécios beallitastol mulacids beéllitastol

5.6. abra. Leirok és a szimulaciés beallitas kozotti dsszefliggések

figyelhet6 meg.

e Egy outlier (adatfajl elgallitasa soran valamilyen hibabol szarmazik)
torlése utéan ujabb korrelaciok (phixx gyengén korreldl hx, ohx, kx, clx,
c0_fax, hoh és phix valtozokkal).

e Az egymassal jol korrelald valtozok értékei egymas segitségével igen jol
josolhatok.

e Az adatfdjl tartalmaz néhany valtozot (pHx, pOHx), mely gyakorlati-
lag semmivel sem hozhat6 kapcsolatba.

e Az alacsony adatszam (néhol hidnyzé adatok) miatt érdemes volna
a késsbbiekben hasonloan generalt (a kritikus zonaban a lehetséges
leirok szélsGértékei, melyek helyileg nem esnek teljesen egybe) joval
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What influences h_oh?

hx drives h_oh. (Predictive Strength: 56%) .

Mean h_oh

clx drives h_oh. (Predictive Strength: 56%) @ ohx drives h_oh. (Predictive Strength: 53%) O

5.7. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fliggének tekintett valtozo a
hoh.

tobb rekordot tartalmazé adatfajlt is elGallitani, és azzal kvantitativ
elemzést végezni.

5.2.2. Leirok lokalisan Gsszefiiggs értékeinek elemzése

A kivalasztott leirok értékeit, tovabbé a differencidlegyenlet-rendszer val-
tozoinak (ezek rendre: h, oh, k, cl, ¢c0_fa, phi) értékeit néhany szimuldcios
beallitas esetén jellemzd idépillanatokban kimentettem. Az adatfajlban a szi-
mulécios beéllitasra jellemz8 plusz valtozok, valamint a helykoordinata (x).
Tovabba generdltam egy reaction zone nevi klasszifikalo valtozot, mely ab-
ban az esetben, ha az adott rekord a kritikus zénahoz tartozik 1, kiilonben
0 értéket vesz fel. Attol fiiggGen, hogy a klasszifikalé valtozo milyen algorit-
mussal generdlom, kétféle adathalmazt allitottam els. Az egyikben a kritikus
z6nat joval szélesebbnek, mig a méasikban keskenyebbnek feltételeztem.

Az igy elGallitott adatfajl kb. 260 000 rekordot tartalmaz. A Watson Analy-
tics programmal vald elemzéshez, mely csak 100 000 rekordot képes kezelni,
ezt az adatfajlt mintavételezni kellett. Ebben az esetben ugy jartam el, hogy
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What influences h_oh?

The interaction of hx and phix drives h_oh. (Predictive Strength: 88%) (.)

> 73 000

20 000 to 44 000

phix

% -6500

hx

The interaction of elx and phix drives h_oh. (Predictive @ The interaction of kx and phix drives h_oh. (Predictive <)

Strength: BBii Strength: 88%)

5.8. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fliggének tekintett valtozo a
hoh.

What influences pHx?

description drives pHx. (Predictive Strength: 22%) .
e
=
-]
=
£
g
b
o
1.000E8 0.000E0 1.000E8 2.000E8 3.000E8 4.000E8
-5.000E7 5.000E7 1.500E8 2.500E8 3.500E8
Mean pHx

5.9. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fliggének tekintett valtozo a
pHx.
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What influences pHx?

The interaction of ohx and phix drives pHx. (Predictive Strength: 96%) (.)

> 70 400

£ 3000010 43 000
Q

< -6 500

ohx

The interaction of ohx and kx drives pHx. (Predictive @ The interaction of phixx and phix drives pHx. (Predictive ()

Strength: 96%) Strength: 94%)

5.10. dbra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fiiggének tekintett valtozo
a pHx.
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(a) A x valtoz6 hisztogramja. (b) A kx valtoz6 hisztogramja.
5.11. &dbra

csak minden harmadik adatot hagytam meg. Ebben az esetben ez a lépés
a mintavételezési torvény alapjan gyakorlatilag informacidveszteség nélkiil
megtehetd.

Vizualis analizis
Az adatfajl a négy kivalasztott szimulacios beallitas fiiggvényében mind-
egyikre azonos szamu rekordot tartalmaz.

Azon rekordok szama, mely az adott szimulaciés beallitas soran a kritikus
zonahoz tartozik, abszolut talreprezentalt (5.11)/a. dbra).

Az adatok a felrajzolt hisztogramok alapjan nem normalis eloszlastuak (77 /b.
abra).

A parallel dbrazolasmodot alkalmazva (5121 abra) a leirok kozott sajnos
semmilyen Osszefiiggés nem allapithaté meg. Ennek egyrészt az is az oka,
hogy az adatfajl tul sok rekordot tartalmaz.

Az egyes leirok kozott szamos outlier van (I3l abra). Nagy valoszintiséggel
ezek a kritikus z6nabdl szarmazé, majd annak detektalasara felhasznalando
szélsGértékek.

Statisztikai modszerek

Az egyes valtozok atlagat, szorasat, minimumét és maximumét a [7.4l tabla-
zat tartalmazza.

Vizsgéltam, hogy az adatok normélis eloszlastuak-e, ehhez szintén Kolmogorov-
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5.12. abra. A lokalisan Osszefiiggs leirok értékeinek parallel abrazolasa. (Parallel
coordinates)

Smirnov tesztet végeztem. A statisztikai teszt eredménye (valamint vizualis
analizis) alapjan kijelenthetd, hogy az adatok nem normalis eloszlasuak.

A adatok (leirok ill. generélt reaction zone klasszifikdlo véaltozo) korrelacios
egylitthatoi (Ol tablazat) viszonylag kicsik, igy feltételezhets, hogy a kiva-
lasztott leirdk lokalisan Osszefliggd értékei kozott alig van valamilyen kap-
csolat. Ennek ellenére a szoftver j6 néhany korrelaciot szignifikdnsként jelolt
meg.

Az egyes leirok alkalmazhatosdgat a kritikus zona helyének megéllapitasara
linearis diszkriminancia-analizissel is vizsgaltam [29]. A diszkriminancia-
analizis egy klasszifikdlo moédszer, mely azt jelenti, hogy a fiiggs valtozo
kategorikus (pl. adott pont a kritikus zéndhoz tartozik-e), mig a fligget-
len valtozok folytonosak. A modszer lényege, hogy a fiiggetlen valtozok egy
csoportjabol (linearis kombinécid) olyan klasszifikalo fliggvényt szeretne ké-
sziteni az algoritmus, mely a fiiggd§ valtozok alapjan kialakitott csoportokat
minél jobban elkiiloniti.

Sajnos az analizis mindkétféle klasszifikacio (szélesebb, sziikebb kritikus zona
feltételezés) esetén rosszul kondicionalt matrixokhoz vezetett (ilyen métrixok
esetén a hiba kiemelten nagy lehet, igy a kapott eredményeket némi fenntar-
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5.13. 4bra. A lokalisan osszefiiggs leirok boxplot-ja.

téassal kell kezelni. rdadasul nagyon jol miikods klasszifikals fiiggvényt nem is
sikeriilt talalni. Bar a diszkriminal6 fliggvényekben hoh leir6 jelentds sullyal
szerepel.

Watson Analytics

Mivel az elallitott adatfajl nem csak a leirokat, hanem a differencialegyenlet-
rendszer megoldasait, mint plusz informécidkat is tartalmazza, igy a Watson
Analytics program az ezek ill. a leirok és megoldasok kozotti fiiggtségeket
talalta meg (.4l &bra), ezek nagyon altalaban semmilyen jelentéssel nem
birnak. A leirok koziil egyediil a kx és ohx kozott talalt (elég gyengének
tekinthets) valamilyen kapcsolatot (.14l abra).

A lokalisan teljesen Osszefiiggs leirok kozott (a korrelacios méatrixszal teljes
osszhangban) alig van barmilyen Gsszefiiggés.

Ezek alapjan nem meglepd, hogy egy kivalasztott leirot (pl. hoh) fiiggs val-
tozonak tekintve nem igazan sikeriilt megfelel§ prediktorokat talalni. Egy
valtozoval nem is sikeriilt, kett6vel is csak nagyon rossz (32 %-os) hatékony-
sagot sikeriilt elérni (.15l abra). (Itt meg kell jegyezni, mivel az adatfajl a
megoldasokat és nem csak a leirokat tartalmazta, a fliggetlen valtozok hal-
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kx and ohx are positively correlated.

The scatter plot shows the association between these fields.
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5.14. abra. A Watson Analytics altal feltart asszociacio a lokalisan Gsszefiiggd kx
és ohx leirok kozott.

mazat a Watson-nal pedig nem sikeriilt csokkentenem, ezért a potencialis
prediktorok kozé ezek is, nem csak a leirék bekeriiltek. Ebbél egyet, a h-t
meg is talalt a szoftver.)

A kétféle modon generalt reaction zone véltozot (értéke kritikus zondhoz
tartoz6 pontok esetén 1, kiilonben 0) is kivalasztottam fiiggs valtozonak, és
vizsgaltam, hogy ennek értéke kivalasztott leirok, esetleg a megoldas alapjan
mennyire jol josolhatd, és ez alapjan mik lehetnek a kritikus zona detektéa-
lasara leginkabb alkalmas fiiggvények.

Amennyiben a kritikus zénéhoz tartozonak tekintek igen sok pontot (hasonlo
szélességben, mint a mar miikods algoritmus esetén), akkor a kivalasztott le-
irok koziil a hoh biztositja a legjobb becslést, de ez is csak 15% (.16l 4bra). A
hatékonyséig tobb prediktor valtozoé kivilasztasaval sem javul szamottevGen.

Ha viszont a kritikus zonét joval keskenyebbnek feltételezem ("tiiskéket" még
béven fedi), akkor a predikcios hatékonyséag sokat javul (B.I7 és abra).
A Watson Analytics ebben az esetben is a hoh-t talalja legalkalmasabbnak a
detektalasra (72 %), mig tovabbi egy fiiggetlen valtozoval (c0_fax) ez tovabb
javithato (83 %).

Ezek alapjan kijelenthetd, hogy a hoh leir6 kiviléan alkalmas a reakci6zéna
helyzetének detektilasara.
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What influences hoh?

The interaction of elx and h drives hoh. (Predictive Strength: 32%) C.)

The interaction of kx and clx drives hoh. (Predictive (LS;) The interaction of phix and pHx drives hoh. (Predictive ()
Strength: 31%) Strength: 28%)

5.15. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fiiggének tekintett valtozo
a hoh.

Osszefoglalas

A héromféle megkozelitéssel valé adatelemzés eredményei nagyrészt Ossz-
hangban vannak egyméssal. A lokalisan egy ponthoz tartozo leirok koézott
nincs fiiggdség, igy ezek nem igazan hordoznak redundéns informaciot.

Ezen feliil az adatelemzés eredményei azt mutatjik, hogy az el6zetesen ki-
valasztott leir6 halmazbol a hoh (kémiai reakcioval kapcsolatos faktor) a
legalkalmasabb a kritikus zéna helyzetének monitorozéasara.

5.2.3. Hibafajlok elemzése

A MESH "kisérletekbdl" szarmazé fajlokat a leirdkkal, megoldassal, a sza-
mitott hibaval és differencidval minden beéllitasra egyesitettem, melybdl egy
hatalmas, 12 GB-os, kb. 19 milli6 rekordot tartalmazé adatfajl, melynek
elemzése tobb szempontbol sem egyszeri feladat:

e Egyik, dltalam hasznalt adatfeldolgozast segits szoftver sem képes ennyi
adattal elboldogulni. Ezért az adathalmazt mintavételezni kell.
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What influences reaction_zone?

hoh drives reaction_zone. (Predictive Strength: 15%)

10 12.5 15 17.5 20 22.5
Mean reactlon_zone

U drives reaction_zone. (Predictive Strength: 14%)

. 1 drives reaction_zone. (Predictive Strength: 14%)

5.16. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fliggének tekintett valtozo

a reaction_zone klasszifikalo valtozo, ahol széles lefedést feltételezek.
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What influences reaction_zone?

hoh drives reaction_zone. (Predictive Strength: 72%)

hoh

0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

11
Mean reactlon_zone

PpOHXx drives reaction_zone. (Predictive Strength: 66%) . phix drives

ion_zone. (Predictive Strength: 64%) O

5.17. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fiiggének tekintett valtozo
a reaction _zone klasszifikalo valtozo, ahol keskeny lefedést feltételezek.

93



What influences reaction_zone?

The interaction of hoh and ¢_fa drives reaction_zone. (Predictive Strength: 83%) (.)

> 4E0

“5 9,0114E-1 to 3,9999E0

< 3,2828E-2

hoh

The interaction of hoh and oh drives reaction_zone. (.) The interaction of hoh and pOHx drives reaction_zone. ()
(Predictive Strength: 80%) (Predictive Strength: 80%)

L e

5.18. abra. Watson Analytics-szel késziilt predikcio. A fiiggének tekintett valtozo
a reaction _zone klasszifikalo valtozo, ahol keskeny lefedést feltételezek.
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e Ilyen mennyiségi adat reprezentativ mintavételezése sem trivialis fel-
adat.

Tovabbéa az adatfijlban taldlhatd szamitott hibat tartalmazo valtozok filig-
gbségek felderitésére, valamint kvantitativ analizisre alkalmatlanok.

Mindenesetre a 19 millio rekordot tartalmazo adatfajlt sikeriilt (valoszintleg
rossz mintavételezési stratégiaval) feldolgozhaté meéretiivé sziikiteni. Ennek
elézetes feldolgozasa semmilyen eredményre nem vezetett.

5.3. Javaslatok az adaptiv algoritmus gyorsitasara

A benchmark-ként hasznalt algoritmus igen robusztusra lett készitve, hogy
a konkrét szimulaciok biztosan konvergaljanak. A feltétleniil sziikségesnél
a nagy felbontasi zéna joval szélesebb. A nagy felbontéstu zona kiterjedését
érdemes volna az adott szimulacios kisérlet dinamikajahoz illeszteni. Ugyanis
a szimuldcios bedllitastol (mutaciotol) fiiggden a kritikus zona kiterjedése
néhet és csokkenhet is.

Erdemes a drasztikus felbontasvaltast elkeriilni, helyette folytonosan véltozo
stiriségii MESH-t hasznalni. Ezzel tovabbi gyorsulas érhetd el, mésrészt a
MESH valtaskor fellép numerikus hibét is jobban kézben tarthatjuk.

A kritikus zoéna helyzetének detektaldsara hasznalt hoh valtozo kifejezetten
alkalmasnak bizonyult az algoritmus monitorozé fiiggvényének. A kémiai
reakciot detektald faktor adaptiv algoritmusokban valé alkalmazhatésiga
kiemelt jelent&séggel birhat kémiai hullamok, térben mozgé6 reakcidfrontok
FEM modellezésében.
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6. fejezet

Osszefoglalas, tovabbi tervek

6.1. A dolgozat tartalmanak rovid Osszefoglalasa

A dolgozat az adaptiv MESH-es technikat, mint FEM szimulaciokat gyorsito
modszert vizsgélja. Legfontosabb eredményeim a kovetkezdk:

e Bizonyitottam, hogy adaptiv hal6generalési technika alkalmaziséaval a
szimulaci6s id§ drasztikusan csokkenthetd.

e Bemutattam, hogy adaptiv MESH hasznélatédval a megoldés a kritikus
zénéban joval pontosabb lehet, mint a "brutalis erg" elvének, vagyis a
rendszer egészén extrém nagy felbontaséval valo modellezése esetén.

e Adaptiv halogeneraléasi technikdk tudatos tervezéséhez a szoba johetd
paraméterek, faktorok szaménak csokkentését, ezek kozott a redun-
dancia és fliggdségek felderitését egy kivalasztott mintaalkalmazéason
keresztiil mutatom be.

e Ezen feliil a konkrét adaptiv algoritmus gyorsitasi lehetGségeire teszek
javaslatot.

A szimulaciotervezés elsd fazisaban a vizsgélt folyamathoz illeszkedd jelolt
monitorvaltozok széles halmazabol (cél a pontossig, robusztussag, megfigyel-
hetGség) megfelel6 monitorvaltozot (vagy valtozokat) kell kivalasztani. Ezen
elemzés melléktermékként olyan, az algoritmustervezés soran invarians tulaj-
donségat is szolgéaltatta a valtozoknak, mely a targyi teriilet (fizikai kémia)
szintjén tovabbi vizsgilatokat eredményezhet.

Munkam soran alkalmam nyilt a harom statisztikai megkdzelités 6sszehason-
litasara is, melynek soran a kovetkez6 megéllapitasokra jutottam.
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e Az elemzésekhez hasznalt harom metodika koziil az EDA (exploratory
data analysis) egy durva becslést szolgaltato feltarod elemzés, mely ha-
tékonyan segiti a statisztikai modszerekkel kapott eredmények interp-
retalasat.

e Az alkalmazott statisztika (Statistica szoftver) mellett igéretesnek tii-
nik az Algorithm as a Service (Aaas) tipustu rendszerek hasznalata.
Ezek igen hatékonyan tudnak miikédni, hiszen nagy méretd adathal-
mazrol is igen rovid id6 (néhény perc) alatt komplex Osszefiiggéseket
szolgaltatnak.

e A két szamitason alapulé modszert egybevetve nem csak az idgrafordi-
tasban jelenik meg jelentds kiilonbség, hiszen a Watson Analytics még
az ingyenes verzidjaval is a 100 000 rekordot tartalmazé adathalmaz
kiértékelését néhany percen beliil elvégezte. A Watson a méretkorlatos
ingyenes verzidval, a Statistica a méretkorlat nélkiili teljes verzidval
futott. A Watson elénye, hogy egy tavoli nagy teljesitményti cloudban
fut, mig a Statistica teljesitményét behatarolja az, hogy lokélis gépet
hasznal.

¢ Kiemelendd ugyanakkor, hogy a Watson jelentds belsé statisztikai mii-
veltséggel rendelkezik, igy mindazt a statisztikailag aktiv tudast, ame-
lyet a statisztikai elemzéshez haszndlnom kellett, a Watson beépitve
tartalmazza. Miutdn az eredmények megértéséhez igy elsGdlegesen a
targyteriileti szaktudédsra van sziikség, a mdodszer potencialis felhasz-
naldi kore is kiszélesedik, hiszen ezen megkozelitésben a kiértékelési
feladat szinte az eredmények targyteriileti szintd redukalasra egyszert-
sodik. (Ellendrzésként viszont a Watson megadja az egzakt statisztikai
tampontokat is.)

Osszességében egy jovobeli, numerikus algoritmus hangolasi feladata felépit-
het§ arra, hogy egy vizudlis analizisen alapul6 durva elemzést kovetGen Aaas-
sel automatizalva az algoritmus miikdodését befolyasolé paraméterek hatésait
felderitsiik.

6.2. Tovabbi terveink

Jelen megkozelités legnagyobb hibédja, hogy a rendkiviil erdforras igényes
extrém finom felbontést modell megoldasiat nem tekinthetjiik hibatlannak.
Amennyiben a bézisfiiggvény egyiitthatok kinyerhetsk lennének, nem is volna
erre a sziikkség, a hibat az eredeti differencidlegyenletekbe vald visszahelyet-
tesitéssel mi is szdmithatnank.

Problémat jelent ugyanakkor az is, hogy a zartnak tekinthet6 numerikus
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megoldd az aggregalt hibaszdmolasnal a szimulécié szempontjabol kritikus-
nak nem tekintheté zénat tulsilyozhatja. Masrészt a valtozok értékei igen
sok nagysagrendet atfognak, igy lehetnek olyan zonak, ahol egyes valtozok
egyszertien csak rosszul skialazodnak.

Erre j6 megoldas lehet, ha az olyan rendszerek modellezését, melyek részen-
ként més megkozelitést igényelnek, részekre bontjuk (tobbféle domain defini-
alasa). A részek alapvetéen a kozos hatarfeltételeken keresztiil csatlakoznak
egymashoz.

Osszességében ezek az elvek, bar egy kémiai példan keresztiil lettek bemu-
tatva, de alkalmazisuk igen sok problémaosztaly vizsgélatara alkalmas lehet.
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7. fejezet

Fuggelék

7.1.

Kémiai kisokos

Néhany, nem feltétlen hétkoznapi kémiai fogalom pontos definicioja [24]
alabb talalhato:

oldat: Tobbkomponensti homogén rendszereket oldatoknak vagy ele-
gyeknek neveziink. Abban az esetben beszeliink oldatokrél amikor az
egyik komponens mennyisége (oldoszer) nagy a masikéhoz, vagy ma-
sikakéhoz képest (oldott anyag). Oldatot készitiink amikor sézzuk a
tésztaf6z6 vizet, az oldott anyag a natriumklorid mig az olddszer a viz.

sav: Savakrol akkor beszellink, mikor egy vegyiilet erésen polaros ko-
tésben levs hidrogén atomot tartalmaz, amely vizes oldatban kénnyen
levdlhat a molekularol pozitiv ion (H') formaban. Az ilyen vegyiile-
teknek savanyu a kémhatisa, pH értékiik 7-es alatti. Tipikus példaja
a sosav (HCI).

bazis: Bazisok (vagy lugok) olyan vegyiiletek, melyek szinten vizes ol-
datban hidroxidionokat (OH™) képeznek, mikdzben a molekulabol egy
pozitiv ion, kation képz&dik. Ezen vegyiileteknek bazikus a kémhatas,
pH értékiik 7-es feletti. Ilyen példaul a KOH, vagy NaOH (natronlug).

ion: Bizonyos atomokbdl kénnyen tavolithatéan el elektronok, masok
konnyen vehetnek fel extra elektronokat. Ezaltal az atom eredeti sem-
legessége megsziinik, pozitiv illetve negativ ionok keletkeznek. Ezek
sokszor jol oldédnak vizben.

difftizié: A diffuzio egy anyagaramlési jelenség, melynek hajtoereje a
kémiai potencidlkiilonbség. Az anyagéramléds sebessége a kémiai poten-
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cidlkiilonbség gradienssel aranyos és ezzel ellentétes iranyu. A leggya-
koribb oka a kémiai potenciakiilonbség kialakuldsanak a koncentricid
kiilonbség, mint amikor citromot csoppentiink a tedba. Ha nem kever-
jik meg a tedt, a citrom akkor is egyenletesen eloszlik az italban a
diffazi6o hatasara.

e detektor: Detektornak nevezziik az olyan érzékelSt vagy szenzort amely
a merendd tulajdonsagtol fliggs jelet szolgéltat.

e analitikai kémia: A kémianak azon 4ga amely a kiilonb6z6 atomok
és molekuldk mindgségi és mennyiségi meghatarozasaval foglalkozik.

o gél:

e reakci6: Olyan atalakulds mely soran kémiai kétések szakadnak fel és
1) kémiai kotések jonnek létre.

e s0: Az olyan vegyiileteket, amelyek egy sav és egy bézis kolcsénhata-
sabol jonnek létre, soknak nevezziik. A s6 a savbol szarmazod anionbdl
és a bazisbol szarmazé kationbol all. A legismertebb ilyen vegyiilet a
konyhaso, natriumklorid, amely egy klorid aniont és egy néatrium kat-
iont tartalmaz.

7.2. A szimulaciékhoz felhasznalt adatok

A szamitasokhoz hasznélt anyagi allandok értékeit (711 tablazat) a korabbi
kutatasokbol [10] és referenciaadatokbol [20] vettem.
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Gél hossza L 1 mm

Hémérséklet T 298,15 K (= 25 °C)
Fixalt toltések koncentracioja Chix 41073 M
Viz ionszorzata K, 10~ M2
Fix4lt toltés savi disszocidcios adllanddja  Kpyx 10~% M2
Diffazios allandok (vizben) Dy+ 9,31-1079 ™
-9 2
Dqy- 5,28 - 10 . mT2
Dy + 1,96 - 10~ mT2
D¢y~ 2,04-107° %2
Dy,+ 1,33-1079 M-
Reakcidsebességi allandok kv 1,3- 101! MLS
fix 6-109 s
Dielektromos allandé € 6,954 - 10710 %

7.1. tablazat. A szimulacidkban felhasznalt allandok értékei

7.3. Tovabbi abrak, tablazatok

7.3.1. Leirdk szélsGértékének elemzése

7.3.2. Leirdk lokalisan Gsszefiiggé értékeinek elemzése
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N Atlag  Minimum Maximum Szoras
h oh 64 6,436E-03  1,950E-08 8,40E-02  1,49E-02
phix 64 4,520E+04 -6,45E+04 6,50E+05 8,51E+04
phixx 63 1,175E+13 -5,30E+08 7,00E+14 8,81E+13
hx 64 4,183E+06 2,50E+04 3,80E+07 7,49E+06
ohx 64 -7,588E+06 -6,50E+07 -5,18E+05 1,31E-+07
kx 58 -2,349E+07 -1,20E408 -5,18E+05 2,53E+07
clx 64 1,173E4+07 0,00E+00 6,10E+07 1,57E-+07
c0_fax 64 -2,608E4+07 -1,20E+08 -1,36E+05 2,82E+407
pHx 64 2484E+406 -1,20E+08  2,00E+09 2,63E+08
pOHx 61 6484E+07 -4,50E+09 5,50E+09 9,24E-+08

7.2. tablazat. A kivélasztott leirok (lokalisan nem Osszefiiggd értékek) atlaga, szo-

rasa, minimuma, maximuma és elemszama.
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€9

h oh phix phixx hx ohx kx clx 0 fax pHx  pOHx
h oh 1,0000 0,1188 -0,05290 0,9854 -0,9856 -0,9394 0,8715 -0,8778 -0,1429 10,0018
phix 0,1188  1,0000 0,9175 0,1010  -0,0997  -0,2390 0,0340  -0,0798 -0,0149 -0,0058
phixx -0,0530 0,9175 1,0000  -0,0682 0,0690 -0,0590  -0,1093 0,0932 -0,0153 -0,0072
hx 0,9854 0,1010  -0,0682 1,0000 -0,9996 -0,9746 0,9386 -0,9426 -0,1705 -0,0057
ohx -0,9856 -0,0997 0,0691 -0,9996 1,0000 0,9737 -0,9375 0,9411 0,1715 0,0085
kx -0,9394 -0,2390 -0,0591 -0,9746 0,9737 1,0000 -0,9578 0,9707 0,1949 0,0056
clx 0,8715 0,0340 -0,1093 0,9386 -0,9375 -0,9578 1,0000 -0,9945 -0,2226 -0,0090
c0 fax -0,8778 -0,0798 0,0932 -0,9426 0,9411 0,9707 -0,9945 1,0000  0,2201  0,0038
pHx -0,1429 -0,0149  -0,0153  -0,1705 0,1715 0,1949  -0,2226 0,2201  1,0000 -0,0087
pOHx 0,0018 -0,0058  -0,0072  -0,0057 0,0085 0,0056  -0,0090 0,0038 -0,0087  1,0000

7.3. tablazat. A kivalasztott leirok (lokalisan nem Osszefiiggs értékek) korrelacios matrixa. A korreldcios matrix szamitasakor azon adat-

sorok, ahol valamilyen adat hianyzott, ki lett térélve. A kiemelt korrelaciok tekinthetSk szignifikinsnak.



e0_fax s o v negatvely coelsted

(a) c0_fax — clx scatterplot (b) c0_fax — hoh scatterplot
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(c) c0_fax — hx scatterplot (d) c0_fax — kx scatterplot

€0,fax o are postively coreat et elxond h_oh e posaively corelated

(g) clx — hx scatterplot (h) clx — kx scatterplot

7.1. abra. Egymassal jol korrelalo valtozok (leirok kritiku zénabeli szélsGértékei) a
teljes adathalmazban 1.
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(a) clx — ohx scatterplot (b) hx — hoh scatterplot

(¢) kx — hoh scatterplot (d) kx — hx scatterplot

oxand o reposiively coelat - e snd o s negaivey conelated.

(e) kx — ohx scatterplot (f) ohx — hoh scatterplot
(g) ohx — hx scatterplot (h) phixx — phix scatterplot

7.2. abra. Egymassal jol korrelalo valtozok (leirok kritiku zénabeli szélsGértékei) a
teljes adathalmazban 2.
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(a) c_fax — phixx scatterplot (b) clx — phixx scatterplot

hx o phie e positveycazlated oxond phic v negstvely coclted

“““ Py * - T
(c) hx — phixx scatterplot (d) kx — phixx scatterplot
* " : i

(g) phixx — phix scatterplot

7.3. dbra. Egy outlier torlése utan megjelend 1j korrelaciok.
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N Atlag Minimum  Maximum Szoras
X 261570 1,451E-01 0,00E4+00  1,00E400  1,99E-01
h 261570  7,549E+-00 1,01E-10  1,00E+02 1,60E+01
oh 261570  7,000E+00 -3,86E-03  9,88E+401 1,56E+01
k 261570  1,866E-+01 -3,40E-18  1,72E4+02 2,78E+01
cl 261570  1,727E+01 1,18E-20 10,00E+01 1,78E+01
c_fa 261570  1,934E+4-00 4,00E-03  4,00E+00 1,91E4-00
phi 261570  1,173E4-00 0,00E4+00  2,00E401 3,49E+00
phix 261570  1,000E+04 4 47E4+01  6,62E4+05 1,08E+4-04
phixx 261570  8,595E+09  -2,95E+12  6,95E+14 1,83E+12
hx 261570  9,034E+05  -3,88E+406  3,75E+407 2,33E+06
ohx 261570 -2,522E+06 -6,503E+07  6,20E4+04 5,87TE+406
kx 261570 -4,300E+06  -1,16E+08 3,26E-13  7,87TE+06
clx 261570 -5,501E+05  -1,96E4+07  6,11E407 2,51E+06
c_fax 261570 -3,239E+05  -1,16E4+08  2,12E407 2,64E+06
pHx 261570 -8,518E+05  -1,19E4+08  9,90E4+06 4,76E+06
pOHx 261570  8,288E+05  -5,22E409  5,89E+409 2,28E+07
hoh 261570 3,825E-05 8,32E-11 8,39E-02  9,20E-04
U 261570  1,228E+01 5,00E4+00  2,00E4+01 5,80E+00
t 261570  1,930E+01 0,00E4+00  1,50E402 4,07E+01
reaction zone 261570 8,51E-01 0,00E+00  1,00E4+00  3,56E-01

7.4. tablazat. A lokalisan oOsszefiiggs leirok (mely még plusz oszlopokat is tartal-
maz, amely a szimulacios beallitasra utal, ill. a rendszer valtozoinak megoldésa)

elemszama, atlaga, szérasa, minimuma valamint maximuma
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89

phix  phixx hx ohx kx clx ¢ fax pHx  pOHx hoh reaction zone
phix 1,000 0,180 0,147 0,029 -0,071 0,151 -0,276 -0,119 0,042 0,145 -0,100
phixx 0,180 1,000 -0,010 -0,0011 -0,011 -0,000 0,024 -0,000 -0,002 -0,008 0,002
hx 0,147 -0,010 1,000 0,155 -0,168 0,171 -0,123 -0,026 0,054 0,141 0,146
ohx 0,0288 -0,001 0,155 1,000 0,922 0,636 0,057 0,186 0,000 -0,091 -0,174
kx -0,071 -0,011 -0,168 0,922 1,000 0,562 0,246 0,186 -0,032 -0,223 -0,222
clx 0,151 -0,000 0,171 0,636 0,562 1,000 -0,532 -0,247 0,053 0,410 -0,099
¢ fax -0,276 0,024 -0,122 0,057 0,246 -0,532 1,000 0,354 -0,097 -0,721 -0,051
pHx -0,119 -0,000 -0,026 0,186 0,18 -0,247 0,354 1,000 -0,050 -0,242 -0,075
pOHx 0,042 -0,002 0,054 0,000 -0,032 0,053 -0,097 -0,050 1,000 0,051 0,015
hoh 0,145 -0,008 0,141 -0,091 -0,223 0,450 -0,721 -0,242 0,051 1,000 0,017
reaction zone -0,100 0,002 0,146 -0,174 -0,222 -0,099 -0,051 -0,075 0,015 0,017 1,000

7.5. tablazat. A lokilisan Gsszefliggd leirok korrelacios matrixa. A kiemelt korrelaciok tekinthetSk szignifikdnsnak.
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7.4. dbra. Lokalisan egybefiiggs valtozok kozotti korrelaciok.
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