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Bevezetés és célkitlizés

A kémiai, vegyi és bioipari adatrendszerek mindségellendrzésének bdséges
irodalma van, mint ahogyan azt a téma jelentdsége meg is kivanja. Igen fontos,
hogy a késziilékek, folyamatok tervezésénél €s iranyitdsandl minden esetben
konzisztens és megfelelden pontos adatokat, adatrendszereket hasznaljunk.

A szamitogépes grafikdnak az utobbi évtizedben tortént robbanésszerii
fejlodésével a korabbi — elsésorban statisztikai tesztértékeket megadd —
vizsgalatokon kiviil ill. mellett — kiilonosen ipari felhasznaldsok esetén — egyre
inkabb el6térbe keriiltek az adat-megfeleléségre vonatkozd szamitogépes
vizualizaciés moddszerek. Gyors, és sokszor az interaktivitidst is biztosito
visszajelzést jelentenek ezek a kiinduldo adatpontok mérésétdl kezdve, az
adatrendszerek Osszehasonlitdsdn at, egészen az ipari folyamatiranyitésig,
beleértve ebbe a modern folyamatszemléleti mindségiranyitas legfontosabb
pontjait is.

Villamosmérnok-informatikusként €és kozgazdaszként, a BME Vegyészmérnoki
Karanak Kémiai Informatika Tanszékén toltott 3 év alatt, doktor1 munkam
céljaul thztem ki, hogy azokat az informatikai eszkozoket - elsOsorban
szoftvereket €s moddszereket - fejlesztem, amelyek a kémiai €s bioipari
adatrendszerek és folyamatok mindségellendrzésének ill. mindségiranyitasdnak
szempontjabol jelentdsek. E témakban a harom legfontosabb fejlesztésem:

e Terner rendszerek robbanasi hatargorbéinek pontos jellemzését és
az idetartozd mérési adatsorok mindségbiztositdsi szempontbodl
legjobb - online adatok alapjan - kézikonyv szerkesztési modszerét.

o Kiilonb6zd hdmérsékleten ill. nyomason mért terner robbandsi
hatargorbék alapjan a robbanasi hatéarfeliilet megjelenitésére
tervezett ¢s modositott modszeremet.

o Végil az 1SO900X:2000 szabvanycsaladban kiemelten tdmogatott
folyamatszemléleti mindségiranyitas legfontosabb input/output
elemeinek, a vevéi  kovetelményeknek ill. a  vevdi
megelégedettségnek a regisztradlasara és vizsgalatara kialakitott
Internetes lehetdségeket targyalom néhany példan.

A terner rendszerek robbandasi tartomanyainak vizsgalatdhoz az adatokat a
berlini Bundesanstalt fiir Materialforschung- und priifung (BAM) szolgéltatta,
ahol magam 1s részt vettem egyes mérések kivitelezésében. A
folyamatszemléleti mindségiranyitas I/O rendszerének Internetes vizsgalatidban
a statisztikai szempontbol és a szamitdgépes feldolgozas jellemzdinek kijelolése
szempontjabdl megfeleld elemszdmi minta érdekében a fizikai-kémiai ¢€s



informatikai adatrendszerek vizsgdlatdn tul elsésorban élelmiszeripari
alkalmazésokat vontam be.

A munka rovid osszefoglalasa

A mindségbiztositasi modszerek alkalmazasa az olyan adatbazisok esetében a
legfontosabb, ahol az adatbéazis adatai mérésekbdl szarmaznak, az adatbazis
felhaszndldsa pedig potencialisan ¢letveszélyes vagy sulyos gazdasagi
kovetkezményekkel jard helyzetekhez torténik. Tipikusan ilyen — potencidlisan
¢letveszélyes — helyzetekre vonatkozo eset példaul a robbanasveszélyes anyagok
adatbézisa. Sulyos gazdasagi kovetkezményeket vonhat példaul maga utan egy-
egy nem megfeleléen alkalmazott piackutatasi modszer vagy adatfeldolgozas.

Vizualizacidval kapcsolatos kutatdsaim gyakorlati alkalmazasara nyilt lehetdség
a berlini BAM intézet altal karbantartott terner gazelegyek robbanasi-tartomany
adatbazisan. A témakor kozelebbi megismerése céljabol laboratoriumi
méréseket végeztem (langhossz-megfigyeléses modszerrel, a prEN1839T eljaras
alapjan robbandshatar gorbéket mértem), majd az intézetben alkalmazott
mindségbiztositasi-vizualizacids Triangle szoftver bdvitését végeztem, végil
pedig haromszogon értelmezett feliiletek megjelenitésére késziilt programunkat
alkalmaztam robbanési-tartomany vizualizaciora.

A berlini BAM-ban fejlesztett Triangle szoftver az éghetdgaz/oxidator/insersgaz
terner rendszerek mérési adatainak feldolgozasdhoz nyujt segitséget. A
hatargorbe a robbandsi tartomany koriil a mérési pontok kozotti interpolacidval
jon létre. A hatargorbe Iétrehozasa utdn lehet meghatarozni a doktori
értekezésemben bemutatott karakterisztikus egyeneseket és jellemzoket, és lehet
abrazolni az adatokat derékszogil és szabdlyos haromszog diagramokban.

A Triangle programot a BAM munkatéarsai kezdték fejleszteni a CHEMSAFE®
adatbank adatbevitele szdmara. A helyi adottsagoknak megfeleléen ez egy
Microsoft Excellel miikoddé Visual Basic for Applications program formajaban
jott létre. Ezt a programot fejlesztettem tovabb doktori munkédmban tobb,
elsésorban a vizualizdcionak ¢és az adatok egyéb mindségbiztositasi
szempontjainak igényei szerint. Kiegészitettem a programot a
mindségbiztositasi célokat szolgald sztochiometriai aranyt meghatarozd és
abrazold részekkel. Az eredetileg kifejlesztett VBA program felhasznaldsa
soran szdmos sikgdrbe kozelitési probléma mertilt fel, ezek feltérképezése és
megoldasa is doktori munkam keretében tortént.

A robbandshatar-gérbe pontjainak kimérésekor segitséget nyujt, mint becsiilt
kiindulasi érték, hogy a sztochiometriai egyenes altaldban keresztiilhalad a
robbanashatar-gorbe fordulopontjan. a sztochiometriai koncentracio elméleti
uton vald kiszamitasaval eldzetes becslést lehet kapni, hogy az alsé illetve fels
robbanasi hatarokat milyen értékek kozelében keressiik. Ugyanilyen jelentdségii
a sztochiometriai koncentrdcido ismeretének adatbdzis-mindségellendrzésben



valo alkalmazasa. Mar létez6 adatsorok ellendrzése soran, ha a robbanashatar-
gorbe ¢és a sztochiometriai egyenes nincs a fent leirt viszonyban, az adatok
részletesebb ellendrzése vagy ellendrzd jra mérés ajanlott.

A Triangle programban végrehajtott bdvitéseim soran végiil igény mertilt fel
egy, a CHEMSAFE" adatbazis alapjan készitendd nyomtatott kézikonyv
1étrehozasara. Ennek érdekében olyan modon kellett kiegészitenem a Triangle
programot, hogy tobb adatbdzis eredményét egy szerkeszthetd és késdbb
nyomtathaté dokumentumba tudja Osszeflizni. E kiindulé feladat azonban a
program egy¢éb vonatkozasaiban is tovabbi kiegészitéseket jelentett, mint
példaul a haromszog és derékszogl diagrammok tovabbfejlesztését.

A program automatikus vezérlése révén lehetség nyilt nagy szamu adatrendszer
Osszehasonlitdsat igényld adatbazis-mindségi vizsgalatok elvégzésére. Igy
példaul egy vizsgalati modszert dolgoztam ki a fordulopont-potlas josdganak
vizsgalatdra a kiilonbozo gorbeillesztési modszerek alkalmazasa esetén. A
vizsgalathoz egy valdsagos, és teljes mérési rendszert modositottam ugy, hogy
elhagytam beldle egy, majd két tovabbi pontot a gorbe fordulépontja kozelében.
Osszehasonlitottam a kiilonbdz6 interpolacios eljarasok és forduldopont-beszirasi
modszerek eredményeként kapott eredményeket.

A terner rendszerek robbandashatar-gorbéinek megjelenitésekor felmeriilt a
lehetdség, hogy amennyiben azonos rendszerekrdl kiilonbozd hémérsékleteken
vagy kiilonb6z6 nyomdésokon tobb méréssorozat is rendelkezésre all, egy,
haromszogon értelmezett feliiletek megjelenitésére vezetésemmel korabban
késziilt program, a Trigon segitségével a méréssorozatok altal definialt
robbanasi hatar feliiletet is megjelenitsilk. A program kis moédositasokkal
barmilyen terner rendszer vizualizdciojara alkalmas, munkdm sordn a kémiai
vizualizacio két teriiletén alkalmaztam: terner géz-folyadék egyensulyi adatok,
valamint haromkomponensii robbandshatar feliiletek megjelenitésére. Ez utobbi
alkalmazasnal a fordulépont kornyeékének leirasaban egy 1) megoldast
dolgoztam ki.

A Trigon program vezérlésének 3 szintje van:
e Turbo Vision (ablak/menii/egér vezérlésii) felhasznaldi interfész
e Parancssori vezérlés
e Kiilsd program altali (pl. web szerveren valo) vezérlés

A web-szerver vezérlési mod ad lehetdséget arra, hogy Internet oldalak
segitségével a felhasznalok taviranyithassdk a programot. A taviranyithatd
programok tobb szempontbol is eldnyoOsek, ezeknek természetesen csak egy
része €érvényesiil az adott alkalmazas esetében, igy e fejlesztésnek legféképpen
elvi jelentésége van.



Doktori munkam minden szoftverezési részéhez olyan dokumentalasnak kellett
kapcsolddnia, amely a szoftverek ipari célu alkalmazasat is lehetévé teszi.
Ahhoz, hogy egy adott ipari szektor ilyen jellegli igényeit megfeleléen lehessen
kielégiteni, figyelembe kellett vennem a mindségbiztositas, mindségiranyitas
idevonatkoz6 szabvanyait, azokat teljes komplex felépitésiikben ¢és
alkalmazéasukban tekintve. A kémiai és bioipari adatbazisok felépitése nem csak
kisérleti mérésekkel lehetséges, doktori munkamban a marketingkutatashoz
tartozo igényfelmérési ¢és adatgyiijtési feladatok egy élelmiszeripari célra
késziilt, de altalanosan alkalmazhat6 informatikai megoldésat is kidolgoztam.

Az Interneten torténd adatgyiijtés sordn azonban sériill a reprezentativitas
mintavételi feltétele, ezeket a torzulasokat vagy kontrollcsoport 1étrehozaséval,
vagy az elemzéskor korrigalni kell.  Doktori munkdm keretében tobb olyan
projektben is részt vettem, ahol az adatbazisok marketingkutatds eredményeivel
keriiltek feltoltésre. Ezen projekteknél az adatbevitel mindségbiztositasa
legjobban szamitastechnikai megolddsok alkalmazasaval valosithatdé meg, igy
feladatom az informatikai hattér megteremtése volt.



Uj tudomanyos eredmények

I.

Algoritmust dolgoztam ki terner gazelegyek robbanashatar-gorbéinek
interpolacios  kozelitésére, paraméteres vektor-spline fiiggvényeket
alkalmazva. A berlini BAM 4ltal kifejlesztett TRIANGLE programba az
algoritmus altal meghatarozott fliggvényeket €s szubrutinokat beépitettem,
azok miikdodését szamos mért adatsoron pozitiv eredménnyel teszteltem.

Terner robbanashatar-gorbék dbrazolasandl megvizsgaltam a kiilonb6zo
gorbeilleszté €s becsld eljarasok hatasat hidnyzoé fordulopontok esetén.
Megallapitottam, hogy a hianyzo forduldpont extrapolacids kozelitése
altalanosan nem megengedhetd. Harmadfoku Hermit interpolacio.

A TRIANGLE program szabalyos-haromszog-diagram  outputjaba
beépitettem a sztochiometriai koncentraciét meghatiroz6 egyenes
megjelenitésének valasztasi lehetdségét.

A haromkomponensii géz-folyadék egyensulyi rendszerek tulajdonsigainak
megjelenitésére szolgald, a BME Kémiai Informatika Tanszékén iranyitasom
mellett kifejlesztett TRIGON programot Interneten keresztiil vezérelhetové
fejlesztettem. A program nem Internetes verziojan alapuld, ugyancsak
iranyitasom  mellett  kifejlesztett  terner  elegyek  gaz-robbanas
hatarfeliileteinek megjelenitését végzé6 TRIGON verziéra megoldottam a
fordulopont kornyéki vizualizacioé problémajat.

. Internetes szoftver-megoldasokat fejlesztettem ki az ISO 9001:2000

mindségiranyitdsi  rendszer  szabvadnyban a  folyamat-szemléletii
mindségirdnyitds input és output elemeibdl a legfontosabbak kozott
felsoroltaknak, a vevdi kovetelményeknek és megelégedettségnek az egzakt
mérésére ¢és regisztralasara. Ezen szoftver-megolddsaimat sikeresen
alkalmaztdk a Magyarorszag szempontjabol kiemelt jelentdségli agrar-
¢lelmiszer 4gazat ot kilonbozd teriiletén (aruhazlancok, gyorséttermi
halozatok, zoldség ¢és gylimolcs termeldi vélemény-kutatdsok, zoldség,
gyiimélcs ¢s hus fogyasztdéi magatartas-kutatasok, rezisztens almafajta-
vizsgalatok).

Ugyancsak a vevoéi kovetelmények kielégitésének €s a vevdi megelégedettség
szem el6tt tartdsanak céljabol a TRIANGLE programhoz ipari szempontbol
megfeleld dokumentum konyvalaku automatikus nyomtatasat terveztem meg,
az ennek megfeleld szoftver-modulokat kifejlesztettem és a programba
beépitettem.



Az eredmények gyakorlati hasznositasa

A munkdm soran kidolgozott megoldasok nagy része maris alkalmazasra kertilt
a gyakorlatban.

A Triangle program altalam tovabbfejlesztett valtozatat adatgyijtési folyamat
részeként hasznaljak a Berlini Bundesanstalt fiir Materialforschung- und priifung
intézetben. A mindségbiztositott publikiciés rendszerrel kozel 200
adatrendszert tartalmazé kiadvany készitéséhez hasznaltak.

A marketingkutatashoz kidolgozott automatizalt Internetes megoldasaimat
valosagos agrar-¢lelmiszeripari agazatban végzett felmérések sordn alkalmaztak
a Szent Istvan Egyetem Arukezelési és Aruforgalmazasi tanszék kutatési
projektjeiben.

A Trigon program tav-vezérelhetd valtozata kisérleti jelleggel elérhetd volt a
Kémiai Informatika Tanszék Web-szerverén.
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¢s szoftverezési munkakban vald egyiittmiikodésért diplomazoéimnak: Képolna
Beatanak és Heszberger Janosnak. Munkdmat sokan segitették tandcsokkal,
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a Villamosmérnoki Kar Elméleti Villamossagtan Tanszékérdl Dr. Cséfalvay
Kléarénak, a Berlini BAM Intézet Biztonsagtechnikai Részlegében dolgozoknak
és a Szent Istvan Egyetem Arukezelési és Aruforgalmazasi Tanszék
munkatarsainak.
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