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A téma leírása:
Az égések és a lángok gyors kémiai folyamatok. A gyulladásokat és a lángterjedést közönséges, illetve parciális  
differenciálegyenlet-rendszer megoldásán alapuló modellekkel lehet leírni. Ezek a modellek több száz, vagy akár 
több ezer paraméter tartalmaznak. Ezeket a paramétereket közvetlenül is meg lehet mérni, de csak nagy hibával.  
Egy másik lehetséges megközelítés, ha a legfontosabb paramétereket közvetett módon határozzák meg. Ebben az  
esetben laboratóriumi kísérletekben a gyulladásig eltelt időt és lángsebességet mérnek, és a kémiai modell sok (20-
50) paraméterét egyszerre illesztik a nagyszámú (pl. 5000) mérési adatra.

Létrehoztunk  egy  mérési  adatgyűjteményt  és  egy  MATLAB  nyelvű  programot,  amivel  a  hidrogén  és  a 
szénmonoxid égési mechanizmusait optimalizáltuk a mérési adatok pontos leírására. A megoldandó feladat annak 
vizsgálata lesz, hogyan lehet a mostani eljárást tökéletesíteni. A továbbfejlesztés néhány lehetséges iránya:
a) A Matlab program átírása C++ programmá, majd tovább fejlesztése. 
b) A programunk most egy saját fejlesztésű globális optimalizálási algoritmust használ. Az Internetről számos más 
globális optimalizálási program is letölthető. Megvizsgálandó, hogy ugyanazt a paraméteroptimalizálási feladatot  
milyen  sebességgel  és  hatékonysággal  oldják  meg  az  egyes  algoritmusok,  és  ezek  a  tulajdonságok  hogyan  
változnak az illesztendő paraméterek számának növelésével.
c) Az illesztett modell egyes mérési adatokat nem tud jól leírni. Lehet-e kijelenteni, hogy ezek a mérési adatok nem 
konzisztensek a kapott optimalizált modellel? Hogyan lehet jellemezni mérési adatok konzisztenciáját egymással  
egy modell alapján?
d) Vizualizációs eszközök kifejlesztése és használata az eredmények bemutatására. A sok adat és a sok illesztett  
paraméter miatt a kapott eredmények nehezen mutathatók be látványosan. Milyen számítástechnikai eszközökkel  
lehetne jól bemutatni az modellillesztés eredményeit?

A vállalkozó  hallgató  feladata  a  fenti  témák  egyikének kiválasztása  és  annak  vizsgálata,  hogy  a  feladat 
megoldásával hogyan javítható a modellek optimalizálása. A feladatok háttere kémiai, de a munkához semmilyen  
kémiai  ismeretre  nincs  szükség.  Szükséges  viszont  készség  MATLAB  vagy  C++  programok  áttekintésére  és  
módosítására. Az irodalmi források angol nyelvűek.
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