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Lokalis érzékenyseéganalizis

Erzékenységanalizis
Modellszamitas eredménye hogyan fugg a paraméterek érteketol

Lokalis érzekenységanalizis
Paraméterek kismértékl megvaltoztatasanak hatasat vizsgalja

Lokalis érzékenységi egydtthatd s, = Y,
Py

AN - oY
Lokalis erzékenységi vektor S, =—
Py

Lokalis érzékenységi matrix S = {BY, }



Lokalis érzékenyseéganalizis

« Az érzékenysegi egyutthatok tetszdleges
matematikai modellre értelmezhetdk

A tovabbiakban k6zonséges differencialegyenlet-rendszerrel
(ODE) leirt modellekrél lesz sz6

« Ebben az esetben az érzékenységi egyutthato a fuggetlen
valtozoéval valtozik
= lokalis erzékenysegqi fuggveny



Lokalis erzekenysegi filggvények 1.

...térben homogén, id6fliggd rendszer esetén
a flggetlen valtoz6 a tid6

Ekkor a megoldando kezdetiérték-probléma:

Y=1(Y,p), Y(t=0)=Y,

Az érzékenyséqi egyutthatdk az Y differencialegyenlet-rendszerével
csatolt, alabbi egyenletekkel szamithato:

S=JS+F, S(t=0)=0 ahol J:{s\f(} és F:{af}

P — %

kdzvetett hatas kdzvetlen hatas

Y.
()
P

Az érzékenységi egyltthatok fliggenek az idétsl s, (t)=



Lokalis érzékenysegi fuggvenyek 2.

.. stacionarius, 1D rendszer esetén
a fuggetlen valtoz az x koordinata

Ekkor a megoldando feladat:

0=L(Y,p)

mert stacionarius és ahol L egy megfeleld differencialoperator.

Az érzékenysegek szamitasa

— — | dL ., = |dbL
_ _ 7= S
0=JS+F ahol J {BY} és {ap}

Y.
Az érzékenységi egyUtthatok fliggenek a tavolsagtol s, (x)= apl (x)
k



Lokalis érzékenyseégek felhasznalasa

1. Modellek elemzése
« Paraméterperturbacio hatasa a modellszamitasra
« Kooperalb parameterek azonositasa
2. Modellek redukalasa
« Hatastalan paraméterek azonositasa, és igy sokkal kevesebb
paramétert tartalmazo, am elegenddn pontos modellek
el6allitasa
3. Lokalis bizonytalansaganalizis
« A globalis bizonytalansaganalizisnél kevésbé pontosan, de
nagyon kis szamitasigénnyel ad eredményeket
4. Paraméterbecslés
« A gradiensmoédszerek mindig az érzékenységi egyutthatok
(rejtett) szamitasan alapulnak
« Hatasos paraméterek szamanak meghatarozasa
« Kiseérlettervezes
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Milyen szabalyossagokrol lesz sz6?
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1. szabalyossag

Az érzékenyseégi egyutthatok lokalis hasonléosaga
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[pirosat a pirossal, zoldet a zoldde! osztjuk]



1. szabalyossag
Az érzékenyseégi egyutthatok lokalis hasonléosaga
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2. szabalyossag
Skalaviszony torveny

4(t)= Sl g
s A= A
dt

Sui/ Sy
dwidt/ dTidt




3. szabalyossag
Az érzéekenysegi egyutthatok globalis hasonlosaga
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[a pirosat a zolddel osztjuk]



3. szabalyossag
Az érzéekenysegi egyutthatok globalis hasonlosaga

allandé a fuggetlen valtoz6 széles tartomanyaban.
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Korabbi cikkek a erzékenysegi fuggvenyek hasonlésagarol
Reuven, Smooke, Rabitz, J. Comput. Phys., 1986

A — B — C mechanizmussal égéfej langja: globalis hasonlésag v
A paramétervaltoztatas csak a hémérsékletvaltozason keresztiil hat X

Smooke, Rabitz, Reuven, Dryer, Combust. Sci. Technol., 1988
H,—leveg6 égdfej lang: globalis hasonldsag, v

rogzitett hdmeérseklet profil: globalis hasonlosag eltinik v’

= a hémérséklet az egyetlen dominans valtozé X

Mishra, Yetter, Reuven, Rabitz, Int. J. Chem. Kinet., 1994
CO-H,—0, égobfej langja: skalaviszony torveny és globalis hasonlosag v

Rabitz, Smooke, J. Phys. Chem., 1988
lokdlis hasonldsag és skalaviszony < egyetlen dominans valtozé van X

globalis hasonlésag < egyetlen dominans valtoz6 van X
S rangja = a dominans valtozék szama X



Tovabbi cikkek a erzékenysegi fuggvenyek hasonlosagarol

Rabitz, Science, 1989
A hasonlosagok elmélete fontos rendszerelméleti szempontbal v

Mishra, Peiperl, Reuven, Rabitz, Yetter, Smooke, J. Phys. Chem., 1991
A hasonldésagok elmélete alkalmazhatdé molekuldinamikaban is v

Vajda, Rabitz, Yetter, Combust. Flame, 1992
adiabatikus robbanasnal nincs globalis hasonlésag X
= A globalis hasonlosag sziikséges feltétele a diffizié X

Vajda, Rabitz, Chem. Eng. Sci., 1992
hérobbanasnal akkor van globalis hasonlésag, ha

» egyetlen dominans valtozo6 van a rendszerben X
» az érzékenységi egyenletek pszeudo-homogének 4



Lassu sokasagok dinamikus rendszerekben
(egy Kis kitéero)

Dinamikai rendszereket leir6 ODE-k gyakran merevek.
Merevseg oka: idéskalak nagyon eltérnek

Tobb stratégia, ebbdl az egyik leghatékonyabb:
lassu sokasagok alkalmazasa

: valasszuk le a gyors id6skalakat, igy a rendszer alacsonyabb
dimenzidju lesz. [QSSA is tulajdonképpen ezen alapszik]

A rendszer razuhan egy altérre és azon, illetve ahhoz nagyon kozel fog
haladni.

2D: a trajektoriak egy sikra zuhannak ra
1D: a trajektoriak egy gorbe menten helyezkednek el
0D: elértuk a stabil egyensulyi pontot



A rendszer dimenzidjanak szamitasa
perturbacios modszerrel

Az alabbi gondolatmenet A. S. Tomlin et al. Faraday Discuss., 2001, 120
kOzlemeényen alapszik.
dy

SL=1Yp) Y(0)=Y,

Perturbaljuk a Y; koncentraciot:

Y, =Y, +AY,

Fejtsik sorba az ODE-t els6rendben: Jacobi elemei
dY, _f +Z of AY “ /

ot =Y,

lletve: \ d(AjY,- =Z;€ AY

dY, _dY, A, . dAY LTy

dt dt dt ' dt




A rendszer dimenzidjanak szamitasa
perturbacios modszerrel

dA Y
dt

TegyUk fel, hogy a J Jacobi-matrix kdzel konstans matrix. Ekkor:

AY(t) = Aexp(Jt
(0 PLI) Jacobi sajatéeriekei

azaz: ///

AY (1) = C,exp(At) + C, exp(Af) +

Nagy negativ sajatérték = gyorsan lecsengd idoskala (~elsérendl bomlas)

Pozitiv sajatérték = gerjeszthetbség



A Jacobi sajatéertékei és
a sokasag dimenzioja

Ha diagonalizaljuk a Jacobit, akkor az egyes sajatértekekhez tartozo
sajatvektorokban keverednek az egyes valtozok. Az igy kikevert valtozok,
vagy mas néven modusok mar csatolatlanok.

Ennek alapjan pl. elnagyhatok valtozéok, a rendszer dimenzidja csokken.
Belathato, hogy:

X ijb,if
A

/

/

AY =

megadja a sokasagtol valo tavolsagot. Ha a tavolsag kisebb, mint egy
kUszobértéek, akkor azt mondjuk, hogy a rendszer dimenzidja eggyel
csOkken.



Lassu sokasagok dinamikus rendszerekben

A Jacobi matrix sajatérték—sajatvektor analizise megadja a helyi
dinamikai jellemzd&ket.

Egyensuly felé tartdé rendszerek sokasagok sorozatan mozognak:
— kétdimenzios sokasag (gorbult felulet) — egydimenzids gorbevonal —
nulladimenzids egyensulyi pont

A lassu sokasagokat kiszamitotta és tablazatosan megadta.
Néhany valtozds redukalt modellek

A hidrogén-levegd égési reakcio egydimenzids sokasaggal leirhatd,
ha az elegy entalpiaja €s az elemosszetétel allando

= egyetlen valtozo fuggveényeként megadhat6 az 6sszes koncentracio
= elvileg tetszbleges valtozot kivalaszthatunk erre



A lokalis hasonlosag és a skalaviszony eredete
1D sokasagon — geometriai ,,bizonyitas”

SzUkséges feltételek:
1. arendszer 1D sokasagon mozogjon
2. az 1D sokasag kevessé mozduljon el a paraméterek megvaltoztatasakor




Mozgas nem 1D sokasagon

Nem feltetlendl teljesdl, hogy a

parameéterperturbacié hatasa parhuzamos a

trajektoriaval

= nem feltétlendl lesz lokalis hasonldsag, illetve
skalaviszony

Tovabba
sokasag dimenzidja > az erzékenységi matrix rangja



A lokalis hasonlosag es a skalaviszony eredete
1D sokasagon — bizonyitas differencialszamitassal

Az 1D sokasag egyenlete:

Y, a paraméterezd valtoz6 Yi(zp) = F(Yi(zp))
F. az l-edik valtozo éerteke

z afuaggetlen valtozo (pl. id6)

dYi(zp) _ dF 9Yi(zp)

Derivalas z szerint: —
0z Y, 0z

oY (zp) _ dF, 9Yi(zp)

Derivalas p; szerint: _
dp; Y, dp,

aY,(2) _ 3Y,(2) 3Y, (an j

A skalaviszony egyenlete: ap,. 8,0j 7\ 9z




A sokasag dimenzidja > az S matrix rangja
— bizonyitas differencialszamitassal

Az nD sokasag egyenlete

Y., Y, .. Y, aparaméterez valtozok
F. az i-edik valtozo erteke

z afuaggetlen valtozo (pl. id6)

Y(z,p) = F(Yi(zp), Y2(ZP), ..., Y,(ZP))

Derivalas a\/,:(a/—‘,j 9Y, J{BFI] Y, +_”+(3F,-
p; szerint: op, \9Y; )\ 9p, Y, \ dp, Y
Az S matrix rangja s/ =18 +A,8) +...+ 1 S!

legfeljebb n
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A globalis hasonlosag eredete 1.

allando a flggetlen valtozé széles tartomanyaban.

Allitas

Az érzékenységi fuggveények globalisan hasonlok a (z,,z,) intervallumban, HA
e az érzékenysegi fliggvények lokalisan hasonlok

e az erzékenyseégi egyenletek pszeudo-homogenek

S=JS+F, S(0)=0

Felhasznaljuk a Green-fliggvények matrixat:

g, (1.0)= 220

dy; (1)
d of , N
d—G(l‘ 1) = av(t) G(t,t) G(t,t) =1

Ha t<t’, akkor G(t,t)=0



A globalis hasonlosag eredete 2.

érzékenység szamitasa GFM-en keresztul

BY of

G(t,t")—(t) dt’

Bp j Bpk

aY t af af / /
—(t)=| Gltt)Glt,t vydt' +| Gl t,)Glt, ") —(t) dt
3o (= [ G(E) G007 dl + [ Gle.4) Glt. 1) (1)

Ha a [t,,f] intervallumon a viselkedés pszeudo-homogén, akkor a masodik

integral elhanyagolhaté:
A () dr = Glt. 1) 2
P,

—— — ()
eJo) P

()=G(t.t) [ Gt.t



A globalis hasonlosag eredete 3.

_ Y. Ay ;
Kii jtrixelemet: L(t) = () =—L(t
iirva egy matrixeleme B,Ok( ) Zj:g,j( 1)3,0k (1)

felhasznaljuk a lokalis hasonlésagot: 9y, /9p, = 4,,(3y,,/9p;)

ay a}/h
2L (t,t,)
5, ) 2.9,

9%y (1) ayh(t1) = Zgij(t, t,) Zjh(z}) a jobb oldal parameter-figgetlen!
aPk apk J

dy; Y, _
[apm(t)j/[apm (ﬁ)] = Zj:gij(ta t) A

ady; () Yy (t) Ez a globalis hasonlosag!
ap,  _ Ip, Kaptunk u-re is egy kifejezést.
ay/ ayh
MU

= :ukm
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H202
OH
H20
02

Igaz-e, hogy a hémeérseéklet
az ,,egyetlen dominans” valtozo égéseknél?
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A lokalis hasonlésag, mint az erzékenyséegek korrelacioja
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Pokhalo abrak

« Korrelaciét mutatja

« Egyszerre tObb vektor hasonlithatd 6ssze

max. _a b c

min.




Pokhalo abrak

« Korrelaciét mutatja

« Egyszerre tObb vektor hasonlithatd 6ssze

abcd




Vazlat
Erzékenységanalizis
Hasonldsagok fajtai
A lokalis hasonlosag okai
A globalis hasonlosag okai
A hasonlosag kimutatasa
A hasonldsag kovetkezményei égések szimulaciojakor
A sejiciklus analizisére kapott (el6zetes) eredmeények

Altalanos megjegyzések



Metan és hidrogén égésének leirasa
részletes reakciomechanizmusokkal

Leeds Methane Oxidation Mechanism
(36 anyagfajta 350 reakcidja)

Leeds Hydrogen Oxidation Mechanism
(9 anyagfajta 46 reakcioja)

Hughes K.J., Turanyi T., Clague A.R., Pilling M.J.
Development and testing of a comprehensive chemical

mechanism for the oxidation of methane
Int. J. Chem. Kinet., 33, 513 (2001)

letOltheto:
http://garfield.chem.elte.hu/Combustion/Combustion.html
http://www.chem.leeds.ac.uk/Combustion/Combustion.html



Egéstipusok

el6kevert nem elOkevert
premixed non-premixed
laminaris lang gaztlzhely langja |gyertya
laminar flame Bunsen égo kék kandallo
langgal Bunsen égé sarga langgal
turbulens lang benzinmotor repulégép gazturbina
turbulent flame porlasztoval rakéta motor
(H,+0, vagy kerozin+0O,)
Diesel motor
Laminaris, 1D, adiabatikus, el6kevert at modelleztink.
A kozUl csak terben homogén, adiabatikus robbanasokkal

foglalkoztunk.
Minden esetben vegeztink szamitasokat lal is.




F6 langtipusok

eldkevert
premixed

nem eldkevert
non-premixed

laminaris lang
laminar flame

turbulens lang
turbulent flame




H.,—levegd elegyek robbanasa

Tlzel6anyag—leveg6 arany: ¢ = 0.5, 1.0, 2.0, 4.0

Adiabatikus robbanas —  rogzitett hdmérsékletprofil
(koveti az adiabatikus profilt)



H.,—levegd elegyek laminaris langja
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Tlzel6anyag—leveg6 arany: ¢ = 0.5, 1.0, 2.0, 4.0

Adiabatikus lang

rogzitett hémeérsékletprofil
(koveti az adiabatikus profilt)



6 killdonb06z6 égési rendszer egylittes
koncentracio—homeérséklet gorbéi

hémérséklet: robbanasok és langok ,k6z0s nevezbje”

400 600 800 10001200 1400 1600 1800 2000 2200
T/ K

Robbanas: -
Szabadon terjedd lang: .........
Egbfejhez rogzitett lang: --------



Erzékenységi egyiitthatok a hémérséklet fiiggvényében
égések esetén altalaban ilyenek
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dw,/dk
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DE az adiabatikus hidrogén—leveg6 elegy
robbanasa eseteén ...

... hagyon szépek!
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DE az adiabatikus hidrogén—leveg6 elegy
robbanasa eseteén ...

... pedig ...

H,+ O=0H+H
H, + OH=H,0O +H
H,O+H=H, + OH
O,+H+M=HO,+M
O, + H + H,O = HO, + H,0O
O,+H=0H+O
OH+0=0,+H
H,O, + H=HO, + H,
I 1AI H,O, + H=0H + H,O
anyagfajta 46 reakcidja O+ 0= O ot
H,O, + OH = H,0 + HO,
H,O, (+M) = OH + OH (+M)
OH + OH (+ M) = H,0, (+ M)
H+H+M=H,+M
H+H+H,=H,+H,
H+O+M=0H+M
H+OH+M=H,0O+M
H+HO,=H,+0,
H+ HO,=0H + OH
H+HO,=H,0+0O
O +HO, =0, +OH
OH+OH=0 +H,0
OH + HO, = H,0 + O,
HO, + HO, = H,0, + O,
HO, + HO, = H,0O, + O,



Adiabatikus robbanas

Lokalis hasonlésag:
VAN

Skalaviszony térvény:
VAN

Globalis hasonlésag:
VAN

A robbanas

R robbanas

A égofej lang
R égobfej lang
A szabad lang
R szabad lang

SH, W SHEO, K

SHZO, k / SH O, 31
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Rogzitett homérsékletprofilu robbanas

Lokalis hasonlésag:

VAN egyes paraméterekre

Skéalaviszony térvény:

Globalis hasonlésag:

A robbanas

R robbanas

A égofej lang
R égobfej lang
A szabad lang
R szabad lang

H, k / SHZO, K

S

23
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Adiabatikus égofej stabilizalt lang

Lokalis hasonlésag:
VAN egyes paraméterekre

Skéalaviszony térvény:
VAN egyes paraméterekre

Globalis hasonlésag:
VAN egyes paraméterekre

A robbanas

R robbanas

A égofej lang
R égobfej lang
A szabad lang
R szabad lang

Smak/smqs

Hk/squ
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Rogzitett homérseéklet profilu égofej stabilizalt lang

Lokalis hasonlésag:

Skalaviszony térvény:

SHk/SWQk

400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200

Globalis hasonldsag: TIK

A robbanas

Smak/smas
o
o

R robbanas 0.4
A égofej lang 0]
R égobfej lang 8
A szabad Iéng s 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200
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Adiabatikus szabadon terjed6 lang

Lokalis hasonlésag:

0.00 = ;/: - \
Skalaviszony térvény: . \
0.04 \ Z
\ P

=

Globalis hasonlosag: TIK

SHEO, W SHEO, 9
o
o
1

A robbanas
R robbanas 06
A égofej lang 08
R égéfej Iéng e 4(I)0 G(I)O ' 8(I)0 ' 10I00 ' 12I00 ' 14I00 ' 16I00 ' 18I00 ' 20I00 ' 22I00 '

A szabad lang T/K
R szabad lang




Rogzitett homérseéklet profilu szabadon terjed6 lang

Lokalis hasonlésag:

SH, W SHZO, K

Skalaviszony térvény:

.......
400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 2200

Globalis hasonlosag: TIK
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Rogzitett hdmeérsékletprofil

Ha hémérsekletprofil rogzitett, akkor is elromlik a hasonlosag, mert
masik trajektoriara kényszeritjuk a rendszert.




Ccosb;

Hidrogen robbanas korrelacios abra
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H.,—leveg6 adiabatikus robbanas pokhalo abrai

H, O, HO, H O H)O, OH H,O T

T=1935K



H.,—leveg6 adiabatikus robbanas pokhalo abrai

H, O, HO, H O H)O, OH H,O T

T=1940K



H.,—leveg6 adiabatikus robbanas pokhalo abrai

H, O, HO, H O H)O, OH H,O T

T=1945K



Hogyan értelmezziik a pédkhaloé abrakat?




Metan-leveg6 elegy robbanasa
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Metan—leveg6 keverék — lokalis hasonldsag
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Metan-leveg6 robbanas — skalaviszony
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Metan—-levegd robbanas — globalis hasonlésag
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Metan—levego égés — dimenzioszamitas
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Metan—levego robbanas — pszeudo-homogenitas
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Miért fontos a globalis hasonlosag?

K, K,

> X x=K —Kk,x

v

megoldas x = L (1—e™)
k2

7.5/3*(1-exp(-3*x)) "VISSZAHANGOLT"

5/2*(1-exp(-2*x)) EREDETI

5/3*(1-exp(-3*x)) ELHANGOLT

~ N



Miért fontos a globalis hasonlosag?

metan robbanas (eredeti kémiai mechanizmus)
-- - - - 4 paramétert elhangultunk 50%-kal
....... egy 5. paramétert hangoltunk 9.875%-kal

0.11
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i ]
OHOJ0)e et R R R
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CO, koncentracio



Miért fontos a globalis hasonlosag?

metan robbanas (eredeti kémiai mechanizmus)
-- - - - 4 paramétert elhangultunk 50%-kal

....... egy 5. paramétert hangoltunk 9.875%-kal
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3 0.054 003 g x> 0.008 |
& 0.02 ! o005 X
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tl's t/'s

CO, koncentracio OH koncentracio
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AZ EREDETI GORBEKET VISSZAKAPTUK
MINDEN VALTOZORA és MINDEN IDOPONTBAN
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Altalanos megjegyzések



koncentracio

A sarjadzo éeleszt6 sejtciklusa

Sarjadzo élesztd sejiciklusa

Az enzimkoncentraciok valtozasat 14 valtozoval es
paraméterrel irtak le, Tyson et al. modellje

Chen et al, Molec. Biol. Cell 11, 369 (2000)
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A globalis hasonldsag jelentésége

Empirikus modellek
llleszthetdk egyetlen tetszbleges (hatékony) paraméterrel
(,csak egyetlen egyet hangoltam a 35 felhasznalt paraméterbdl”)

Fizikai modellek

A hasznalt paraméterek ,josaga” ellendrizhetd 0sszetett modellekkel,

DE a fizikai modellhez illesziett parameternek altalaban nincs fizikai ertelme.
(lasd k meghatarozasa komplex kinetikai rendszerekbdl!!!)

Sejtek dnszabalyozasa

minden pontban minden anyagra kilon szabalyozé rendszer

VAGY globalis hasonldsag esetéen eqgyetlen parameter valtoztatasaval
minden pontban egyszerre visszaallithaté az 6sszes valtoz optimalis értéke

Egy Uj eszkOz gyogyszerek tervezésere

Javitasi moédszerek jelenleg: ami elromlik, azt megjavitjuk.

Biologiai rendszer modellje = megtalalni azokat a paramétereket, amelyek
globalisan hasonlok.

A globalisan hasonlé paraméterek csoportjan beltl tetsz6leges paraméterrel
meg tudjuk javitani a mikodést.



Vajon a globalis hasonldsag a dinamikai rendszerek
egy altalanos tulajdonsaga?

A legtobb fizikai és kémiai modell olyan folyamatokat ir le, amelyek
nagyon eltérd idéskalan mozognak
= vannak lassu sokasagok = lokalis hasonlosag

A dinamikus rendszerek az egyensulyi ponthoz kézel 1D sokasagon vannak
= 1D lassu sokasag = skalaviszony

Lokalis hasonlésag & és az ODE pszeudo-homogenitasa
= globalis hasonlosag

pszeudo-homogenitas < autokatalitikus folyamatok
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Y=£(Y,p), Y(0)=Y,
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