3.5. Információátvitel, folyamatmérnöki kutatások alprotéma

A kutatás során a kidolgozott modellekkel, módszertannal támogatni tudjuk azokat a résztémákat, amelyek katalizátorok fejlesztését tűzték ki célul. A fő kapcsolódási pontok a következők:

1. Az egyes hierarchia szintek egymásra épülése miatt, az alacsonyabb szinten megszerzett információ integrált módon bekerül a magasabb hierarchia szint modelljébe.

2. A modellrendszer egységes keretbe szervezi a kutatási folyamatokat, ezáltal megkönnyíti az információátvitelt, információcserét az egyes szakterületeken dolgozó kutatók között. 

3. A modellrendszer lehetőséget biztosít arra, hogy a kísérletek tervezése célirányosan valósuljon meg, melynek eredményeképpen a kísérletek száma csökkenthető, a fejlesztési folyamat felgyorsítható.

4. Előzetes becsléseket lehet végezni adott katalizátor esetében meglévő technológiában történő alkalmazhatóságról.

5. Üzemviteli körülmények változatása előtt, szimulációs kísérletekkel becsülhető a változtatás eredményének hatása.

6. A biztonságos üzemvitel műszaki korlátai meghatározatók.

7. A modellrendszer felhasználható a berendezés, technológia irányítási és biztonságtechnikai rendszerének megtervezésére.

1. A szükséges modellek kidolgozása a hierarchikus szemléletmódot követve
1.1. gáz-szilárd heterogén rendszerekben lejátszódó reakciók mechanizmusának és sebességének megismerését lehetővé tevő modellek kidolgozása; 

1.2. szilárd fázisban/katalizátor szemcsében és annak környezetében lejátszódó folyamatok mechanizmusának, sebességének megismerését támogató modellek kidolgozása;

1.3. szemcsehalmazokban lejátszódó folyamatok mechanizmusának, sebességének megismerését támogató módszerek, eszközök fejlesztése;

1.4. többfázisú rendszerekben lejátszódó folyamatok, illetve a rendszerben kialakuló áramlási viszonyok leírására alkalmas modellek fejlesztése;

1.5. az előző pontokban vázolt hierarchiaszintek közötti információátvitel matematikai formalizálása és az így nyert információk alapján, újszerű technológiafejlesztési stratégiák kidolgozása.

2. A kidolgozott modellek implementálása és megoldása

2.1. folyamatok mechanizmusának, illetve sebességének meghatározását támogató módszerek, eszközök fejlesztése;

2.2. numerikus megoldó módszerek fejlesztése;

2.3. katalizátor szemcse modellek implementálása; 

2.4. szemcsehalmaz modellek implementálása; 

2.5. többfázisú rendszerek modelljeinek implementálása;

3. A kidolgozott modellek a projekt más moduljaiban elvégzett kísérletek során gyűjtött mérési adatok alapján történő validálása a hierarchikus modellezési megközelítésmódot alapul véve

3.1. a katalizátor szemcsében lejátszódó folyamatok, a szemcsehalmaz tulajdonságaira gyakorolt hatásának feltárása;

3.2. a katalizátor szemcsében lejátszódó folyamatok, a reaktor működésére gyakorolt hatásának feltárása;

3.3. többfázisú rendszerek szimulációs és mérési eredményeinek összehasonlítása;

3.4. a 3.1. és 3.2. pontokban feltárt hierarchia szintek közötti kapcsolatok alapján, az alsóbb hierarchia szinteken lejátszódó folyamatok leírására alkalmas modellek validálása;

3.5. a validált modellek alapján, lehetséges tervezési stratégiák kidolgozása többfázisú rendszerek tervezésének támogatására;

3.6. a validált modellek alapján, lehetséges tervezési stratégiák a berendezés, technológia irányítási és biztonságtechnikai rendszerének megtervezésének támogatására.
A pályázatban ismertetett kutatások közötti információátvitel támogatása érdekében a tervezett kutatómunka célja egy olyan keretrendszer létrehozása, mely alkalmas a különböző jellegű információk intergált alkalmazására és technológiai, illetve kísérleti adatok elemzésére. Nemcsak a hazai, hanem a nemzetközi vegyipari, a biotechnológiai és a gyógyszeripari vállalatok versenyképességének is kritikus eleme, hogy termékeiknek és technológiáiknak kidolgozásához, illetve továbbfejlesztéséhez mennyi idő szükségeltetik. A K+F folyamat hatékonyságának növelésére a korszerű reakciótechnika (pl. programozott mini, illetve mikro-reaktor rendszerek), a korszerű műszeres analitika, és a működő technológiák köré csoportosuló mérés-adatgyűjtő rendszerek egyre több lehetőséget biztosítanak, ugyanis e rendszerek használatának közös eredménye, hogy a problémáról a fejlesztési folyamatban adott időegység alatt egyre több mérési adatot lehet gyűjteni. Ahhoz, hogy az ezen eszközök által nyújtott lehetőségeket a lehető legjobban ki lehessen használni, a K+F tevékenységnek a következő két lépését kell nagyon tudatosan elvégezni: 

· Kísérlettervezés, azaz hipotézisek generálása és annak biztosítása, hogy kísérleteink a lehető legtöbb információt nyújtsák a hipotézisünkről, illetve a fejlesztés „keresési terében” a leghatékonyabban közelítsük meg a keresett optimumot. 
· Mérési eredmények elemzése: azaz a mérési eredmények megbízhatóságának minősítése, új összefüggések feltárása, hipotézisek generálása.
Természetesen a kísérlettervezés és az értékelés szorosan összefüggenek egymással és az egész folyamat a természettudományi, a folyamatmérnöki és a legkorszerűbb statisztikai és adatbányászati ismeretek integrált alkalmazását igényli. Ennek ellenére a jelenlegi kísérlettervezési technikák leginkább csak alapvető többváltozós statisztikai eszközökön (regresszió, ANOVA elemzés) és standard optimalizációs technikákon (gradiens és szimplex módszerek) alapulnak [Zivorad R. Lazic, Design of Experiments in Chemical Engineering: A Practical Guide, 2004].

A kutatás célkitűzése tehát egy olyan keretrendszer elméleti alapjainak és kutatási prototípusának kidolgozása, mely a rendelkezésre álló idő, emberi erőforrás és a technológia által definiált korlátok figyelembevételével a kísérletek számát minimalizálja és a kísérletekből kinyerhető információt maximalizálja, illetve alkalmas arra, hogy egy tervezett K+F téma megvalósíthatósági lehetőségeit a lehető leggyorsabban feltárja.

A javasolt megközelítés alapgondolata, hogy a kísérlettervezés alábbi ábrán vázolt iteratív folyamatának minden lépésében az összes elérhető releváns mérnöki és természettudományos ismeret (first-principle knowledge) alkalmazható legyen, illetve ezen ismeretek tárháza a kísérleti eredmények hatékony értékelése alapján minden lépésben a lehető legnagyobb mértékben bővüljön. 

A kutatás elsődleges célja tehát olyan szürke-doboz modell (gray-box model, hybrid model) alapú kísérlettervezési technikák kidolgozása, amelyek csak a problémakör nem ismert jelenségeit írják le adat-alapú fekete doboz modellek segítségével. E modellek identifikálásához, azaz a kísérleti eredményekben rejtett információk feltárásához új állapotbecslő és adatbányászati technikákat kívánunk kidolgozni, melyek a számítási intelligencia (fuzzy modellek, neurális hálózatok) legújabb kutatási eredményeit is magukba olvasztják.
A kutatás másik fókuszpontja olyan optimalizálási algoritmusok kidolgozása, amelyek alkalmasak sok tervezési változó szimultán történő optimálására, különös tekintettel a többcélúságra és a műszaki korlátokra, illetve lehetővé teszik a keresési tér interaktív  feltárását. 

E cél kapcsán célirányos modell-alapú optimalizációs  eljárások (szimplex, szekvenciális kvadratikus programozás) és heurisztikus (pl. chemotaxis, genetikus algoritmus, és raj optimalizáció) technikák ötvözetén alapuló algoritmusokat kívánunk kidolgozni, illetve e célból a jelenleg kifejlesztett interaktív evolúciós algoritmusainkat kívánjuk továbbfejleszteni  a paraméter- és keresési tér vizualizációjára alkalmas technikákkal. 

A kapott modellek jóságának  kvalitatív és kvantitatív eszközökkel történő minősítésére (robosztus paraméterbecslés, érzékenység vizsgálatok) is jelentős hangsúlyt kívánunk helyezni.
E kutatási téma nemzetközileg kiemelkedő fontosságú, amit talán jól bizonyít a kísérlettervezési módszertanokat kidolgozó és alkalmazó publikációk élénkülő száma, illetve az, hogy a Bayer Technology Services [www.bayertechnology.com] egyik jelentős projektje is a mérnöki modellezés, az adatbányászat és a korszerű optimalizációs technikák integrált kezelésében látja biztosítottnak a kísérlettervezési szolgáltatásainak sikerét. 

A projekt során a következő problémakörökkel kívánunk foglalkozni: 

· A, Laboratóriumi és technológiai rendszerek szimulátorának kidolgozása és K+F tevékenységbe történő integrálása. Információ átvitel különböző modellek között az adat-alapú és hagyományos mérnöki ismeretek kombinációjaként felépülő „szürke doboz” modellek segítségével, azaz a fejlesztés aktuális szakaszában nem ismert jelenségek adat-alapú modellezése (pl. neurális hálóval, fuzzy modellekkel). E hibrid modellek alapján egyszerűen implementálható, nemlineáris állapotbecslő algoritmusok generálása és gyakorlatban történő tesztelése is e részprogram témaköre. 

· B, Üzemeltetési és tervezési változók és a termék tulajdonságok közti kapcsolat becslésére alkalmas modellek fejlesztése és alkalmazása. E témakörbe megpróbáljuk beintegrálni a kémiai informatika eszközein alapuló technikák egy részét is, különösen a szerkezet-aktivitás kapcsolat feltárása (QSAR), a molekula struktúrák csoportosítása és a molekulák diverzitásának minősítése alkalmas algoritmusokat.

· C, Idősor (process trend) elemzés nemlineáris, adat-alapú modellek segítségével, alkalmazás lehetséges üzemeltetési módok és hibák feltárásában. 

· D, Optimalizációs technikák fejlesztése: Olyan korszerű keresési eljárások alkalmazási lehetőségeinek vizsgálata, amelyek alkalmasak a sok tervezési változó szimultán történő optimálására, különös tekintettel a többcélúságra és a műszaki korlátokra. Mivel célunk, hogy a szakértői ismeret és heurisztika az optimalizációs folyamatban is alkalmazható legyen, ezért modell alapú (szimplex, szekvenciális kvadratikus programozás és heurisztikus (pl. chemotaxis, genetikus algoritmus) algoritmusokat és ezek kombinációját interaktív és diagnosztikai funkciókkal kívánjuk kiegészíteni. E cél alapján e témakörhöz kapcsolódnak a folyamat- és adat-vizualizációval kapcsolatos kutatásaink. 

Az előzőekben ismertetett alapkutatási problémakörök a következő alkalmazási területekhez kapcsolódnak:

· Működő technológiák optimalizációja

· Termékfejlesztés

· Kémiai reakciórendszerek kidolgozása és méretnövelése
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