Erzékenységanalizis és
bizonytalansaganalizis

Turanyi Tamas

ELTE Kémiai Intézet

Reakcidkinetikai Laboratérium

Lokalis érzékenységanalizis

Az érzékenységanalizis matematikai médszerek egy csaladja.
Azt vizsgélja, hogyan fligg a modellek eredménye a paraméterek értékétél.

Lokalis érzékenységanalizis:
paraméterek kis megvaltoztatasanak hatasa.

Y, koncentracio

Lokalis érzékenységi egyltthaté szamitasa
véges differencia kozelitéssel:

v )NAYi(tZ):Yi,(tZ)_Yi(tZ)
l,b,) = Ap,

J

t, idépontban megvaltoztatjuk a paramétert és
t, id6pontban megnézzik a valtoztatas hatasat.
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Lokalis érzékenységanalizis 2

Egy mésik megkozelités: Taylor-sor kozelités

m aY 1 m_m aZY
Y(t.p+Ap)=Y,(t,p)+ D —Ap, +— A, Ap; + .
;apj ! 2;;817/(817,- o
e e e or,
Lokalis érzékenységi egyltthatd:  Si = &
k

Lokalis érzékenységi matrix: S

(o)
op;

A lokalis érzékenységek alapjan becsulheté a paramétervaltoztatas hatasa:

Egy paraméter megvaltoztatasa: Y(t,)=7(t,)+ 2Yf Ap,
P;
Tobb paraméter megvaltoztatasa: Y'(t,)=Y(t,)+S(t,.2,)Ap(t,)

Lokalis érzékenységanalizis 3

dy

Qs Y(to):YO
dt

f(Y.p)

Ezt az egyenletet derivaljuk k; szerint, az eredmeny:
dov _jov of oY
dt op; op; Op; op

Ugyanez matrix-vektor felirassal:

S=JS+F, $(0)=0 ahol  g-l% F:{‘%}
T ‘\ an apk

kozvetett hatas kdzvetlen hatas

2023. 11.12.



Lokalis érzékenységek szamitasa

1. A véges differencia kdzelités szerinti szamitas
(brute force method: a nyers er6szak modszere)

oY, _AY(,) _Yl(5)-Y(,)  Apjkicsi: szamabrazolas okozta hiba
o, ) > Aap, (1) Ap,(t) Ap; nagy: nemlinearitas okozta hiba

2. Direkt médszer (direct method)

2a. Csatolt direkt modszer (coupled direct method):
a kinetikai és az érzékenységi egyenletek megoldasa egydtt:

dy

—=1(Y.p) Y(t,)=Y,
d¢

d oY oYy of
T
dedp,  p; op;

Az egylttes megoldas megismétlése minden paraméterre: j=12,...,m

Mindenképpen felesleges szamitasokkal jar.

Lokalis érzékenységek szamitasa 2.

2b. Szétcsatolt direkt modszer (decoupled direct method):
a kinetikai és az érzékenységi egyenletek megoldasa egydtt:

Y _t(v.p) Y(1,) =Y,
dr
oY
4oy _ oy of 9Y ()=0
dtdp;  p; P, op

A fenti egyenletek Jacobi matrixa azonos

= Jacobi matrix haromsz6g matrix-sza alakitédsa

= Jacobi matrix alapjan At Iépéshossz valasztasa

=Y valtozévektor uj értéke az uj idépontban

= a kordbban kiszamitott hd&romszdgmatrix felhasznalasaval
az érzékenységi diffegyenlet megoldasa

= Ujra lépés az id6ben = = = =

gyors algoritmus:
- 16bb szaz paraméter esetén is csak 2-3-szor tébb gépiddbe kerdl

az Osszes érzékenységi egyutthatoé kiszamitasa
- érzékenységi egyutthatok pontossaga becstlheté
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Lokalis érzékenységek értelme

Egységnyi paramétervaltoztatas
hany egységnyi eredmény valtozast okoz?
[eredmény egysége / paraméter egysége]

_al
o,

~

Sik

Normalt érzékenység:

. p Y oIy 1 ’% paraméter\'/éltoz’tatés'
=ik i hany % eredmény valtozast okoz?
Y op, Olnp, ; "
i dimenzidmentes

Eddig egyetlen paraméter megvaltoztatdsanak hatasat nézzik
egyetlen modelleredményre

Erdekelhet minket egyetlen paraméter megvaltoztatasanak hatasa
egyszerre tdbb modelleredményre:

Brutto érzékenység: B, = Z(@ Iny, / Oln pi)z
=

Lokalis érzékenységek felhasznalasa

1.  Modellek elemzése
+ Paraméterperturbacié hatasa a modellszamitasra
*  Kooperald paraméterek azonositasa

2. Modellek redukalasa

+ Hatastalan paraméterek azonositasa, és igy sokkal kevesebb

paramétert tartalmazo, am elegendén pontos modellek
el6allitésa
3. Lokalis bizonytalansaganalizis
* Aglobdlis bizonytalansaganalizisnél kevésbé pontosan, de
nagyon kis szamitasigénnyel ad eredményeket
4. Paraméterbecslés
* Agradiensmodszerek mindig az érzékenységi egyutthatok
(rejtett) szamitasan alapulnak
* Hatasos paraméterek szamanak meghatarozasa
* Kisérlettervezés

2023. 11.12.



Globalis érzékenységanalizis és bizonytalansaganalizis

Lokalis érzékenységanalizis:
Informaciét ad egy adott paraméterkészletnél az egységnyi
paraméterperturbacié hatasarol.

Jél hasznalhatd, ha a vizsgalt paramétertartomanyban nincs minéségi valtozas

Pontos a paraméterekben linearis modelleknél.

Lokalis bizonytalansaganalizis:

lokalis érzékenységek x az egyes paraméterek bizonytalansaga
— lokalis becslés a modell eredményének bizonytalansagara

Globalis bizonytalansaganalizis:

Feltételezzik, hogy az egyes paraméterek bizonytalansagi tartomanya
széles. A paraméterek bizonytalansagabadl kiszamitjuk a modell
eredményének bizonytalansagat.

Globalis érzékenységanalizis:
Atvizsgalunk egyglobalis bizonytalansaganalizis + informéaciét kapunk arra

is, hogy az egyes paraméterek bizonytalansaga
a modell eredményének bizonytalansdgahoz hogyan jarul hozza.

A lokalishoz képest a globalishoz mindig sok gépidd kell. Megszerzett informacié ~ gépidé

Globalis bizonytalansaganalizis

A paraméterek bizonytalansagat valoszinlségi sirliségfiiggvénnyel
(probability density function, pdf) jellemezhetjik.

Globalis bizonytalansaganalizis lehetséges feladatai:
1. A paraméterek pdf-je kdvetkeztében mi az egyes eredmények pdf-je?

2. Az eredmények szérasanak mekkora hanyadat okozza egy-egy paraméter?

P(p;) )

P(p.) | ﬂﬂ|:>’y:f(p1,p2,.--,l)n)|]ﬂ|:>

P(p,)

J
bizonytalan paraméterek modell

bizonytalan modelleredmények
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Morris-féle modszer

Rostaldo modszerek: elsédleges kozelitd informacié gyorsan
Nagy paramétervaltoztatasok hatasat lehet vizsgalni

* minden paraméterhez megadjuk annak alsé és felsd hatarat.

* nrészre osztjuk minden parameéter intervallumat

* kisorsolunk egy véletlen paraméterkészletet

» minden tovabbi futas elétt egyetlen paramétert valtoztatunk meg
+ a futasi eredményeket statisztikailag kiértékeljuk

* nem hasznalja fel a paraméterek val. slriiségfiiggvényét

» emiatt nem adja meg a megoldas sliriségfiggvényeét

» kbzepes szamitasi igény

p1 p1 p1
——e e ——+—e
p2 p2 2
. . &+
p‘S p3 p3
p4 p4 p4
f } @ { f } @ { f } @ {
p5 p5 p5
@+ @+ o+

Morris-féle modszer 2.

d; szam a p; paraméter hatasat mutatja meg az 6sszes tobbi
paraméter véletlenszeri értéke esetén:

d _Y,-(pf,pé,---,pj+A,.--,pfv)—Y,-(pz’1)
A

Egy sorozatnal mindig egyszer valtoztatunk meg egy-egy paramétert.

Sokszor (pl. 10) kiszamitjuk a d; szamokat (mindig veletlenszerien
mashogyan) és a kapott d; értékek varhato értékét és szérasat szamoljuk ki.

1.2
1.0 '\‘ ot
0.8 nagy, nemlinearis hatas

~ 0.6

o(d)
o

] : " nagy, linedris hatas

/
/

o o
oo N
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Monte Carlo modszer

Olyan, mint rulettezni Monte Carlo-ban :-)

Kisorsolunk tébb ezer paraméterkészletet ugy, I
hogy megfeleljen ‘
a paraméterek k6zds pdf-jének.
Elvégezzik a szimulacidkat

A futasi eredményeket feldolgozzuk, pl.
a megoldas hisztogramjanak elkészitése
a megoldas varhato értékének és szérdsanak szdmitasa

Sok szamitdégépidét igényel.

Nehéz kiszamitani (elklldniteni) az egyes paraméterek okozta hatast!

Monte Carlo modszer
100 db (&,y) pont

[] ™ L L]
[ - " L] L] -
s, wa® aa .rO " ¢ és v véletlen szamok

" . [0,1] egyenletes eloszlassal

0.6

P,
[]

0.4

Csomodsodas és
024 . x = . s ures foltok!

T T
0.0 0.2 0.4 06 0.8 1.0

pq hisztogramja

0.4
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Latin hiperkocka mintavétel

()
(]
@
()
]
@
. T T T T T T
egyenletes eloszlas normalis eloszlas

Egyenld valdszinlségl savokat (strata) jeldlink ki.
Egy-egy savon belll véletlenszer(ien jeldlink ki pontot.

Ha valahol van mar pont, oda mar nem keril (8 bastya probléma).

Monte Carlo médszer Latin hiperkocka mintavétellel

S 100 db (£,y) pont
o =t e . latin hiperkocka mintavétellel
06 " .r :. - I..I |
Qwolx- '. Ll "o L] _.. .
T L . Sokkal egyenletesebb
024 o = . - . - eloszlas!
00 L . " . = .. "

P

pq hisztogramja




Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST) médszer

CE T T TR T s valtoztatasaval tekeriink
. nem 6sszemérhetd frekvenciaju
sin fuggvényeket:

A 150 pont, As = 0,1

2 x =0,5 (sin(17s), sin(113s))+0,5

s =17
—e—113
.

Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST) médszer 2.

Y; modell eredmény varhaté értéke: E(Y))
E(¥,)=[[--[ (i Pysees o) P(D1s oo Py ) p1d s - d py,
Ahol Y, kiszamithatd h; kiértékelésével; P pedig p kdzds pdf-je

A p; paramétert az s skalar tekerésével valtoztatjuk:
D, (s) =G, (sin cojs)

G; megfelel6 megvalasztasaval tudjuk megkapni P-t.

@ a p; paraméterhez tartozo frekvencia:
Ezeknek primeknek kell lennitik.

Ha -n<s<n és N pontot helyeziink el,
akkor ezek a pontok a paramétertér minden pontjahoz kdzel lesznek

2023. 11.12.




Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST) médszer 3.

Az N modelleredményt Fourier analizisnek vetjik alé:
+00
2 2 2
o (Yl): 22(141‘1 +Btl)
I=1

Ahol &?(Y;) az eredmény szérasa, A, és B, a Fourier egyltthatdk:
1 T
A, =— _[Yi(s)cos(ls)ds, [=0,1,...
2m?

s

Bi,zi Y(s)sin(ls)ds, [=1,2,...

Ha a Fourier egyutthatokat az @ frekvenciaknal és felharmonikusaiknal

szamitjuk, akkor a j-edik parameter okozta parcialis szérast kapjuk meg:

oi(r)=22 (4., +5%.,)

Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST) médszer 4.

parcialis szoras: o (Y,)

o)

l

a teljes szérasnak a j-edik paraméter okozta hanyada.

FAST lassu:
N= 1,2 k25
50 parameéter: 21000 szimulacid

A legfontosabb tobbletinformacio:
MC-vel ellentétben felhasznaljuk a szimulacidk sorrendjét is!
(ez tobblet gépid6ét nem okoz)

2023. 11.12.

10



Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST) médszer 5.

Az (eredeti) FAST modszernél R R,
a paramétertartomany szélére et N
tobb pont esik. '_
] ) - .l1
Tovabbfejlesztés: okt Taeme T e mg
G; ffjggvény’m’egfelelé ) 3
megvalasztasaval tetszéleges
csonkitott valészinliségfiiggvény
eléallithato.
|
i
Erzékenységi indexek
Saltelli, A., Comput. Phys Commun., 145, 280(2002)
FAST egyik tovabbfejlesztett valtozata.
Y, varhato értéke:
E(Yz): J]""If;(pl’p27"'7pN)P(p17p27""pN)dpl dp,...dpy
Y, szérasnégyzete:
V(Yi): I_['"I(ﬁ(plapza-~~apN)_E(Yi))zp(plapzv--apN)dpl dp,...dpy =
= J.J""J‘.f,z(pl’pw'"’pN)P(pl’p2""9pN)dpl dp,...dpy— EZ(X)
Y, szorasnégyzete, ha a p; parameétert rogzitjik: V(Yip)
Ennek varhato értéke: E(V(Y]p))
Y, szorasnégyzete, amit p; okoz: V(E(Y]p))=V(Y))- E(V(Y]p))

Az elsbérend(i bizonytalansagi index (= FAST parcialis szoras):

b))
0=y

i

2023. 11.12.
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Erzékenységi indexek 2.

Y, szorasnegyzete, amit p; €s p, egyuttesen okoz: V(E(Y]P,px))

Ebbdl szamithatd a masodrend(li bizonytalansagi index:

)-7(El]p,)

V(E[]pep, )V (EQ,
" V)

Ez megadja p; €s py kdlcsonhatasat.
Hasonléan szamithaté minden n-edrendi bizonytalansagi index.

Legyen harom paraméterink: a, b, ¢

a teljes indexe: S

tot
ali

(i) = Sa(i) + Sah(i) + Sar(i) + Sahr:(i)
Ha a j index semmi massal nem korrelal: S, =S}

jindex kélcsénhatasai:  Sit~ S0

Erzékenységi indexek 3.

* globalis médszer

ez is alvéletlen-szamokat hasznal,
hogy az integralok kdnnyen kiszamolhatdk legyenek

» paraméterek els6dleges és magasabb rend(i hatasa
+ a totalis hatast is szamolja
» a paraméterek pdf-jét is tekintetbe veszi

* nagyon szamitasigényes
(50 paraméterre kb. 25000 futas)

2023.11.12.
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HDMR-modszer

High Dimensional Model Representation
(sokdimenziés modell-leiras):

A modell eredményét a paraméterek polinomjaként kozelitjuk.
Az érzékenységi egyutthatdk a polinom egyutthatoi.

Y(p)=K)+an:K(p,-)+ Y, (o p,)+ .

1<i<j<n

Y(p) kizérdlag a p; paraméter valtoztatasanak hatasa
Lehet akar nyolcadfoku polinom is!

Y(psp;) p; €s p; parameterek egyittes valtoztatasanak hatasa
Csak ez a két paraméter, de lehet nagy fokszamu polinom!

HDMR-modszer 2

Fajtai:
vagott HDMR (cut HDMR):
Polinom egy adott referenciapontbdl kdzelitva

véletlen mintavételezésl HDMR (random sampling HDMR, RS-HDMR):
Paraméterpontok generalasa az értelmes paramétertartomanyban,
majd azokra polinomillesztése.

Pl. els6rendii esetre:

Kozelités bazisfuggvényekkel: Yi(pi)= ZO{; Q. (pi)
r=1
kL
ST - i \2
Parcialis szorasok: D, = (a;)
r=1
L s D,
Erzékenységi indexek: S =l 1<i <--+<i <m
[ D > = s =

13



Korrelacio

I. Sz6roédas abrazolasa (Scatterplots)
Az egyik legegyszer(ibb modszer
Jeldlje x; (i=1..n) a modell valtozoéit, y a modell eredményét
Rajzoltassuk ki az (x;y) pontokat

Ravilagit a modell-valtozé
modell-eredmény kapcsolat
tipusara (linearis, nemlinearis,
monoton, nem-monoton), és

annak erésségére AL g
Segit a modell viselkedésének EER TS

megértésében o

0630

Hatranyai: Sok abra elkészitését és kielemzését igényli
Ugyan kapunk egy kvalitativ meértéket az érzékenységekre, de az egyes
valtozok fontossagat nem tudjuk megbecsulni

&

Korrelacio 2.

Il. Pearson-féle korrelaciés egyutthatdé (PEAR)
Egyszerli modszer
Jeldlje x; (i=1..n) a modell valtozoéit, y a modell eredményét

cov(x;,y) _ E[CG = 1)y = 11y)]

PEAR(x;,y) =
(i, y) 7.0, 7.,

A Kkorrelacios egyutthato két tetszdleges érték kdzotti linedris kapcsolat
nagysagat (0-1 kozotti szam) és iranyat (avagy ezek egyméshoz valé
viszonyat) adja meg.

2023.11.12.
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Korrelacio 3.

Il. Pearson-féle korrelacios egyitthaté (PEAR)

-0.8

g 7 /

(2o /- f
® &

A Kkorrelacios egyutthato két tetszdleges érték kdzotti linedris kapcsolat
nagysagat (0-1 k6zotti szam) és iranyat (avagy ezek egymashoz vald
viszonyat) adja meg.

Bizonytalansaganalizis

Lokalis bizonytalansaganalizis
egyszerre egy paramétert valtoztatunk;
parcialis derivaltakon alapul.
gyorsan szamithato

Rostalo moédszerek

Egyszerre tébb paramétert valtoztatunk
széles paramétertartomanyban

kozepes szamitogépid6-igény
Morris-féle médszer

Globalis bizonytalansaganalizis
minden paramétert egyszerre valtoztatunk
a kozos valdszinliségi sirlsegfiggvényik alapjan
sok gépidét fogyaszt
Monte Carlo analizis Latin hiperkocka mintavétellel,
FAST, érzékenységi indexek szamitasa, HDMR

15



Bizonytalansaganalizis: mire j6 altalaban?

A modell szerkezete j6-e?

ha vannak j6 mérési adataink és
ha minden paraméter bizonytalansagi tartomanyat pontosan ismerjuk
DE sehogy nem kapjuk vissza a mérési adatokat
= a modell szerkezete rossz (= az egyenletek rosszak!!!)
31

Mire j6? 2.

A modell jél megalapozott-e?

X

ha a paramétereket a bizonytalansagi tartomanyon belul
valtoztatva akarmilyen megoldast is megkaphatunk
(kdzte a mérési adatokat is)
= a modell teljesen bizonytalan,

a paramétereket gyakorlatilag nem ismerjuk,

a modellre hivatkozni atverés (tdrsadalmi modellek !!!) 32

2023. 11.12.

16



Mire j6? 3.

Mit nem ismeriink pontosan?

X

ha a mérési adatok nagyobb, mint a
szamitott eredmények szérasa:

= minden OK, de

megkapjuk, mely paramétereket kellene jobban ismernink
(gyakran csak néhany ilyen paraméter van)

33

A moédszerek osszehasonlitasa

local Morris MC LHS érz. index
input szérasa
input pdf
output pdf O x
output szorasa (linearis) O (torzitott)
Gépido igény? @ 3000 16280
egyedi (linearis) (csak X Q
hozzajarulasok kvalitativ)
globalis? ()
Info (csak X
nemlinearitasrol kvalitativ)

2023. 11.12.
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Reakciodkinetikai paraméterek bizonytalansaga

f; bizonytalansagi szorzétényezét ad meg minden gazkinetikai adatgytjtemeny

k! ke
. = 1Oglo ]]C;)

min
kj

fj =log,,

k;’ J-edik reakcio sebességi egyltthatojanak ajanlott értéke

k;“m ki lehetséges” legkisebb érteke

Jme k; lehetséges” legnagyobb értéke
J
= [kj‘?““,kj‘?‘a"] a sebességi egyitthato lehetséges tartomanya

Tételezziik fel, hogy In k™" és In kMax 3g-val tér el In kO-tdl!
(D.L. Baulch javaslata)

—  o’(Ink,)=((f,1n10)/3)’

Termodinamikai adatok bizonytalansaga

A termodinamikai adatok kétféle médon befolyasoljak a
reakcidkinetikai szamitasokat:

» szamitott hémérséklet

» forditott iranyu reakcidk sebességi egyltthatéjanak szamitasa

A felhasznalt termodinamikai adatok:

» hékapacitéas (szadmithat6 statisztikus termodinamikébal)

* entropia (szdmithato statisztikus termodinamikébal)

« standard képz6dési entalpia (mérik vagy maga szinten szamitjak)

|

* ajanlott értékét és szorasat adatbazisok tartalmazzak
* Korrelalt valészinliségi valtozok-e a képz6édési entalpiak?

2023. 11.12.
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Kinetikai és termodinamika paraméterek
feltételezett valésziniiségi siirtiségfuggvénye

A Monte Carlo és az érzékenységi index (Saltelli) médszerekhez
szlkség van a paraméterek valdszinliségi siriségfliggvenyére

Kinetikai paraméterek:

* lognormalis eloszlas
* o; -t az f; bizonytalansagi tényez6bdl szamitjuk
* a lognormalis eloszlast +3c (In kj)-nal levagjuk

multplication factor

Képzbdési entalpiak:

* normalis eloszlas
* o-t a termodinamikai adatgydjteményekbél vesszik
» a normalis eloszlast +3c-nal levagjuk

Reakciodkinetikai modellek lokalis bizonytalansaganalizise

Ha a paraméterek nem korrelaltak, akkor a hibaterjedési szabaly
alapjan a kdvetkez6 maédon lehet a
modell eredményének szérasnégyzetét szamitani:

2

0
o2(y)=2(py) %
k

o?(y)=D ox(y)

* ez az eredmeény szorasanak egy linearis kozelitése

* megadja kulén-kilén a paraméterek hatasat

* gyorsan szamithato

+ a kapott eredmény a névleges paraméterkészlethez tartozik
gond, ha széles tartomanyban valtoznak a paraméterek és ha a
modell jellege kézben valtozik

* nem-linearis hatasokat nem vesz figyelembe

2023. 11.12.
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Reakcidkinetikai modellek lokalis bizonytalansaganalizise 2.

fi— 02(1n kj) f; bizonytalansagi faktort atszamitjuk In k; szérasara

o Y,./a Ink, félig normalt lokalis érzékenységi egyiitthatd

) ki paraméter hozzajarulasa

2 _ 2
Ok (Y”)_ ((9 Y”/ el )za (lnk. Y; modelleredmény szérasnégyzetéhez

J

oo (Y) =D o, (Y) Y, szérasnégyzete
j
0/ — O-éf(Yl) . . . . fr .
S %0,;= 02( ) x100 szazalékos bizonytalansagi hozzajarulas
K\*i

Példa: metanlang modelljének bizonytalansag analizise

részletes metan eégési mechanizmus:
37 anyagfajta és 175 reverzibilis reakcid

37 anyagfajtahoz kigy(jtottik a képz6&dési entalpiak

ajanlott értékét és bizonytalansagat
termodinamikai adatbazisokbdl

175 reakcidhoz megallapitottuk a bizonytalansagi paramétereket
03,(1)=(0Y, /04, Hiy () (4, Hiny ()
o2 ,(v)=(6 Y, /omk, Po?(ink,)
o’ (V) =ox(X)+o7(Y) =Y op () + D 07, (¥)
j j
A vizsgalt modellezési eredmények:
Legnagyobb langhémérséklet (T,,4,),

laminaris langsebesség (v, ),
H, O, OH, CH, CH, gybkkoncentraciék maximuma

2023. 11.12.

20



2023. 11.12.

eredmények pdf-je

paraméterek pdf-je
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metanlang

C2H2+CH<=>C2H+CH2 —
C2H2+0<=>HCCO+H —
C2H2+OH<=>C2H+H20 —
C2H4+H<=>C2H3+H2 —
C2H4+0<:

02+H<=>0H+0O —+

Q2+CH<

=>H+CH2HCO —

O2+H+M<=>HO2+M
O2+H+H20<=>HO2+H20 —

=>CO+OH —
=>C02+H —
=>CH4|

<

=>
OH<
FR+CH2<=>CH+H2 |

O2+CH<
02+CH2<=>C0O2+H2 —
CH2+0<=>CO+2H —

02+CH2<=>CO2+2H —|
02+CH2(S)<=>CO+OH+H —
=>C0O2+H —
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Morris-féle analizis: metanlang sebessége (¢=1)

10

|l#=100|  co+oH=co+H O, H=QH+0
u

HCO+M=H+CO+M

{ CH,+0=CH,0+H
CH, + OH = CH,(s) + H.O
u

40, + CH,(5) = CO + OH + H
5. H + CH, (+M) = CH, (+M)

M JH+OH+M=H,0+M
{=® =CH_ + HO,=CH,0 + OH

"0, +H+M=HO, +M
0 T T T T T T T T T T T T

—
0 5 10 15 20 25 30 35

standard deviation / cm s
N
1

mean/cms’

Metanlang bizonytalansag-analizis: tanulsagok
A lokalis és a Monte Carlo csaknem azonos szérasokat adott

Monte Carlo analizis szerint az elfogadhaté paraméter-tartomanyban
hangolva a paramétereket (mindet egyszerre)
kémiai elfogadhatatlan eredményeket is lehet kapni.

Pontosabb szimulacios eredményekhez csak néhany
sebességi egyiitthatot és néhany képzoédési entalpiat
kellene jobban (kisebb bizonytalansaggal) ismerni:

Sebesseégi egyutthatok: Képzédési entalpiak:

0,+H=0H+O0 OH
O,+H+M=HO,+M CH,(S)

CO+O0OH=CO,+H CH,
H+CH;+M=CH,+M CH,OH
CH; + OH = CH,(S) + H,O CH,CHO

C,H, + OH = C,H + H,0
C,H, + CH = C,H + CH,
H + CH,=CH + H,

2023. 11.12.
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