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SANTRAUKA

Siame baigiamajame magistro projekte tyringjamas masés perdavimo procesas
bioreaktoriy sistemose. Naudojant dviejy realiy procesy duomenis, stacionarios biisenos metodu
apskaiciuotos masés perdavimo i§ dujinés ] skystaja faze koeficiento k;a reikSmés. Sukurti
dirbtiniy neurony tinkly modeliai Matlab programavimo aplinkoje, naudojant NNSYSID ir
NNTOOL paketus. Pasitelkus juodosios dézés modelius, identifikuotos skirtingy procesy masés
perdavimo k;a reikSmés. Atliktas dirbtiniy neurony tinkly prognozavimo kokybés palyginimas.
I[Sanalizuota neurony skaifiaus pasléptame sluoksnyje jtaka prognozavimo kokybei. Gauti
rezultatai rodo, kad dirbtiniy neurony tinklas gali bati taikomas k;a reikSmés jvertinimui
skirtingoms fermentacijos sistemoms. Sukurti modeliai toliau gali biiti naudojami atliekant
modeliu pagrista bioproceso optimizavimg, kai masés perdavimo procesy intensyvumas yra

vienas i§ proceso nasumg ribojanciy veiksniy.

ReikSminiai  Zodziai : maiSymas, aeracija, dirbtinis neurony tinklas, bioreaktorius,
daugiasluoksnis perceptronas, juodosios dézés modelis, deguonies masés  perdavimas,

stacionarios biisenos metodas

Baltaitis, N. Investigation of Mass Transfer Processes in Bioreactor Systems. Final
project of master degree / supervisor Prof. Vytautas Galvanauskas; Kaunas University of

Technology, Faculty of Electrical and Electronics Engineering, Department of Automation.

Kaunas, 2015. 70 p.

SUMMARY

In this final master's project the mass transfer process in bioreactor systems is investigated.
Using data stationary state method, for two real processes the values of the coefficient of mass
transfer from gas to liquid phase (k;a) are calculated. Artificial neural network models were
developed in Matlab programming environment using NNSYSID and NNTOOL packages. With

the help of black box models, the values of k;a in a different mass transfer processes were



identified. The comparison of artificial neural network forecasting quality was performed. The
impact of the number of hidden layer neurons on the quality of forecasting was analyzed. The
results show that the artificial neural network can be applied for the k; a value assessment in the
different fermentation systems. The created models can be used for model-based optimization of
bioprocesses when an intensity of mass transfer processes is one of the factors limiting the

performance of the process.

Keywords: mixing, aeration, artificial neural network, bioreactor, Multilayer Perceptron,

black box model, mass transfer of oxygen, the stationary state method
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SANTRUMPU IR ZENKLU AISKINIMO ZODYNAS

kLa — masés perdavimo koeficientas, [A™1];

DNT — dirbtinis neurony tinklas;

OUR- deguonies sunaudojimo greitis;

RT — Rushton turbina;

P4B — 4 jzambiy menciy turbina;

P2B — 2 jzambiy menciy turbina;

CD-6 — jgaubty menciy diskiné turbina,

OTR — deguonies tiekimo greitis;

C; — C;; —deguonies koncentracija, [kmol/m3] ;

C. — C4 —deguonies koncentracija skys¢io terpéje,[kmol/m?3];
P, — maiSymo galia, [W];

V — bioreaktoriaus darbinis tiiris, [m3];

I{f — burbuly tiris reaktoriuje, [m3];

N3 — maisymo greitis, [rpm];

D? — sparnuotés diametras, [m];

CMCNa — karboksimetriceliuliozés sodos druskos tirpalas;
STB — (Stired tank bioreactor) bioreaktorius su maisykle;
RPB — (Reciplrocating plate boreactor) grjztamai slenkamojo judesio bioreaktorius;
RQ — kvépavimo koeficientas;

p0? — deguonies dalinis slégis [atm].;

N, — deguonies srautas [kmol m=2 s™1];

Vi — deguonies masés balansu apskaiciuotos k; a reikSmés;
Yqi — neurony tinklo apmokymo metu gautos k; a reikSmés;
N — iteracijy skaicius;

M — vidurkis;

S — standartinis nuokrypis;

DO — istirpes deguonis.



IVADAS

Temos aktualumas

Efektyvus masés perdavimo procesas yra esminis veiksnys vykti bet kokiai cheminei arba
mikrobinei reakcijai bioreaktoriy sistemose. Koeficientas kia yra svarbiausias technologinis
parametras valdant, reguliuojant aerobing fermentacijg. ki a pagalba galima jvertinti aeracijos
efektyvuma ir kiekybiSkai iSreiksti deguonies tiekimo operacijos kintamuosius.

Masés perdavimo procesas bioreaktoriy sistemose svarbus projektuojant ar palyginant
bioreaktoriy efektyvuma, bioreaktoriy maiSymo jrangos efektyvuma, o taip pat valdant
mikroorganizmy kultiiros augimo ir produkto sintezés procesg.

Aerobiniuose bioprocesuose deguonies perdavimas yra itin svarbus, bet koks zymus
deguonies sumazgjimas paveikia biocheminio proceso eigg. Todél bioreaktoriy sistemose
ypatingas démesys skiriamas masés perdavimo procesams.

Pastaruoju metu labai paplites dirbtiniy neuroniniy tinkly taikymas jvairiems uzdaviniams
spresti. Siame darbe pritaikytas Siuolaikinis tiesioginés sklaidos dirbtinis neurony tinklas,
parodoma, kaip, naudojant DNT modelius, jvertinti k; a priklausomybe nuo $io parametro verte
itakojanc¢iy valdymo/proceso parametry.

Principinis proceso matematinis modelis naudojamas reikiamiems duomeny rinkiniams
apskaiciuoti, kad bty atliktas sukurto dirbtinio neurony tinklo mokymas ir patikrinimas.

Sukurti modeliai gali biiti naudojami atliekant modeliu pagrista bioproceso optimizavima,

kai masés perdavimo procesy intensyvumas yra vienas i$ proceso nasumg ribojanciy veiksniy.

Darbo tikslas ir uZdaviniai

Darbo tikslas — istirti deguonies perdavima pateiktuose biotechnologiniuose procesuose
ir sukurti dirbtiniy neuroniniy tinkly modelius, gebancius prognozuoti masés perdavimo i
dujinés ] skystaja fazg koeficiento k;a kitima, atsizvelgiant j proceso ir valdymo kintamyjy
vertes.

Darbo uzdaviniai — apzvelgti masés perdavimo procesus bioreaktoriy sistemose,
bioreaktoriy ir biotechnologiniy procesy tipus. ISsiaiskinti tiesiogiai matuojamus ir netiesiogiai
jvertinamus proceso kintamuosius ir technologinius parametrus, darancius jtaka masés
perdavimo procesui. Apzvelgti $iuo metu masés perdavimo procesams (masés perdavimo i$
dujinés | skystaja faze koeficientui k;a modeliuoti/jvertinti) taikomus matematinius modelius,
nurodyti jy privalumus ir truikumus. Atlikti konkreciy pateikty biotechnologiniy procesy realiy
duomeny analize ir parengiamuosius skaiCiavimus. Sukurti ir realizuoti masés perdavimo
koeficiento k;a netiesioginio jvertinimo modelius, pasitelkiant jvairios struktiiros juodosios

deézés (dirbtiniy neuroniniy tinkly) modelius Matlab programavimo aplinkoje, identifikuoti jy
8



parametrus pateiktiems procesams, iStirti modeliy uztikrinamg prognozavimo kokybe. Palyginti
jvairios struktiiros modeliais gautus rezultatus. Pateikti susistemintus tyrimy rezultatus ir iSvadas

apie sukurty modeliy panaudojimo galimybes.



1.APZVALGINE DALIS
1.1 Bioreaktoriali
Bioreaktorius yra svarbus jrenginys bet kokiuose pramoniniuose arba laboratoriniuose

biocheminiuose procesuose. Bioreaktoriaus veikimo principas priklauso nuo daugelio veiksniy:

e Dbiomasés koncentracijos;

o steriliy salygy;

e cfektyvaus maiSymo;

e ausinimo;

e pamaitinimo medziagy tiekimo;

e produkto pasalinimo;

e produkto sulaikymo;

e aeracijos;

e medziagy metabolizmo.

Siuo metu pramonéje naudojami trijy grupiy bioreaktoriai:
1. nemaiSomos, neaeruojamos sistemos: apie 70% bioreaktoriy priklauso Siai kategorijai;
2. nemaiSomos, bet aeruojamos sistemos: joms priklauso apie 10% bioreaktoriy;
3. maiSomos ir aeruojamos sistemos: joms priklauso apytiksliai 20% pramoniniy
bioreaktoriy.

NemaiSomi, aeruojami bioreaktoriai naudojami tradiciniams gamybos procesams: vyno,
alaus ir siirio gamybai. Daugumai naujai atrasty bioprocesy naudojamos aeruojamos ir maisomos
sistemos.

Pagrindiné tinkamai suprojektuoto bioreaktoriaus funkcija yra sukurti valdomg aplinkg
tam, kad buty galima pasiekti optimaly augimg ir produkto formavimg tam tikroje lasteliy
sistemoje. Bioreaktoriy veikimas priklauso nuo daugelio funkcijy, jskaitant Sias:

e biomasés koncentracija turi i§likti auksta ir pasiekti aukstg produkto kiekj;

e turi biiti sudaromos sterilios salygos kultiiry sistemy Svarumui uztikrinti;

e tolygiam substraty ir mikroorganizmy pasiskirstymui bioreaktoriuje butinas

efektyvus maiS§ymas;

e reikalinga Silumos cirkuliacija tam, kad bioreaktorius veikty pastovioje

temperatiiroje, kuri reikalinga optimaliam mikroorganizmy augimui.

Bioreaktoriai skirstomi pagal tai, ar juose vykstanciuose procesuose naudojamas

deguonis, kaip jis tieckiamas ir maiSomas, pagal tai, ar biomas¢ yra suspenduota, ar imobilizuota,

10



kokiu rezimu ] bioreaktoriy tiekiama Zzaliava, substratai, ar pakartotinai grazinama dalis
kultivavimo terpés arba biomasés, ar proceso metu iStraukiama kultivavimo terpés dalis.

Atsizvelgiant | gaminama produkta arba atlickama funkcija, gamybinio masto reaktoriy
dydis gali svyruoti nuo keliy Simty litry iki deSimciy tiikstanc¢iy kubiniy metry.

Taip pat skiriasi juose matuojami ir valdomi technologiniai parametrai. Pagrindiniai jy
yra temperatira, pH, slégis, aeracijos srautas, iStirpusiy ir i§ reaktoriaus iStekanciy dujy
koncentracija, optinis terpés tankis ir kt. [1]

Bioreaktoriai klasifikuojami j:

e Anaerobinius ir aerobinius bioreaktorius;

e  Nenutrukstamo veikimo bioreaktorius;

e Periodinio veikimo bioreaktorius;

e Pusiau periodinio veikimo sistemas;

e Bioreaktorius su suspenduota mikroorganizmy masg.

1.1.1 Aerliftiniai bioreaktoriai

Aerliftiniame reaktoriuje mai§ymas vykdomas be jokio mechaninio maiSymo.
Aerliftiniai bioreaktoriai naudojami kultiroms, kurios yra jautrios pazeidimams ir normalus
maiSymas negalimas. Taikomi jvairiy tipy aerliftiniai reaktoriai. Placiausiai naudojami
aerliftiniai bioreaktoriai — su vidiniu ir iSoriniu ciklu.

Bioreaktorius su vidiniu ciklu — tai ilgas cilindrinis reaktorius, j kurj jstatomas kitas
cilindras atvirais galais, reaktoriaus apacioje yra oro jpurSkimo sistema, oro burbuliukai kyla
cilindru ir sukelia skyscCio srautg cilindro viduje 1§ apacios i virSy, o cilindro iSor¢je — 1§ virSaus
Zzemyn [1].

/- : duju ifteléjimo anga

L~ T N

v Iy

il
1.

1.1 pav. Reaktoriaus su vidiniu ciklu schema [5]

oro ipiitimo anga

11



Bioreaktoriuose su iSoriniu kontiru — oras per bioreaktoriy transportuojamas

pumpavimu. Juose naudojamas iSorinis ciklas su mechaniniu pumpavimu. Dujos ir

cirkuliuojantis skystis yra jpurSkiami ] cilindra pro thta. 1.2 pav. pavaizduotas aerliftinis

bioreaktorius, dirbantis su iSoriniu recirkuliacijos siurbliu.

~ I : Duju nutekéjimo

|~ ——~———Janga

T

Pompa

Tita

Oro itekéjimo anga

1.2 pav. Oro-keliamasis bioreaktorius su iSoriniu recirkuliacijos siurbliu [5]

Aerliftinis reaktorius turi $iuos pranasumus:
Bioreaktorius gali biiti naudojamas augaliniy ir gyvuliniy Iasteliy auginimui;
Kadangi néra maiSymo, iSlaikomas sterilumas;
Didelése talpose skys¢io aukstis gali buti didesnis kaip 60 m, slégis talpos apacioje
padidina deguonies tirpuma, todél padidéja k; a reikSmé;
Gali biti konstruojamos maksimaliai didelés talpos. Pavyzdziui, genetiSkai vienalycio
baltymo gamyboje suminis reaktoriaus tiris yra 2300 m3 (7 m skersmens ir 60 m auks¢io
vamzdis su 1560 m3 darbiniu reaktoriaus tiriu). Siame reaktoriuje buvo auginami
mikroorganizmai, dél biocheminiy reakcijy issiskyré didelis silumos kiekis. Tokio auksto
egzoterminés reakcijos Silumos kiekio nejmanoma pasalinti su jprastais maiSomais

reaktoriais.

Pagrindiniai aerliftiniy reaktoriy trilkumai yra tokie:

1.
2.

Auksta dideliy reaktoriy kaina;

Auksta energijos kaina, nes reikia praptisti daugiau oro, oras turi biiti didesnio slégio, ypac
didelése talpose;

Kai mikroorganizmai cirkuliuoja bioreaktoriuje, keiciasi salygos ir nejmanoma iSlaikyti
reikiamg pastovy, maistingyjy medziagy ir deguonies kiekj bioreaktoriuje;

Dujy atskyrimas nuo skyscio neefektyvus esant putojimui.

12



1.1.2 Bioreaktoriai su maiSyklémis

Svarbiausi pramonei bioreaktoriai yra jprasti su maiSomomis talpomis, kurie turi
dvigubg pranasuma: yra santykinai pigis ir jy eksploatacija pigi. 1.3 pav. yra pavaizduota tokio
reaktoriaus konstrukciné schema.

BIOREAKTORIU PROJEKTAVIMAS

‘ 1 Variklis

Oro i$piitimo anga (-—c_:_:—j)

— Putu surinkéjas

Plokséiu peiliu sraigtas

—+———  Indas

Duju jpurikimo anga | |[ =]
— —Z’ Sc—— 4— Oro i&jimo anga
~ 7

ﬁ;‘ ) Nuleidimo voZtuvas

1.3 pav. Bioreaktorius su maisykle [5]

—

Sio tipo bioreaktoriai turi mechaninio maidymo sistemas, sudarytas i§ variklio ir
rotoriaus. Mechaninis mai§ymas paspartina deguonies tirpimo procesg ir mitybiniy medziagy bei
mikroorganizmy masés homogenizavimg visame reaktoriaus tiryje. Jei reaktorius yra aerobinis,
tai maiSyklés uzduotis — disperguoti org j smuklius burbuliukus, taip padidinti dujy ir skyscio
saly€io pavirSiaus plota ir palengvinti deguonies perdavima i§ dujinés j skysta faz¢. Geriausiomis
savybémis pasizymi diskinés turbinos, taciau jos pasizymi didélémis energijos sanaudomis.
Siekiant sumazinti Sias sgnaudas, reaktoriuje gali buti jrengtos kelios maZesnés diskinés
maisSyklés arba orui tiekti naudojamas kompresorius ir oro jpurSskimo sistemos. Projektuojant
svarbu atsizvelgti | bioreaktoriaus efektyvuma, nes deguonies jterpimas i skysti gali sudaryti
reikSmingg proceso sgnaudy dalj [1].

Bioreaktoriuose su maisyklémis, dél didelio greicio ir aeracijos, atsiranda problemuy,
tokiy, kaip putojimas. Putojimg slopinancios priemonés ne visada gali biiti taikomos, nes jos gali
turéti mikroorganizmy augimo stabdymo efekta. Kaip sprendimas, stabdantis putojima, gali biti
taikomas paprascCiausias jrenginys ,,zarstiklis*, sumontuotas ant maisanciojo veleno ir jrengtas
skysc€io pavirSiuje. Kokybiskesnis arba sékmingesnis jrenginys yra ,,Funda — putojimo sistema“,
kurioje putos yra panaikinamos iScentrinémis jégomis. Maistingi tirpalai, esantys putose, nuteka
atgal | bioreaktoriy, 0 iSlaisvintas i§ puty oras palieka bioreaktoriy.

Didelis démesys turi biiti kreipiamas maiSyklés konstrukcijai bioreaktoriaus viduje, nes
ji lemia bioreaktoriaus darba.
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Ipras¢iausias naudojamas maiSytuvas yra keturiy menciy diskiné turbina. Taciau
sistemy hidrodinamikos tyrimai parodé, kad diskiné turbina su 12 — 18 jgaubty menciy turi tam
tikry pranaSumy.

Vykdomi platas tyrimai dujy-skysCio sistemose, kuriose problema yra lasteliy
pavirSiaus pazeidimas. Biosistemoms, kurios yra jautrios pazeidimams, ir turi kiety kiny,

pranaSesnés yra turbinos su jlinkusiais peiliukais.

1.1.3 Burbuly kolonos bioreaktorius

Mieliy, alaus ir acto gamybai naudojami burbuly stulpo reaktoriai. Jie taip pat
naudojami nutekamyjy vandeny aeracijai ir apdirbimui. Projektuojant tokj bioreaktoriy, skysc¢io
indo aukscio ir skersmens santykis (H: D) yra apie 2:1, kai bendruoju atveju $is santykis yra 3:1;
mieliy gamyboje santykis H:D yra 6:1. Esant burbuly kolonoms, masés perdavimo
hidrodinamika priklauso nuo burbuly dydzio bei nuo to, kaip jie iSsilaisvina i§ oro skirstytuvo
arba aeratoriaus.

1.4 pav. pavaizduotas nesudétingas cilindrinis indas su purkstuvu, instaliuotu cilindro

dugne, kuris jleidzia ora, praeinanti pro skystj.

Duju i¥metimo anga

a oo @ oo

= )= O

P

Oro skirstytuvas —_— = -
Oras

1.4 pav. Burbuly kolonos bioreaktorius (cilindrinis bioreaktorius) [5]
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1.2. MaiSymo greicio ir sparnuotés formos jtaka masés perdavimo reik§mei

MaiSomuose bioreaktoriuose, deguonies masés perdavimas yra daugelio kintamuyjy,
tokiy, kaip fizikinés skysCio savybés, klampumas, pavirSiaus jtempimai, talpos ir maiSytuvo
forma, purkstuvo tipas ir operavimo salygos, funkcija. Deja, literatiiroje pateikiama informacija
apie Sig tikslig kintamyjy jtakg masés perdavimui yra nepakankama.

MaiSomuose bioreaktoriuose uztikrinamos didelés masés ir Silumos perdavimo greiéiy
reik§més ir puikios mai§ymo salygos. Siose sistemose didelis kintamujy skai¢ius veikia masés
perdavimg ir maiSyma, bet svarbiausi i$ jy yra maiSytuvo greitis, mai$ytuvy tipas ir skaicius bei
dujy srauto greitis. Svarbiausias vaidmuo atitenka sparnuotei. Ji atlieka tris pagrindinius
uzdavinius: kiety kiiny suspendavima, maiSymg ir reikiamo kiekio deguonies perdavima |
skystaja fazg bei tarpfazinio ploto maksimizavimg tarp dujy ir skyséio faziy. Labiausiai
iStyrinétos sparnuotés yra standartinés Rushton turbinos, skirtingo zingsnio menciy turbinos ir

jvairiy menteliy ir jy kombinacijos i§ dviejy ir trijy menteliy.

b C

1.5 pav. a) Rushton turbina (RT), b) 4 jzambiy menc¢iy turbina (P4B), ¢) 2 jzambiy menciy
turbina (P2B) [14]

Tam, kad biity galima optimizuoti sparnuoéiy projektavimg arba komponavimg
efektyviai dujy dispersijai, svarbu suprasti geresnio deguonies masés perdavimo mechanizma.

Ali Karimi [14] istyré deguonies masés perdavimo charakteristikas jvairioms vieno ir
dviejy sparnuociy sistemoms. Buvo naudojamos trijy tipy sparnuotés, kaip parodyta 1.5 pav.

Tam, kad buty galima jvertinti optimalias bioreaktoriaus sglygas, buvo testuojama
deguonies masés perdavimo grei¢io jtaka keliuose veikimo rezimuose, apimant skirtingus
sparnuociy tipus ir purkStuvus bei jvairius maiSymo ir aeracijos greicius.

1.6 pav. iliustruoja rezultatus, kurie parodo, jog sparnuotés, kuriy pagalba gautos
didesnés ki a reik§més, yra RT tipo. k.a reikSmés yra veikiamos proceso kintamyjy, tokiy, kaip

sparnuociy ir aeracijos greitis.
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1.6 pav. Sparnuociy tipo jtaka ki a reikSmei [14]

RT tipo sparnuotés padidina ki a reikSmes vidutiniskai nuo 50% iki 69% ir nuo 60% iki
77%, lyginant su P4B ir P2B tipo sparnuotémis. RT tipas yra efektyvesnis skaidant oro burbulus,
kadangi turi didesnj skerspjuvio plota. Didéjant pavirSiniam burbuly plotui, didéja deguonies
perdavimo greitis.

Rushton turbina ilgiau nei Sesis deSimtmecius yra zinoma kaip plok$¢iy menciy
sparnuoté. RT — Zinoma kaip generuojanti radialinj srauto laukg ir geba sudaryti postimio
salygas, reikalingas deguoniui jveikti dujy-skyscio plévelés pasiprieSinimg. Vis délto Si
sparnuo¢iy sistema turi ir keleta trikumy, t.y., mazos dujy manipuliavimo galimybés, susidaro
dujiniai lasai dél didelio dujy kavitacijos efekto. Dujy kavitacija susidaro dél zemo slégio zony,
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sukurty uz besisukan¢iy menciy iSorés, ir akumuliuoja pliiduriuojanius ant pavirSiaus dujy
burbuliukus. Taip pat reikia nepamirsti, kad, esant labai dideliam dujy srauto greiciui, gali pakilti
skyscio lygis reaktoriuje.

RT geometriniy formy evoliucijos tendencijos, siekiant pagerinti dujy dispersijos
charakteristikas, pirmiausia kito Smith pastangomis nuo 1980 mety, véliau tobulinimus tesé
keletas brity mokslininky ir pagrindinis atliktas patobulinimas buvo originalus — 90° kampu
vieng ] kitg pakrypusias menteles pakeité mentés su skirtingu kreivumo laipsniu ir atsirado taip
vadinama ,,Jgaubty menciy diskiné turbina“ (CD-6) 1.7 pav. b. Atlikta jgaubtos formos menciy
inovacija pakeité¢ dujy kavitacijos kontlirg maiSymo grei¢io pagalba. Paskelbta, kad CD-6
minimizavo RT trikumus, padidinusi dujy kavitacijos matmenis ir suzadinusi dujy lasy energija,
kuriy pagalba pageréjo manipuliavimo vykdymas. Be to, tiek RT, tiek CD-6 iSpurskia skystj
radialine kryptimi. Dviejy sparnuociy atveju daroma prielaida, kad du radialinio srauto laukai

£
i

maiSo ir dujas iSsklaido efektyviau negu viena sparnuotés konfigiiracija.

\_d
\

1.7 pav. Rushton turbina (RT), jgaubty menc¢iy diskiné turbina (CD-6). [8]

Nors literatiiroje jau yra paskelbta daug tyrimy apie masés perdavimo koreliacijas
naudojant jvairaus tipo sparnuotes, taCiau vis dar triksta informacijos, kuri pateikty
palyginamajg sparnuociy analize, susidedanciy i§ RT ir CD-6 turbiny, ir abiejy turbiny derinio
darbg vienoje maiSymo sistemoje.

Keliy sparnuoc¢iy naudojimo metodas yra vertinamas kaip vienas efektyviausiy metody,
siekiant pagerinti deguonies difuzijos greitji maiSomo misinio bioreaktoriaus viduje. Kaip
reikSmingas privalumas, atsirandantis i§ operavimo keliomis sparnuotémis, yra didelé energijos
sklaida. Efektyvesné dvifazé dujos-skystis cirkuliacija talpoje, esant mazesniam maiSymo
grei¢iui, eliminuoja nedidel;j Slyties deformacijy efekta sparnuotéje.

Hipotezei jrodyti buvo atliktas Nurashikin Suhail [13] tyrimas lyginant 1.7 pav. tipo
sparnuotes. Aerobinés fermentacijos procesuose ypatingas démesys sukoncentruotas dujy-
skysC¢io masés perdavime. Deguonies perdavimo greitis OTR maiSomo miSinio bioreaktoriuje
yra isreiskiamas tokia lygtimi (1.1):
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OTR = k;a(C[ — Cy) (1.1)
kia reikSmé maiSomame bioreaktoriuje priklauso nuo talpos vidinés ir sparnuociy
geometriniy formy, fiziko-cheminiy ir reologiniy zadinamo skys¢io savybiy, maiSymo
intensyvumo ir aeracijos grei¢io. Siy nariy tarpusavio priklausomybé tipiskai idreiskiama placiai
rekomenduojama koreliacija:
ka=c (%) vf (1.2)
Nurashikin Suhail [13] tyrime, tiriant bedimensinés sparnuotés galios skaiCiaus santyki,
buvo i$vesta lygtis, siejanti Pg/V su (N3D?), remiantis jy tiesiSkumu (y=x+1). Tuo tikslu lygtis
buvo pertvarkyta j tokia:
ka = C,(N*D»)*Vf (1.3)
N yra mai§ymo greitis ir D yra sparnuotés diametras (m). Sis metodas naudingas, Kaip
eliminuojantis fluktuacijas ir matavimo netikslumus, matuojant maiSymo galig jéjime.
%‘g pakeitimas N3D? leidzia nustatyti k.a priklausomybe nuo mai§ymo greiio ir
sparnuotés formos. 1.8 pav. pavaizduota tendencija skirtingy konfigiracijy RT ir CD-6

distiliuoto vandens sistemoje ir 0,35% (w/v) CMCNa skyscio tirpalo sistemoje.

0.09
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1.8 pav. a) Niutono skyscio sistema, b) Ne Niutono skyscio sistema. [13]
Paveiksle proporcingai pavaizduoti sarySiai tarp kia ir maiSymo greicio, Sios
tendencijos pavaizduotos visoms sparnuoéiy konfigiracijoms ir abiejose skyséiy sistemose. Sios

tarpusavio priklausomybés priezastis yra ta, kad didéjant maiSymo greiciui, iSauga energijos
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disipacija, kuri padidina burbuly sproginéjimo efektyvuma ir padidina deguonies absorbcijos j
skystj greit].

Iprastai ki a bei N3D? funkcijy pavidalai visose skys¢io tekéjimo grei¢iuose yra daugiau
ar maziau panaSus. Distiliuoto vandens sistemoje dvigubos turbinos CD-6 gautas didesnis ki a
reikSmiy diapazonas, pranasumas, lyginant su kitomis sparnuociy konfigliracijomis, yra apie
30%. Be to, dviguba CD-6 sistema parodo, kad gaunamas nuo 5% iki 49% didesnis deguonies
perdavimo greitis nei jprastai.

Panasis Nurashikin Suhail [13] pastebéjimai buvo nustatyti ne-Niutoniniy skyséiy
atveju, kur buvo naudojamas 0,35% (w/v) CMCNa skyscio tirpalas. CD6 — CD6 sparnuociy
kombinacija dominavo prie§ kitas, kur didesnis dujy-skysCiy masés perdavimas pastebétas
daugelyje testuoty oro tekmeés grei€iy. Tuo tarpu RT ir CD6 kombinacijoje vienoje maiSymo
sistemoje dirba Siek tiek geriau nei du RT, ta¢iau skirtumas yra nereik§mingas ir naudingas tik
palyginimo tikslais.

Didesnis masés perdavimas, gaunamas CD-6 sistemoje, yra dél pagerinty fizikiniy
savybiy. CD-6 pavaizdavo geresn¢ dujy dispersija, kai skystis pumpuojamas Zemyn ir tai visisSkai
prieStarauja RT, kuris pumpuoja prieSinga srautui Kryptimi, t.y., auks$tyn. Skys¢io judéjimas
zemyn, Veikiant CD-6, jgalina geresnj burbuly pasiskirstymg apatinése indo dalyse.
Sukombinavus du CD-6 ant to paties veleno, kaip ir buvo tikétasi, sujungta konfigtracija
reik§mingai pagerino dujy-skys¢io masés perdavimo vykdyma ir tai gali paaiskinti dvigubos CD-
6 sistemos pranaSuma pries kitas konfigtiracijas.

Rysys tarp kia ir Vg charakterizuoja aeracijos grei¢io jtakg dujy-skysC¢io masés

perdavimui. Aeracijos greicio jtaka ki a skirtingoms menteliy konfigiiracijoms pavaizduota 1.9

pav.
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1.9 pav. a) Niutono skyscio sistema, b) Ne Niutono skys¢io sistema. [13]
Dvigubos CD-6 sistemos dominavimas pries kitg sparnuociy konfigtracija rodo, kad
abiejose skyséiy sistemose vidutinis procentinis skirtumas, lyginant su kitomis sparnuociy

konfigiiracijomis, yra daugiau negu 30%.
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Nurashikin Suhail [13] teigimu, matematiné¢ iSraiSka visoms konfigiiracijoms
pademonstravo tiesing kia priklausomyb¢ nuo oro srauto grei¢io abiems testuojamiems
skys¢iams. Kai maiSymo metu jpuc¢iamas oras praeina pro sparnuotés sriti, kurioje yra didziausia
turbulencija visame inde, vyksta burbuly susidirimas, t0 pasekméje susiformuoja mazesni
burbulai, padarydami skys¢iy-dujy tarpfazinj plotg platesniu ir tuo paciu padidéja deguonies
perdavimo greitis. Burbuly sproginéjimo greitis labai priklauso nuo maiSymo grei¢io ir
dispersijos, kurig suteikia naudojama sparnuoté. Mazesni burbuliukai gaunami didesniame
turbulentiSkume ir esant didesniems tangentiniams jtempimams sparnuotés zonoje. Taciau
literatiiroje taip pat teigiama, jog naudojant CD-6 gaunami mazesni tangentiniai jtempimai negu
RT.
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1.3 k| a nustatymas naudojant dirbtinj neurony tinkla

Deguonies masés perdavimo koeficientas ki a yra svarbiausias parametras valdant arba
reguliuojant aerobing fermentacija. ki a naudojamas lyginant bioreaktoriy efektyvuma,
bioreaktoriy maiSymo jrangos efektyvuma, 0 taip pat valdant mikroorganizmy kultiiros augimo ir
produkto sintezés procesg. Naudojami keturi pagrindiniai metodai deguonies masés perdavimo
koeficientui ki a jvertinti: dinaminis metodas; stacionarus metodas, paremtas iSankstiniu
deguonies sunaudojimo grei¢io OUR nustatymu; deguonies balanso dujose metodas; anglies
dioksido balanso metodas. Kiekvienu metodu gaunamos skirtingos ki a reikSmés. Kita
alternatyva, daug greitesniam kia nustatymui, yra dirbtiniy neurony tinkly taikymas, skirtas
identifikuoti, prognozuoti k a reikSme.

Literatiroje pateikiama daug metody kia reikSmei nustatyti. Dauguma tyrinéjimy,
siekiant atkartoti kiek jmanoma tikslesnes fermentacijos salygas, buvo atlikti su vandeniu ir
kitokiais skyséiais. Sie tyrinéjimai yra labai naudingi, kadangi salygos teisingai apibréztos ir gali
buti grieztai kontroliuojamos bei gautas santykinai geras ki a jvertis, kuris gali biiti naudojamas
projektiniuose skaiCiavimuose. Taciau svarbu kja nustatyti proceso metu, esant tikroms
perdavimo saglygoms, kadangi mikroorganizmai, subtratai, metobolitai, klampios priemonés pries
putojimg turi jtakos deguonies perdavimui. Faktas, kad ki a reik§més reaktoriuose gali Zymiai
skirtis nuo reik§miy, prognozuoty deguonies obsorbcijai j vandenj, net jeigu atsizvelgta j skyscio
fizikines savybes, tokias kaip klampumas ir difuziSkumas.

Praktikoje taikomi du bendriausi metodai ki a reik§mei nustatyti — tai dinaminis metodas
ir dujy ir deguonies masés balanso metodas. Naudojant $iy dviejy metody informacija, galima
lengvai apibrézti kitus du metodus: stacionary metodg ir anglies dioksido gamybos greicio
metoda. Dinaminiam metodui, o véliau ir stacionariam metodui, reikia sparciai iStirti iStirpusio
deguonies kiekj rezultatams gauti. Du dujiniai metodai, kurie reikalauja deguonies ir anglies
dioksido jutikliy, naudojami globaliam deguonies ir anglies dioksido balansui dujy fazeje
bioreaktoriuje.

kia akivaizdziai nepriklauso nuo metodo, taikomo jo reikSmés apskaiCiavimui.
Skaiciuojant keturiais skirtingais metodais gaunamos keturios skirtingos kia reikSmes dél
matavimo paklaidy, masés balanso lygciy netikslumo.

Yra atlikta tyrimy, kuriuose pasitlyta jvertinti k a reikSme, naudojant tiesioginés sklaidos
neurony tinklg, kuris mokomas naudojant teorinius masés balanso modelius. Tyrimuose
dazniausiai naudojamas masiy balanso modelis apima dinaminj metoda, stacionary metoda ir du

dujy balanso metodus.
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Nilesh Patel ir Jules Thibault [10] tyrime aptartas duomeny suderinimo metodas ki a
nustatymui, naudojant dirbtinj neurony tinklg. Jy palyginimas su jprastaisiais duomeny
suderinimo metodais buvo atliktas su trimis mikroorganizmais: Saccharomyces cerevisiae,
Aspergillus niger ir Trichoderma reesei. Sie trys mikroorganizmai buvo naudojami skirtingu

laiku taip, kad fermentacijos sglygos ir matavimy jranga bty skirtinga.

(a) (b)
1.10 pav. Konstrukciné (a) griztamai slenkamojo judesio ir (b) maiSomo bioreaktoriy

schema [10]

Kaip parodyta 1.10 pav., tyrime buvo naudojami dviejy skirtingy tipy bioreaktoriai:
maiSomas bioreaktorius (STB) ir grjztamai slenkamojo judesio bioreaktorius (RPB). Sie
bioreaktoriai yra identiski, iS§skyrus maiSymo mechanizmus. STB buvo naudojamas trijy tipy

mikroorganizmy fermentacijai, o RPB buvo naudojamas fermentacijoms su Aspergillus niger.

1.3.1. Dinaminis modelis
Dinaminis deguonies masés balansas yra iSreiSkiamas tokia formule:
=L = k,a(C; — C,) — OUR 1.4

(1.4) lygtis parodo, kad istirpusio deguonies kitimo greitis bioreaktoriuje yra lygus
deguonies masés perdavimo greiciui i§ dujinés j skystgja faz¢ minus deguonies sunaudojimo
greitis.

Dinaminiame metode deguonies sunaudojimo greitis OUR ir ki a nustatomi naudojant
procediirg, kaip pavaizduota 1.11 pav., dujy tiekimas ir maiSymas yra nutraukiami akimirksniu
tam, kad bity nutrauktas deguonies tiekimas j skystaja faze taip arba tiek, kad iStirpusio
deguonies maz¢jimo greitis biity sglygotas vien tik OUR. IStirpusio deguonies kiekis paprastai

mazéja pagal tiesinj désnj ir tiesés krypties koeficientas C., kaip laiko funkcija, tiesiogiai
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jvertina deguonies sunaudojimo greitj. Nuliné hipotezé teigia, kad deguonies sunaudojimo greitis
neveikiamas oro burbuly ir maiSymo bei Zemesnés iStirpusio deguonies koncentracijos. Prie$
pasiekdama Zemiausig iStirpusio deguonies ribg, iStirpusio deguonies koncentracija, aeracija ir
maiSymas yra atnaujinami ir iStirpusio deguonies koncentracijoje grjzta j pradinj lygj. kia gali
buti apskaiciuotas pagal (1.4) lygtj, naudojant grafinj metodg arba sprendziant lygtj baigtiniy

skirtumy metodu.

C.

Air and agitation off

<2

C, (mol/m3)

Air and agitation on =

t(s)
1.11 pav. Istirpusio deguonies reakcijos grafikas [10]

k a jvertinimas, taikant dinaminj metoda, nepriklauso nuo OUR jvertinimo. Kaip matoma,
pagal lygti (1.4), OUR veikia tik stacionarig iStirpusio deguonies reikSme ir neveikia greicio.
Tokiu btidu ki a jvertinimas, naudojant iStirpusio deguonies atsaka j mi$inio masés apriipinimg
deguonimi, nepriklauso nuo tikros OUR reikmés.

1.3.2. Stacionarus metodas

Kai OUR reikSmé yra Zinoma, taikant (1.5) lygt; ir turint pseudo stacionarios fazés
duomenis, galima tiesiogiai apskaiciuoti k a:

kia = % ; (1.5)

1.3.3 Deguonies-dujy balanso metodas

Esant pseudo stacionarioms sglygoms, deguonies tiekimo greitis yra lygus deguonies
sunaudojimo grei¢iui OUR, todél OUR (1.5) lygtyje gali buti pakeistas dujinio deguonies
bendros masés balansu tam, kad biity galima jvertinti k a:

(P _Pz2 )
VL(RT1Q1,G Y1,02 " Rr,92.6 V2,0, .

-3

k,a = (1.6)

)
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1.3.4 Anglies dioksido dujy balanso metodas
Dujinio anglies dioksido i$siskyrimo greitis taip pat gali buti naudojamas jvertinti k;a. Tali

jmanoma, jeigu yra zinomas kvépavimo koeficientas (RQ). ki a apskai¢iuojamas taip:

1 1 /(P Pq
RQV (RT Q2,6 ¥2,00;, 77,916 3’1,(:02)
kpa = = : ; (L.7)

(ci-cp)

Visiems Siems metodams budingi tam tikri privalumai ir trikumai skirtingose
fermentacijos procesy fazése. Pavyzdziui, dinaminis metodas gali biiti taikomas su santykinai
aukstu tikslumu pradinése fermentacijos fazése, kai deguonies sunaudojimas yra zemas, o
iStirpusio deguonies koncentracija medziagoje yra didelé.

D¢l mazo deguonies sunaudojimo, fermentacijos stadijoje skirtumas tarp jeinanciy ir
iSeinanc¢iy dujy koncentracijy yra labai mazas. Dujy balanso metodas k;a jvertinimui stokoja
tikslumo. Kai fermentacija ima vykti intensyviau, biomasés augimas tuo paciu didina deguonies
sunaudojimg ir mazina iStirpusio deguonies koncentracija. Dél to dujy balanso metodas tampa

tikslesnis.

1.3.5 Duomeny suderinimas per prognozuojantj neurony tinkla (arba tiesioginés sklaidos
dirbtinj neurony tinkla)

Duomeny suderinimo (Data reconciliation) algoritmai reikalauja sudétingy matematiniy
skai¢iavimy, kurie yra taikomi visiems k;a vertinimams. Tam, kad biity galima supaprastinti

procediirg, Nilesh Patel ir Jules Thibault [10] pasitlé taikyti prognozuojantj neurony tinkla DNT.

1.12 pav. Neurony tinklas ki a jvertinimui [10]

Prognozuoti ki a proceso duomenys gali buti paprastai gaunami i$ dinaminio
eksperimento ir dujinio deguonies bei anglies dioksido koncentracijy. Prognozuojantis neurony
tinklas turi analogijg su Zmogaus smegeny neuronine sistema, gebancia mokytis, modifikuodama
sinopsines jungtis. Jj sudaro j¢jimo neurony sluoksnis, i§¢jimo neurony sluoksnis ir neurony

skaiCius pasléptame sluoksnyje.
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Nilesh Patel ir Jules Thibault [10] tyrime buvo naudojamas trisluoksnis DNT. Tai tinklas
su vienu pasléptu sluoksniu, kaip pavaizduota 1.12 pav. DNT galima paprastai isreiksti kaip
apibendrintg netiesinj modelj, susijusj su nepriklausomy j¢jimo kintamyjy rinkiniu ir
priklausomy i8¢jimo kintamyjy rinkiniu. Neurony tinklo j&jimai ir iS¢jimai paprastai yra
normuoti nuo 0 iki 1. Jéjimo sluoksnio neuronai paprastai turi koduota informacijg apie jéjimo
kintamuosius ir perduoda ta informacija paslépto sluoksnio funkciniams neuronams. Pasléptame
sluoksnyje yra funkciniai neuronai, kurie vykdo svoriniy sumy netiesines transformacijas i$
ankstesnio sluoksnio neurony i$¢jime. Tam, kad adekvaciai atvaizduoti tarpsluoksniy fenomena,
kurj neurony tinklas stengiasi sumodeliuoti, biitina treniruoti modelj su reprezentaciniu duomeny
rinkiniu. Treniravimo fazéje taikomas optimizavimo algoritmas, kad surasty tinkamg parametry
rinkinj, jungtinius svorius, kurie minimizuos prognozavimo paklaidg visam duomeny
treniruojamam rinkiniui.

1.1 lentelé. Modeliavimo kintamieji [10]

Kintamieji Intervalas Kintamieji Intervalas
P (Pa) 99300 - 103300 Q5 (10%*m3/s) 1,00 - 1,67
T (K) 299 - 303 V1,02 0,1992 — 0,2092
T,(5) 5-15 Y202 0,189 — 0,205
C; (mol/m3) 0,23-0,25 Y1.coz (10%) 4.0-60
C?(mol/m3) 0,001 - 0,24 Y1.c02(10%) 5,72 -229,3
V. (m3) 0,008 — 0,017 Q02X (10%) 14,3-991,5
RQ 0,8,-1,50 K a(s) 0,001 -0,10

Atlikta 500 modeliavimy su visais proceso kintamaisiais. Siy kintamuyjy variacijos

diapazonas suraSytas 1.1 lenteléje. Kiekvienam modeliavimui tiesiogiai buvo iSrinkta arba

nustatyta keletas proceso parametry, naudoty neurony tinklo jéjime ki a vertinimui. Sis parametry

rinkinys véliau buvo naudojamas mokyti neurony tinkla.

1.12 pav. pavaizduotas neurony tinklas turi astuonis proceso jéjimo kintamuosius, kurie

buvo isrinkti, nes kKoreliuoja su ki a reiksSme, vyraujancia bet kokiame fermentacijos taske.

1. C"L — C°% yra skirtumas tarp istirpusio deguonies (DO) koncentracijos ir pseudo-

stacionari DO koncentracija prie$ dinaminj testg.

2. Q02X arba OUR yra deguonies sunaudojimo greitis, nustatytas, kai maiSymas ir

aeracija sustabdomi. Si reikSmé nedaro jtakos DO méginio dinamikai, taigi, tiesiné kreivés

atkarpa gali biiti naudojama tiesioginiams vertinimams.
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3. 7, yra DO méginio laiko pastovioji, kuri nustatyta atitinkamai pritaikant pirmos eilés
modelj.

4. tig9, Yra laikas, reikalingas iStirpusio deguonies koncentracijai nuo zemiausio tasko
grizti iki 30% koncentracijos.

5. tyo, Yra laikas, reikalingas istirpusio deguonies koncentracijai nuo Zemiausio tasko
grizti iki 70% koncentracijos.

6. Q;ACp,/V, yra dujy srauto grei¢io sandauga ir deguonies koncentracija tarp
fermenterio jéjimo ir i§¢jimo, padalintas i$ skyscio tiirio.

7. Q¢ AC;p2/V,, yra dujy srauto greic¢io sandauga ir anglies dioksido koncentracija tarp
fermenterio jéjimo ir i$¢jimo, padalinta i$ skyscio tirio. Kai RQ reikSmé yra zinoma, $ios dvi
iSraiSkos yra idealiai ekvivalentiskos.

8. RQ yra kvépavimo koeficientas ir yra konstanta pagrindinéje fermentacijoje.

Neurony tinklas iStreniruotas, jis taikomas greitam kja jvertinimui i§ nustatyty 8
parametry. Tinklas sudarytas i§ 9 neurony jéjimo sluoksnyje, 7 neurony pasléptame sluoksnyje ir
vieno neurono iséjimo sluoksnyje. Treniravimui taikomos kvazi-Niutono optimizavimo
algoritmas. Palyginimui pateiktas grafikas 1.13 pav. teorinio kia ir naudojant prognozuojantj
neurony tinklg. Kaip galima pastebéti, neurony tinklas geba labai tiksliai atvaizduoti 500 k;a
reikSmiy, kurios buvo nustatytos naudojant plataus diapazono didelio skai¢iaus proceso

kintamyjy reikSmes.
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1.13pav. Teorinio k,a palyginamas su prognozuojamu k; a [10]
Neurony tinklas mokytas su 400 reik§miy, parinkty atsitiktinai, o likusios 100 reikSmiy
buvo panaudotos patikrinimui.
Neurony tinklo prognozés buvo palygintos su k; a reikSmémis, gautomis jprastais duomeny
apskaiciavimo metodais, rezultatai pavaizduoti 1.14 pav., k a diapazonas trims fermentacijy
sistemoms yra skirtingas. Vidutinis kia vertinimy skirtumas tarp dviejy metody yra trys

bruksninés linijos, vaizduojancios +-20proc. variacijg K a prognozéje. ki a reikSmiy skirtumy
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Saccharomyces cerevisiae, Aspergillus niger iSsibarstymas yra didesnis negu Trichoderma
reesei. Autoriai teigia, kad $is skirtumas priklauso nuo jrangos, naudojamos matuoti dujy fazés
koncentracija, tikslumo. Trichoderma reesei matavimams buvo naudojamas masés
spektrometras, kuris duoda zymiai didesnj tikslumg negu atlikus matavimus naudojant O,
paramagnetinj ir CO, infraraudonyjy spinduliy matavima su Kitais dviem mikroorganizmais.

I$ 1.14 pav. matome, kad rezultatai, gauti naudojant dirbtinj neurony tinklg, yra panass,

kaip ir gauti jprastais duomeny suderinamumo metodais.
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1.14 pav. Teorinio ki a palyginamas su prognozuojamu k;a [10]

Taskai grafike 1.14 pav. matosi santykinai gerai pasiskirst¢ aplink 45 laipsniy ties¢ ir
néra akivaizdziy sisteminiy nukrypimy né vienai i§ trijy fermentacijy. Stebimas tikslumo lygis
Siame palyginime yra santykinai geras ir jame gerai matomos tipinés k;a paklaidos. Rezultatai
yra labai jdomiis, kadangi buvo panaudotas unikalus neurony tinklas ki a jvertinimui trijy tipy
mikroorganizmams.

Tikslumui padidinti, turi biiti sudaryta galimybé naudoti treniravimo duomenis. Neurony
tinklo j¢jimo vektorius gali biiti sumazintas specifiniy pritaikymy atveju. Pavyzdziui, jeigu
zinoma DO méginio laiko pastovioji, jos reikSmé turi biiti naudojama generuojant duomenis ir §i
reikSmé turéty buti pasalinta i§ neurony tinklo jéjimo vektoriaus. Taip pat yra naudinga atlikti
koreliacing analize tarp eilés jéjimo duomeny ir ki a su treniravimo duomenimis, siekiant
nustatyti turinéius didZiausig jtaka kja jvertinimui, tuo buidu iSrinkti geriausig jéjimo vektoriy,
tinkamg neurony tinklui.

Priklausomai nuo veikimo rezimy, gali buti naudojamos skirtingos neurony tinklo versijos.
Pavyzdziui, fermentacijos pradzioje deguonis ir anglies dioksido koncentracijy skirtumas tarp

jeinanciy ir iSeinanciy dujy srauty yra mazas. Tikslus kja jvertinimas Siais dviem metodais
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grieztai priklauso nuo O, ir CO, sensoriy ir masés srauto matuokliy. Tokiu atveju ki a reikSmé
gali biiti nustatyta labai tiksliai taikant dinaminj ir stacionaryjj metodus.

Specializuoti neurony tinklai gali buti sukurti prognozuoti ki a reikSme i§ mazesnio
duomeny rinkinio, kur ne visi masés tvermés modeliai gali biiti naudojami. Tai turéty padidinti
ki a jvertinimo tikslumg. Taip pat rezultatai rodo, kad tipiné ki a reik§més jvertinimo paklaida

unikaliam dirbtiniam neurony tinklui, pavaizduotam 1.12 pav., yra adekvati.

28



2. METODINE DALIS

2.1 Masés perdavimo procesai bioreaktoriy sistemose
Konvekcinis masés perdavimas — tai masés perdavimas judanciame skystyje.
Molekulin¢ difuzija vyksta koncentracijos gradiento maz¢jimo kryptimi, taCiau pagrindiné
skys¢io masé taip pat juda, suminis masés perdavimo greitis yra didesnis dél konvekciniy srauty
susiliejimo. Masés perdavimo analizé yra svarbi daugiafazése sistemose, kur besilieCiantys
sluoksniai patiria reikSminga masés perdavimo pasipriesinima. Masés perdavimo greitis tiesiskai
proporcingas perdavimo plotui ir perdavimo proceso varomajai jégai:
Perdavimo greitis = a perdavimo plotas x varomoji jéga (2.1)
Perdavimo greitis = masés perdavimo koeficientas x perdavimo plotas x varomoji jéga
(2.2)
Kiekvienam skysciui masés perdavimo varomoji jéga kraStiniame sluoksnyje gali
buti iSreiksta kaip koncentracijos skirtumas tarp skysCio pléveliy. Masés perdavimo greitis
krastiniame sluoksnyje tarp sluoksniy yra:
Ny = kaACy = ka(Cyp — Cyy) (2.3)
Bioprocesuose yra trys masés perdavimo sistemos: masés perdavimas sistemoje

skystis — Kietas kiinas, skystis — skystis tarp nenusimaiSanciy tirpaly ir dujos — skystis.

2.1.1 Masés perdavimas sistemoje ,,SKkystis — kietas kiinas“

Masés perdavimas tarp judancio skyscio ir kieto kiino yra svarbus biologiniuose
procesuose. Molekuliy absorbcijai ant pavirsiy, tokiy kaip, Chromatografija, reikalingas masés
perdavimas i§ skystos fazés | kietg. Masés perdavimas i§ skystos j kietg kiing taip pat labai
svarbus kristalizacijoje, kai molekulés juda i§ skys¢io ant augancio kristalo pavirSiaus.

Solid-liquid

interface

Liquid film

7 i

o

2.1 pav. Biisena tarpsluoksnyje Skystis — kietas kiinas [6]

Jeigu a yra skystis - kietas kiinas tarpsluoksnyje, jo ploto vienetas lygus tario

vienetui, tada masés perdavimo tarinis debitas apskaiiuojamas taip:
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Ny = kpa(Cap — Cai) (2.4)
kur k; — skysCio fazés masés perdavimo koeficientas. Masés perdavimo

koeficientas yra iSmatuojamas arba apskaiciuojamas naudojant zinomas koreliacines funkcijas.

2.1.2 Masés perdavimas sistemoje ,,Skystis — skystis“
Masés perdavimas tarp nesusimaiSanciy tirpikliy yra daznai sutinkamas
bioprocesuose. Organiniai tirpikliai, naudojami atskirti antibiotikus, steroidus, dvifazés vandens
sistemas, yra naudingi baltymo isgryninimui. Busena tarpsluoksnyje tarp dviejy nesusimai$ancéiy

skysCiy pavaizduota 1 pav.

Phase boundary
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phase

Aqueous
phase

ﬁcAl
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2.2 pav. Biisena tarpsluoksnyje tarp dviejy nesusimaiSanéiy skysciy [6]
Masés perdavimo greitis kiekvienoje skyscio fazéje apskaiciuojamas taip:
Np1 = K11a(Chy — Cani) (2.5)
Npz = K12a(Cazi — Ca2) (2.6)
Lyg¢iy pritaikymas yra sudétingas, nes sunku iSmatuoti skys¢iy koncentracijas

tarpsluoksnyje. DaZniausiai yra priimta, kad koncentracijos yra pusiausvyros.

Ny = Kp1a(Cyqq — mCyy) (2.7)
c
Ny = KLza(ﬁ — Cyp2) (2.8)

Sios lygtys parodo, kad masés perdavimo greitis tarp dviejy skys¢io faziy paprastai
nepriklauso nuo koncentracijy skirtumo, tac¢iau pusiausvyra taip pat yra svarbus faktorius. Pagal
(2.7) lygti varomoji ,,A“ perdavimo jéga is skyscio 1 j skystj 2 yra skirtumas tarp koncentracijos
C41 1r ,,A“ koncentracijos skystyje 1, kuris turéty buti pusiausvyroje su koncentracijg Cy»
skystyje 2. Pagal (2.8) lygtj skirtumas tarp C4, ir ,,A*“ koncentracijos skystyje 2, turi biti

pusiausvyroje su C,4Skystyje 1.
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2.1.3 Masés perdavimas sistemoje ,,Dujos — skystis*
Masés perdavimas dujos — skystis sistemoje yra labai svarbus bioprocesuose dél

deguonies poreikio aerobinése lasteliy strukttirose.

Phase
boundary

- c .
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phase ! ! phase

|

| Cavi i

| |

i i

(‘ I 1

AL ——"7 |

I 1

I 1

1

1
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- i
Liquid-phase Gas-phase

film resistance  film resistance

2.3 pav. Biisena tarpsluoksnyje sistemoje ,,Dujos — skystis* [6]

Masés perdavimo greitis pro dujy ribinj sluoksnj yra:

Npg = Kga(Cag — Cagi) (2.9)
Mases perdavimo greitis pro ribinj skyscio sluoksnj yra:

Ny = Kpa(Cari — Ca1) (2.10)
Masés perdavimo greitj, kai koncentracijos yra pusiausvyros, galima isreiksti taip:

Ny = Kga(Cag — Cag) (2.11)

Ny = Kpa(Cay, — Car) (2.12)

Taciau ir $ios lygtys gali biti supaprastintos sistemoms, kuriose pasipriesinimas masés
perdavimui pagrinde yra tik dujy — skyscio fazés tarpsluoksnyje. Kai istirpusi medziaga ,,A“ yra
labai tirpi skystyje, kaip amonio perdavimas j vandenj, skysCio pusés pasiprieSinimas yra
mazesnis, palyginti su dujy fazés plévele tarpsluoksnyje. IS lygties (2.13), jei skys¢io pusés
pasiprieSinimas mazas, k;a turi biiti santykinai didesnis. Todél, jeigu k;a yra apytiksliai lygus
K;a, gauname, kad:

Np = kga(Cag — Cag) (2.13)

Taip pat, jeigu ,,A“ yra mazai tirpus skystyje, kai deguonis vandens tirpale, skyscio
fazés masés perdavimo greitis dominuoja ir k;a yra daug didesnis uz k;a. Todél, jeigu k;a yra
apytiksliai lygus K. a, lygtis supaprastinama:

Ny =kpa(Cap — Car) (2.14)

Kadangi ,,dujy — skys¢io* terpése deguonies perdavimas vaidina pagrindinj vaidmenj

daugelyje bioprocesy, tode¢l dazniausiai yra naudojama 2.14 formule.
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Skystis — skystis terpéje masés perdavimui jprastai yra labai sudétinga apskaiéiuoti
tarpsluoksnio plotg ,,a“, kai dujos perneSamos pro skystj, tarpsluoksnio plotas priklauso nuo
burbuly dydzio ir skaiciaus, kuris taip pat priklauso nuo daugelio faktoriy, tokiy kaip terpés
sudétis, maiSymo greitis, dujy tiekimo greitis. Kadangi k;taip pat yra veikiamas Siy parametry,

k; ir a yra derinami kartu ir vadinami masés perdavimo koeficientu.

2.1.4 Deguonies masés balanso metodas

Deguonies masés balanso metodas yra patikima procedira jvertinti k;a, $is metodas
leidzia nustatyti k;a i§ ,,vieno taSko* matavimo. Svarbus privalumas, kad metodas gali buti
taikomas proceso metu. Matavimo tikslumas stipriai priklauso nuo jeinanciy ir iSeinanciy dujy
sudéties, jéjimo ir i8¢jimo greicio, slégio ir temperatiiros. Tam, kad nustatyti k; a, yra matuojama
deguonies koncentracija dujy fazéje ir jtekantis bei iStekantis dujy srautas. Tirinis masés

perdavimo greitis skai¢iuojamas taip:
1
Ny = V_L [(EQCAG)L' - (EgCAG)O] (2.15)

Kadangi dujy koncentracija paprastai matuojama kaip dalinis slégis, todél gali buti

pritaikytas idealiy dujy désnis ir formulé pertvarkyta taip:

1 [, F4C FyC
Na = o | (529 — (529, (2.16)
Tada k;a galima isreiksti taip:
—_ Na
kia = T (2.17)

Stacionariam metodui turi biti keletas prielaidy: skystoji fazé yra gerai iSmaiSyta; dujy

faze yra gerai iSmaiSyta.
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2.2 Dinaminiy sistemy modeliavimui ir valdymui skirtas dirbtinis neurony tinklas,
NNSYSID paketas

Daugiasluoksnis perseptronas (MLP — multilayer perceptron) ko gero yra dazniausiai
nagrin¢jamas neurony tinklas. Pagrindiné priezastis — gebéjimas nesudétingai modeliuoti labai

sudétingus funkcinius rysius.

W f__{-]. W
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““Jl
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2.4pav. MLP neurony tinklas su trimis j&jimais, dviem pasléptais neuronais ir dviem i$¢jimo

neuronais [3]

Pavaizduotas neurony tinklas su vienu pasléptu sluoksniu, hiperbolinio tangento ir
tiesinémis aktyvavimo funkcijomis (f, F):

S’\i(WrW)ZFi( ]-qzlwijhj(W)"‘VVio):Fi( ;Lowijfj(erilW1121+Wjo)+Wio)i (2.18)

Svoriai, kurie apibrézti vektoriumi 6 arba alternatyviai — matricomis w ir W, yra
reguliuojami tinklo parametrai ir nustatomi i§ pavyzdziy rinkinio per proces3, vadinama
treniravimu. PavyzdZiai arba treniravimui naudojami duomenys jprastai yra vadinami jéjimy
rinkiniu u(t) ir atitinkamai reikiamu rinkiniu y(t).

Apibréziame treniravimo duomeny rinkinj taip:

ZN={[u(®),y(®] [t=1,...N|}; (2.19)

Treniravimo tikslo funkcija po to apibréziama kaip treniravimo duomeny rinkinio

atvaizdas ] galimy svoriy rinkinj
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ZNS6; (2.20)

taip, kad tinklas kurty prognozes ¥(t), Kkurios, tam tikra prasme, yra ,uzdaros* tikriems
is¢jimams y(t).
Paklaidos prognozés metodas, kuris strategiSkai taikomas naudojant §j paketa, yra

pagrjstas vidutinés kvadratinés paklaidos kriterijumi:

WO.ZY= 2 3N, [y(0-9(0)] [®-9Ctie)]; (2.21)
Svoriai gaunami taip:
6= arg min Vy(6,ZV); (2.22)
taikant tam tikros riiSies iteracing minimizavimo schema:
pU+D =g+ OFD; (2.23)

0% apibrézia esama iteracijg (skaiciaus ,,i*), f @ yra paieskos kryptis ir p® yra zingsnio dydis.
Egzistuoja didelis skaiCius treniravimo algoritmy, kiekvienas i§ jy yra
charakterizuojamas pagal paieskos krypt;j ir zingsnio dyd;.

2.1 lentelé. Tinkly treniravimo algoritmai [3]

Tinkly treniravimo algoritmai

batbp Atvirkstinio paklaidos plitimo algoritmo programiné versija

igls Iteracinis, apibendrintas maziausiy kvadraty tinkly treniravimo metodas, su
daugiamaciais i§¢jimais

incbp Rekursinis (prieauglio) atvirkstinés paklaidos metodas

marq Levenberg-Marquardt metodas

marglm Atmintj taupantis Levenberg-Marquardt metodas

rpe Rekursinis paklaidos prognozavimo metodas

Programos veikimui biitini SeSi parametrai:
1. NetDef: apibréZia tinklo architektiira:
NetDef=[ ‘HHHHHH’

reiskia, kad tinklas turi 6 hiperbolinio tangento neuronus pasléptame sluoksnyje, vieng tiesinj ir

vieng hiperbolinio tangento i8¢jima;
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2. Wy, Wy pradiniy svoriy matricos (uZduota pagal nutyl¢jimg programoje). Jeigu iSreiksta
lauztiniais skliaustas ,,[ ]*, parenkama atsitiktiné reikSme.

3. PHI: j¢jimo duomeny matrica.

4. Y: reikalingy i8¢jimo parametry reikSmiy matrica.

5. trparms: duomeny struktiira, turinti parametrus, susijusius su treniravimo algoritmu.
Jeigu reikSmé neuzduodama arba pazymima ,,[ ], tada bus naudojami programoje
uzduoti parametrai. Jeigu nenorima uzduoty programiSkai reikSmiy, reikia naudoti
funkcija SETTRAIN.

Pavyzdziui, iSkvieciama funkcija:
>> [W1, W2, crit_vector, iter]=batbp(NetDef, w1, w2, PHI,Y)
treniruos tinklag pagal gerai zinomg atvirkstinio paklaidos plitimo algoritmg. Tai gradiento
maze¢jimo metodas, kuriuo atliekant skaiCiavimus atsizvelgiama j specifing neurony tinklo
strukttrg. Pridedant argumenta trparms
>> [W1, W2, crit_vector, iter]=batbp(NetDef, wl, w2, PHI,Y, trparms)
jmanoma pakeisti uzduotas treniravimo programoje treniravimo algoritmo reikSmes. Kitose
srityse trparms gali biiti naudojama kartu su funkcija settrain:
>> trparms=stttrain; % pazyméti trparms kaip funkcijg pagal nutyléjima
>> trparms=sttrain(trparms, ‘maxiter’, 1000, ‘critmin’, le-4, ‘eta’, 0.02);

Pirmoji komanda uzduoda kintamgjj trparms j duomeny struktlirg su nustatytais
parametrais. Antroji komanda uzduoda maksimaly iteracijy skai¢iy, lygy 1000, apibrézZia, kad
treniravimas turi baigtis, jeigu jvertinimo funkcija Vy tampa mazesne uz 10~* galiausiai
uzduoda zingsnio reikSme, lygig 0.02. Funkcija batbp grazins istreniruotus svorius (W1, W2),
vektoriy, kuriame yra kiekvienos iteracijos parametro Vy reikSmés (crit vector) ir i§ tikro
ivykdyty iteracijy skai¢iy (iter). Sis algoritmas §iuo metu yra populiariausias tinkly treniravimo
metodas. Populiarumg nulémé ne konvergavimo savybés, bet paprastumas, kuriuo pasiekiamas
konvergavimas.

Levenberg-Marquardt metodas vadinamas standartiniu metodu, kuris minimizuoja pagal
vidutinés kvadratinés paklaidos kriterijy. Placiai naudojamas dél greito konvergavimo ir
stabilumo. Metodas jgyvendintas funkcijoje marq:
>> [W1, W2, crit_vector, iter, lambda]=marq(NetDef, wl, w2, PHI,Y, trparms)

Trparms funkcijos pagalba galima kontroliuoti treniravimg keletu naujy budy. Trparms
galima modifikuoti, kad buty gautas prieauglio kriterijaus minimizavimas su sureguliavimo

nariu:

Va(02%)=2 3N, [y®)-9(t18)] (y(0)-9(tI6) ) - 6™De; (2.24)
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Funkcija settrain taip pat gali kontroliuoti prading A reikSme. Tai néra svarbiausias
kritinis parametras, kadangi jis sureguliuojamas adaptyviai ir tokiu budu daroma jtaka tik
pradiniam konvergavimo greiciui: jeigu jis per didelis, algoritmas sumazina zingsnj ir jeigu jis
per mazas, algoritmas padidins jj iki tinkamos reikSmes.

marq priklauso taip vadinamy grupinio apdorojimo metody klasei (reiskia ,,viskas i§
karto*) ir i§ karto okupuoja didel; kiekj atminties. Alternatyvi strategija yra pakartoti rekursinj
algoritmg treniruojamiems duomenims tam tikrg skaiciy karty.

Kadangi svoriné matrica gali buti lengvai faktorizuojama naudojant MATLAB
komandg sqrtm, tiesiausias buidas treniruoti tinklus su daugiamaciais iS¢jimais:
>>[W1,W2,crit_vector,iter,lambda]=marq(NetDef,wl,w2,PHI,sgrtm(inv(Gamma))*Y trparms);
>> W2=sqrtm(Gamma)*W2;

Jeigu stebimas baltasis triuk§mas ir pasiskirstymas yra Gauso bei tinklo architektiira yra
pabaigta, t.y. architektiira yra pakankamai didel¢ apraSyti analizuojamus duomenis, taikomas
maksimalaus tikétinumo metodas gauty svoriy jvertinimui, kai A yra parinktas kaip triuk§mo
kovariacijos matrica. Kovariacijos matrica daugeliu atvejy yra nezinoma ir todél daznai
apskai¢iuojama. Funkcija igls yra iteraciné procediira tinklo treniravimui ir kovariacijos matricos
apskaiciavimui.

Funkcijos i$¢jime yra normuoti svoriai ir tokiu budu tinklo i$é¢jimas galiausiai turi biti
perskaiéiuotas tinkamam masteliui.

Apibendrinant kiekvieno algoritmo pranaSumus ir trikumus, lenteléje pateikti
svarbiausi mastel] apibiidinantys poZymiai:

2.2 lentelé Algoritmo pranasumai ir trikumai [3]

Vykdymo laikas Stabilumas Mokymas Atmintis
Batbp - + - -
Incbp -- + -- ++
Marq ++ ++ ++ --
Marglm + ++ ++ 0
Rpe 0 - -- ++
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2.3 EKSPERIMENTINIAI TYRIMAI
kia apskai¢iavimui gali buti naudojami Sie mechanistiniai metodai: deguonies
dinaminis, stacionarios biisenos; deguonies balanso dujose; anglies dioksido balanso. Norint
taikyti Siuos metodus, biitina turéti sudétingy matavimy duomenis. Ne visose biotechnologinése
sistemose yra dujy koncentracijos ir sunaudojimo, ir slégio jutikliai, todél, neturint pakankamai
duomeny, reikiamy mechanistiniams modeliams, geriau remtis juodos dézés modeliais.
Tyrime DNT modeliai yra jgyvendinti naudojant kompiutering matemating sistema
Matlab, versija R2013a, taip pat naudojant NNTOOL ir NNSYSID2.0 paketus. Naudoti DNT
modeliai, kuriy pagalba jvertinta k;a priklausomybé nuo Sio parametro vertei daranciy jtaka
proceso parametry, tokiy kaip aeracija, maiSymas, kultivavimo terpés turis. Skaifiavimams

naudojami dviejy realiy procesy eksperimentiniai duomenys.

2.3.1 1 Procesas

Pirmo proceso duomenys gauti i§ optimizuoto rekombinuoty baltymy gamybos proceso.
Pagrindiné bakterija §iame procese yra E coli BL21, i$vesta i§ pBR322 plazmido. Ji turi gena,
uzkoduotg kaip VP1 ir sujungta su enzimo dehidratu (DHFR, EC 1.5.1.3). Papildomai turi gena,
kuriame yra ampicilino. VPI-DHFR genas iSreikStas per valdoma tac-promoter‘]. MaiSytuvas
jrengtas su dvejomis standartinémis T/2 Rushton turbinomis. Lasteliy koncentracija buvo
nustatyta matuojant kultiiry absorbcijg su 600 nm spektrometru (UV-2102PC) ir perskaiciuojant |
sausos lagsteliy masés koncentracija su i§ anksto uzsiduota koreliacija. Proceso matavimams

naudojami: analizés prietaisas YSI 2700, spektrometras UV-2102PC ir Kiti prietaisai.

2.3.2 11 Procesas

Antro proceso duomenys yra gauti i§ rekombinuoty baltymy gamybos proceso. Kaip
pagrindiniai suzadinimo organizmai, S$iame procese buvo naudojamos E. coli bakterijos.
Eschericia coli B, turinti plazmidg p UBS 520, naudojama kaip pagrindinis organizmas. Antras
plazmidas p12023 isvestas i§ daznai naudojamo pKK223-3. Proceso tikslas — auginti biomasg
didZiausiu augimo grei¢iu ir po tam tikro laiko kontroliuoti augimo greitj, manipuliuojant
substrato padavimo greitj, kad 1§ anksto nustatytu galutiniu kultivavimo laiku produkto
koncentracija pasiekty reikiamg reikSme. IS pradziy kultira buvo auginama bioreaktoriuje
gliukozes terpéje, iki kol gliukozé buvo iSnaudota ir biomasés koncentracija pasieké reikSme
apytiksliai 1 (g-kg™'). Véliau rekombinuoto baltymo gamyba buvo zadinama pridedant
laktozés, kuri véliau buvo naudojama tolygiam Igstelés suzadinimui kaip C-Saltinis. Kultivacijos
buvo vykdomos 10-1 laboratorinio mastelio bioreaktoriuje.

Proceso matavimams naudojami: standartinis analizatorius (YSI 2700), smulkiy daleliy

analizatorius (Coulter Multisizer II), kulttros optinis tankis, iSmatuotas tinkle tiesiogiai su 670
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nm ilgio bangomis, taikant lazerj ASR LA — 300 LTm. Dujos buvo matuojamos dujy
analizatoriumi, turinfiu paramagnetinj sensoriy (Maihak OXOR 610) ir infraraudonuosius

spindulius absorbuojanc¢iu sensoriumi (Maiha UNOR 610), kuris matuoja dalinius slégius O, ir
Co,.

2.3.3 k; a apskai¢iavimas naudojant stacionarios biisenos metoda

k; a nustatymui naudojamas deguonies masés balanso metodas:

C *
= =k, a(C;-C.)-OUR; (2.25)
Kadangi laiko momentu blisena stacionari, lygtj prisilyginame nuliui ir issireiskiame k; a :
OUR
kLa— m ; (226)

Atliekant tyrima, deguonies tirpumas jvertintas 7,52x10~3[kmol/m3] remiantis

literattra [6].

IStirpusio deguonies koncentracija C; apskaiCiuota kaip parodyta formuléje 2.27,

panaudojant dalinio slégio p0? eksperimentinius proceso duomenis.

02
CL="05; (2.27)

Zemiau pateiktos 1§ eksperimentiniy duomeny apskaiciuotos k;a reikSmes:

T

1500 T T
kLa duomenys
1000 - -
=
=)
©
—
4
500 -
O r r r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Matavimo tasko numeris
2.5 pav. I proceso eksperimentiniy duomeny stacionarios biisenos metodu apskai¢iuotos
k;a reikSmes
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kLa duomenys
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T

800 - -

kLa [1/h]

600 - g

400 -

200 - -

0 r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

Matavimo tasko numeris

2.6 pav. Il proceso eksperimentiniy duomeny stacionarios biisenos metodu apskaiciuotos k;a

reikSmeés

2.3.4 k;a reikSmiy modeliavimas ir jvertinimas naudojant dirbtinj neurony tinkla

Tyrime dirbtinis neurony tinklas pasirinktas su vienu pasléptu sluoksniu, neurony tinklo
jéjimo vektorius pasirinktas i§ trijy kintamyjy — svorio, aeracijos ir stkiy — kadangi $iais
kintamaisiais lengviausia manipuliuoti proceso metu. Tyrime naudotas neurony tinklas

pavaizduotas 2.7 pav.

Svoris .V//

|

Aeracija J

o=

Stkiai .A

kLa reikSme

|

|

Sluoksniai:  Jéjimo pasléptas iSéjimo

2.7 pav. Dirbtinio neurony tinklo schema
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Neurony tinklo treniravimui panaudoti deguonies masés balansu apskaiciuoti k;a
duomenys, gauti i§ dviejy visiSkai skirtingy procesy, kuriuose naudojami skirtingi
mikroorganizmai. Su Siais duomenimis neurony tinklas iStreniruotas ir testuotas.

Dirbtinio neurony tinklo j¢jimo vektoriaus ir treniravimo duomenys normuoti pagal

nulinj vidurkj ir vieneting dispersijg, naudojant formule 2.30

1
M=% A (2.28)
1 2
S= [r7Zid|AM[; (2.29)
yi-M
Ynorm™ T ) (2.30)

Normuoti j&jimo vektoriaus duomenys pavaizduoti 2.8 pav. ir 2.9 pav. Neurony tinklas

turi vienintelj i$¢jima, tai k; a reikSme.

3 A T 3 3 3 3
Sworis
Aeracija
Sukiai
2 -
A
1 I~ ] -
r
O = -
j—
1+ ] -
2 -
_3 r r r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Matavimo tasko numeris

2.8 pav. Normuoti DNT jéjimo kintamieji, | proceso eksperimentiniai duomenys

3 T T T T
Swvoris
25 Aeracija g
Sukiai

2

15

1

0.5

0

-0.5

-1

i ,

_2 r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Matavimo tasko numeris

2.9 pav. Normuoti DNT jéjimo Kintamieji, 11 proceso eksperimentiniai duomenys

-1.5
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Tyrimo metu mokymui, dél greito konvergavimo ir stabilumo, pasirinktas Levenberg-
Marquardt algoritmas, Matlab ir NNSYSID paketas bei standartinis Matlab neurony tinklas
NNTOOL paketas. Manipuliuojant neurony skai¢iumi pasléptame sluoksnyje, buvo bandoma
nustatyti tg neurony skaiciy, ties Kuriuo gaunama maziausia kvadratiné paklaida.

Stacionarios buisenos metodu gauti k;a duomenys, kurie naudojami neurony tinklo
mokymui ir testavimui, suskirstyti tokia tvarka: visi | proceso 3669 ir Il proceso 2934
eksperimentiniai duomenys isdalinti intervalais po 200 matavimo tasky. Kiekviename intervale
75% matavimo tasky skirta mokymui, 25% - testavimui (pavyzdziui, mokymui [1:150,...],
testavimui [151:200,...]). Pasléptame sluoksnyje neurony keitimo amplitudé svyravo nuo 2 iKi
30. Kiekvienam keitimui atlikta po 10 eksperimenty, siekiant nustatyti geriausig prognozavimo
rezultatg. Gauty maziausiy kvadratiniy paklaidy duomenys pateikti priede Nr.2

Maziausia kvadratiné paklaida apskaiciuota naudojant formulg 2.31

y =~ \/Zliv=1(yei — Yai)?; (2.31)

Yei — stacionarios biisenos metodu apskaiciuotos k; a reikSmés
Yqi — neurony tinklo mokymo metu gautos k;a reikSmés

N — matavimo tasky skaicius
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3. TYRIMO REZULTATAI

Sio tyrimo metu, naudojant dirbtinius neurony tinklus, buvo jvertinta k,a
priklausomybé nuo Sio parametro vertei jtaka turinCiy proceso parametry, tokiy kaip aeracija,
maiSymas ir kultivavimo terpés taris. Toliau pateikti rezultatai, rodantys k;a prognozavimo
kokybe priklausomai nuo neurony skaiciaus pasléptame sluoksnyje, naudojant skirtingy realiy

procesy eksperimentinius duomenis.

3.1 k; a reiksmiy mokymas ir testavimas naudojant Matlab ir NNSYSID, Levenberg-
Marquardt algoritma
3.1 pav. grafiskai atvaizduoti | proceso DNT k;a mokymo ir testavimo duomeny im¢iy

prognozavimo rezultatai, gauti naudojant 5 neuronus pasléptame sluoksnyje.

1500 T T T T
Mokymo duomenys
kLa duomenys
®  Testavimo duomenys
N
1000 |- A
J i
—_ LAS
< ! Y
= | [ i
«© ] f
< !
e~ T
500 f g A
o
i
, ’ |
0 r r r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Matavimo tasko numeris

3.1pav. | proceso k;a reiksmiy modeliavimo rezultatai

. . . Observations = blue  Network output=red
Autocorrelation coefficients for the prediction error 4

T A

[ Lot [\ e i
_ZW Lj#’ ‘**LJ P

5 10 15 20 25 0 500 1000 1500 2000 2500 3000
lag
Histogram over prediction errors
T T T

Prediction error
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%L"\“/”V A W " \«/H\J \
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800

3.2 pav. Paklaidos histogramos grafikas 3.3 pav. DNT prognozavimo
paklaidos grafikas

3.1 pav. galima pastebéti mokymo ir testavimo duomeny prognozavimo netikslumus

lyginant su realiomis proceso k;a reikSmémis. Histogramos grafike 3.2 pav. matome
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histogramos krastus, santykinai placiai nutolusius nuo nulio, ir pati histogramos forma néra
artima normaliajam skirstiniui. Prognozavimo paklaida issidésCiusi simetriskai 0 lygmens
atzvilgiu.

3.4 pav. pateikti grafiskai atvaizduoti Il proceso DNT k;a mokymo ir testavimo

duomeny im¢iy prognozavimo rezultatai, gauti naudojant 5 neuronus pasléptame sluoksnyje.

1400 T T T
Mokymo duomenys

kLa duomenys
1200 ®  Testavimo duomenys N

1000 i
= 800 -
h
g
X~ 600 -
400 N
200 N
O r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Matavimo tasko numeris
3.4 pav. Il proceso k; a reiksmiy modeliavimo rezultatai
Autocorrelation coefficients for the prediction error Observations = blue  Network output=red
1 4
e
05 i 2 - /:r s
0 LS
R 4 4 B 4 | %
) 5 10 15 20 25 2 500 1000 1500 2000 2500
la
Histogram over pgrediction errors Prediction error
1000 . . 4
2
00 - i
’ ol J“)Wﬂ A
LA ¥ IV 5] \“"\,
s 1 0.5 0 0.5 1 15 2 2.5 2 500 1000 1500 2000 2500
3.5 pav. Paklaidos histogramos grafikas 3.6 pav. DNT prognozavimo
paklaidos grafikas

3.4 pav. taip pat pastebimi mokymo ir testavimo duomeny prognozavimo
netikslumai, palyginti su realiomis proceso k;a reikSmémis. Histogramos grafike 3.5 pav.
matoma, jog histogramos krastai nutolg¢ nuo nulio ribose -1 +1, histogramos forma néra artima
normaliajam skirstiniui. 3.1 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant
DNT su 5 neuronais pasléptame sluoksnyje. | proceso metu gauta testavimo duomeny 6,78%
paklaida, Il proceso 12,44% ir atitinkamai mokymo duomeny paklaida 5,69% ir 7,52%. Sios

vertés leidzia sékmingai taikyti DNT modelius modeliuojamo dydzio (k.a) prognozavimui,
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tac¢iau toliau butina istirti DNT struktiiros jtakg prognozavimo kokybei ir, jei jmanoma, pagerinti

modeliavimo kokybe¢ parenkant optimalios struktiiros DNT. Tokiy tyrimy rezultatai pateikiami

toliau.
3.1 lentelé
o . . | proceso | I proceso | Il proceso | | proceso
Vidutiné kvadratiné paklaida
kia[1/h] | kpa[%] | kpa[1l/h] | kpa[%]
Mokymo duomenys 99,91269 5,69 104,7819 7,52
Testavimo duomenys 107,7007 6,78 173,247 12,44

Atlikus jvairios struktiiros (su skirtingu neurony skai¢iumi pasléptam sluoksnyje) DNT

mokymg ir testavimg, buvo nustatytas optimalios struktiiros (minimalios testavimo paklaidos

pozitriu) DNT. 3.7 pav. pateikti grafiskai atvaizduoti optimalios strukttiros | proceso DNT k;a

mokymo ir testavimo duomeny im¢iy prognozavimo rezultatai, gauti naudojant DNT su 10

neurony pasléptame sluoksnyje. Nustatyta, kad tokios struktiros DNT uZztikrina minimalig |

proceso duomeny testavimo paklaidg. Ivairios struktiiros DNT modeliavimo paklaidos rezultatai

apibendrinti 3.13, 3.15 pav. ir 4 lenteléje.
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. . - Observations = blue  Network output=red
Autocorrelation coefficients for the prediction error 4
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3.8 pav. Paklaidos histogramos grafikas 3.9 pav. DNT prognozavimo

paklaidos grafikas

3.7 pav. galima pastebéti mokymo ir testavimo duomeny prognozavimo rezultaty
pageréjima, lyginant su 3.1pav. pavaizduotais rezultatais. Histogramos grafike 3.8 pav. matome
paklaidos histograma, kurios ribos yra maziau nutolusios nuo nulio, ribose -0,6 +0,4, o
histogramos forma artimesné normaliajam skirstiniui. 3.9 pav. pavaizduotos paklaidos vertés taip

pat mazesnés, lyginant su 3.3 pav. pateiktas rezultatais.

3.2 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 10
neurony pasléptame sluoksnyje (optimali struktiira minimalios testavimo paklaidos pozitriu). |
proceso metu gauta testavimo duomeny 5,45% paklaida, mokymo duomeny paklaida 3,75%. Tai

geresni rezultatai, palyginti su 5 neurony pasléptame sluoksnyje DNT prognozavimo rezultatais.

3.2 lentelé

| proceso | | proceso
Vidutiné kvadratiné paklaida

kia[l/h] | kia[%]
Mokymo duomenys 56,15381 3,75
Testavimo duomenys 81,75652 5,45

3.10 pav. pateikti grafiskai atvaizduoti optimalios struktiiros Il proceso DNT k;a
mokymo ir testavimo duomeny imciy prognozavimo rezultatai, naudojant 15 neurony

pasléptame sluoksnyje.
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3.12 pav. DNT prognozavimo
paklaidos grafikas
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3.10 pav. galima pastebéti mokymo ir testavimo duomeny prognozavimo pageréjima,

lyginant su apskai¢iuotomis k; a reikSmémis. 3.11 pav. histogramos grafike histogramos krastai

nutole maziau nuo nulio, ribose -0,4 +0,4, histogramos forma artima normaliajam skirstiniui.

3.3 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 15

neurony pasléptame sluoksnyje. Il proceso metu gauta testavimo duomeny 10,93% paklaida,

mokymo duomeny paklaida 3,78%.

3.3 lentelé

Il proceso | Il proceso
Vidutin¢ kvadratiné paklaida

kia[1l/h] | kia[%]
Mokymo duomenys 52,65771 3,78
Testavimo duomenys 152,1842 10,93
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3.13 pav. pateiktas | proceso DNT prognozavimo kokybés rodikliy grafinis atvaizdavimas.

Grafike matoma,
sluoksnyje.

kLa vidutine kvadratine paklaida [1/h]

kokig jtaka prognozavimo kokybei daro neurony skaiCius pasléptame
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3.13pav. | proceso vidutinés kvadratinés paklaidos priklausomybés nuo neurony skai¢iaus
pasléptame sluoksnyje grafikas
3.14 pateiktas 1l proceso DNT prognozavimo kokybés rodikliy grafinis atvaizdavimas.
Grafike matome, kokia jtaka prognozavimo kokybei daro neurony skaiCius pasléptame
sluoksnyje.
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3.14 pav. |l proceso vidutinés kvadratinés paklaidos priklausomybés nuo neurony skaiciaus
pasléptame sluoksnyje grafikas
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Neurony tinklo prognozés buvo palygintos su k; a reikSmémis, gautomis jprastu duomeny
suderinimo metodu. Sie rezultatai pavaizduoti 3.1 — 3.12 pav. k,a diapazonas dviem
fermentacijy sistemoms buvo skirtingas.

Kaip matome i§ grafiky 3.13 pav. ir 3.14 pav., didinant neurony skaiciy pasléptame
sluoksnyje, maz¢ja duomeny vidutiné kvadratiné paklaida. | proceso maziausia kvadratiné
paklaida gauta esant 10 neurony pasléptame sluoksnyje, Il proceso — esant 15 neurony
pasléptame sluoksnyje.

Taip pat galima pastebéti, kad didé¢jant neurony skaiciui, pradeda didéti testavimo
duomeny paklaida, nes, sudétingéjant tinklui, geréja aproksimavimo kokybé mokymo
duomenyse. Tinklas fiksuoja neesminius sarySius duomenyse, todél testavimo duomenyse tinklas

ieSko neesminiy sarysiy.

3.15 pav. matoma, kad | procesui yra optimalus 10-ies neurony skaiCius, nes jam buvo
gauta maziausia kvadratiné paklaida — 5,45%, o Il procesui — optimalus 15-kos neurony skaicius,

nes jam buvo gauta maziausia kvadratiné paklaida — 10,93%.
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kLa vidutiné kvadratiné paklaida, %

3.15 pav. | ir 1l procesy vidutinés kvadratinés paklaidos priklausomybés nuo neurony skai¢iaus
pasléptame sluoksnyje procenting iSraiSka
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3.2 k;a prognozavimas per neurony tinkla, naudojant Matlab ir Neutral network tool

Tyrime taip pat naudojama standartiné Matlab neutral network tool dirbtinio
neuroninio tinklo versija — daugiasluoksnis tiesioginio sklidimo perceptronas. Neurony tinklas
sudarytas i$ 3 sluoksniy. Pirmasis sluoksnis yra jéjimy sluoksnis, turintis tris jéjimus, antrasis
sluoksnis yra pasléptas ir treCiasis sluoksnis yra i$¢jimy sluoksnis, turintis vieng i$¢jimg k; a

reikSmg.

Input

3.16 pav. DNT struktiira

3.17 pav. grafiskai atvaizduotas I proceso DNT k; a reik§miy prognozavimas naudojant 5

neuronus pasléptame sluoksnyje.

1500 T T T T

DNT kLa duomenys
kLa duomenys

1000

kLa [L/h]

500

0 r r r r r r r
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Matavimo tasko numeris

3.17pav. | proceso k; a modeliavimo rezultatai

3.17 pav. matoma, jog prognozuojamy duomeny aproksimavimas néra pakankamai
geras lyginant su apskaiciuotomis stacionarios blisenos metodu k;a reik§mémis. Histogramos
grafike 3.18 pav., matoma, jog histogramos krastai santykinai nutole nuo centro, ribose -1,038

+1,249, histogramos forma yra artima normaliajam skirstiniui.
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3.19 pav. Mokymo biisenos grafikai

Apskaiciuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k;a reikSmiy palyginimo grafike 3.20 pav.

matoma, jog mokymo, tikrinimo ir testavimo duomenys néra santykinai gerai pasiskirst¢ aplink

45 laipsniy posvyrio tiesg ir yra sisteminiy paklaidy.

neuronais pasléptame sluoksnyje. I proceso metu gauta testavimo duomeny paklaida - 7,75%.

Output ~= 0.88*Target + 0.0036

Output ~=0.87*Target + -0.019

Training: R=0.94056

@)

Data
Fit
Y=T

Target

Test: R=0.94463

)

Data
Fit
Y=T

Output ~= 0.9*Target + -0.013

Output ~= 0.88*Target + -0.0023

Validation: R=0.94586

o

Data
Fit

Y=T

Target

All: R=0.94192

Data
Fit

3.20 pav. Apskaiciuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k; a reikSmiy palyginimas

3.4 lentel¢je pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 5
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3.4 lentele

| proceso | | proceso

Vidutiné kvadratiné paklaida
kia[l/h] | kpa[%]

Testavimo duomenys 116,233 7,75

3.17 pav. grafiskai atvaizduotas II proceso DNT k;a reikSmiy prognozavimas,

naudojant 5 neuronus pasléptame sluoksnyje.
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3.21pav. Il proceso k; a modeliavimo rezultatai .

3.21 pav. matoma, kad prognozuojamy duomeny aproksimavimas néra labai geras
lyginant su apskaiCiuotomis stacionarios biisenos metodu k;a reik§mémis. Histogramos grafike
3.22 pav. matoma, jog histogramos krastai yra pakankamai nutole nuo centro, ribose -0,583

+0,784, histogramos forma néra artima normaliajam skirstiniui.

Error Histogram with 20 Bins
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3.22 pav. Paklaidos histograma 3.23 pav. Mokymo biisenos grafikai
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Realiy proceso k;a reikSmiy ir modeliuoty k;a reikSmiy palyginimo grafike 3.24 pav.
matoma, kad mokymo, tikrinimo ir testavimo duomenys néra simetriSkai pasiskirste aplink 45
laipsniy posvyrio ties¢, pastebima didelé sklaida ir yra sisteminiy paklaidy. Nors koreliacijos
koeficiento R verté yra apie 0,95 (pakankamai gera koreliacija), tac¢iau realiy duomeny ir DNT
i$¢jimo tiesinés koreliacijos koeficiento verté skiriasi mokymo, tikrinimo ir testavimo

duomenyse (0,9-0,93) ir ji néra artima 1.

Training: R=0.95428 Validation: R=0.94339
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Output ~=0.9*Target + 0.0063

Output ~= 0.91*Target + 0.00022

Output ~= 0.93*Target + 0.023

Output ~= 0.91*Target + 0.0044

Target

3.24 pav. Apskaiciuoty k; a reikSmiy ir modelivoty k; a reikSmiy palyginimas

3.5 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 5
neuronais pasléptame sluoksnyje. II proceso metu gauta testavimo duomeny paklaida lygi

7,38%.

3.5 lentelé

Il proceso | Il proceso
Vidutin¢ kvadratiné paklaida

kia[l/h] | kpa[%]
Testavimo duomenys 102,7693 7,38
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3.25 pav. grafiskai atvaizduotas I proceso DNT k;a reik§miy prognozavimas naudojant

30 neurony pasléptame sluoksnyje.
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3.25 pav. | proceso k;a modeliavimo rezultatai
3.25 pav. matomas geras prognozuojamy duomeny aproksimavimas lyginant su
stacionarios biisenos metodu apskaiciuotomis k;a reik§mémis. Histogramos grafike 3.26 pav.
matoma, jog histogramos krastai yra nutole nuo centro santykinai siaurose ribose -0,466 +0,402,

histogramos forma artima normaliajam skirstiniui.

10 T T T T T
Error Histogram with 20 Bins -
“ 2 ’ \’"«J\W
g 10 4
IS
1400 [=2)
1075 r r r r r r r r
1200
3 Mu = 0.0001, at epoch 171
1000~ 10 T T T
5 o 5
£ E
600 "
10
400
Validation Checks = 6, at epoch 171
200 10 T T T T
B
o =
[
>
Errors = Targets - Outputs 0 20 40 60 80 100 120 140 160
171 Epochs
3.26 pav. Paklaidos histograma 3.27 pav. Mokymo biisenos grafikai

Apskaiéiuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k;a reikSmiy palyginimo grafike 3.28 pav.

matoma, kad mokymo, tikrinimo ir testavimo duomenys yra santykinai gerai pasiskirst¢ aplink
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45 laipsniy posvyrio tiese, sklaida yra zenkliai mazesné nei 3.24 pav. ir yra maziau sisteminiy

paklaidy.

Training: R=0.986
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3.28 pav. Apskaiciuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k; a reikSmiy palyginimas

Validation: R=0.98507

O

Data
Fit

Y=T

Output ~= 0.97*Target + 0.0065

-1

All:

Target

R=0.98551

T

T

O

Data
Fit

Y=T

Output ~= 0.97*Target + 0.0025

-1

Target

3.5 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 30

neurony pasléptame sluoksnyje. I proceso metu gauta testavimo duomeny paklaida lygi 3,41%.

3.5 lentelé

| proceso | | proceso
Vidutin¢ kvadratiné paklaida

kia[1l/h] | kpa[%]
Testavimo duomenys 51,1679 3,41
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3.25 pav. grafiskai atvaizduotas Il proceso DNT k;a reikSmiy prognozavimas naudojant

30 neurony pasléptame sluoksnyje.
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3.29 pav. Il proceso k;a modeliavimo rezultatai
3.29 pav. matomas geras prognozuojamy duomeny aproksimavimas lyginant su
apskaiCiuotomis stacionarios biisenos metodu k;a reikSmémis. Histogramos grafike 3.30

matoma, kad histogramos krastai yra nutole¢ nuo centro ribose -0,305 +0,0,275, histogramos
forma artima normaliajam skirstiniui.

Error Histogram with 20 Bins
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3.30 pav. Paklaidy histograma 3.31 pav. Mokymo biisenos grafikai
Apskaiciuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k;a reikSmiy palyginimo grafike 3.32 pav.

matoma, kad mokymo, tikrinimo ir testavimo duomenys yra santykinai gerai pasiskirst¢ aplink

45 laipsniy ties¢ ir mazai akivaizdZziy sisteminiy paklaidy.
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Training: R=0.98027 Validation: R=0.98161
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3.32 pav. Apskaiciuoty k;a reikSmiy ir modeliuoty k; a reikSmiy palyginimas

3.6 lenteléje pateiktos vidutinés kvadratinés paklaidos, gautos naudojant DNT su 30

neurony pasléptame sluoksnyje. Il proceso metu gauta testavimo duomeny paklaida lygi 3,41%.

3.6 lentele

Il proceso | Il proceso
Vidutin¢ kvadratiné paklaida

kia[l/h] | kpa[%]
Testavimo duomenys 64,5729 4,64

Kaip matoma 3.33 pav., eksperimento metu, manipuliuojant neurony skai¢iumi
pasléptame sluoksnyje, gaunamas vidutinés kvadratinés paklaidos maz¢jimas tiek su I proceso,
tiek su Il proceso duomenimis.
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3.33 pav. Vidutinés kvadratinés paklaidos priklausomybés nuo neurony pasléptame
sluoksnyje skaiciaus grafikas

DNT tinklas gerai prognozuoja k;a reikSmes didinant neurony skaiciy pasléptame
sluoksnyje. Taciau standartiniame Matlab NNTOOL pakete nepavyko suZinoti, kokiu btidu yra
parenkamas mokymo, tikrinimo, testavimo duomeny intervaly suskirstymas. Yra tikimybé, kad
duomenys parenkami atsitiktiniais intervalais, taciau apmokomi, patikrinami ir testuojame tie,
kurie yra vienas arti kito, todél gaunami tokie geri k;a prognozavimo rezultatai. Nezinant
duomeny suskirstymo intervaly, sunku bty modelj taikyti realiame procese. 3.33 pav. matoma,
kad I ir 1l procesui geriausi duomenys gauti esant 30-¢iai neurony, kadangi I procesui maziausia

kvadratiné paklaida - 3,41%, o Il procesui — 4,64%.
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Neurony skaicius pasléptame sluoksnyje

3.34 pav. | ir 1l procesy vidutinés kvadratinés paklaidos priklausomybés nuo neurony skaiciaus

pasléptame sluoksnyje procenting iSraiSka
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ISVADOS

Siame tyrime atliktas k;a reikémés modeliavimas bioreaktoriy sistemoje naudojant
dirbtinj neurony tinklg, kuris mokytas duomenimis, nustatytais panaudojant deguonies masés
balanso lygtj. Nustatyta, kad neurony tinklas turi gebéjima kokybiskai apskaiciuoti k;a reikSme
i§ proceso ir valdymo kintamyjy. Gautos reik§més buvo artimos reikSméms, gautoms jprastu,
placiai taikomu, duomeny suderinimo metodu. Naudojant NNSYSID | procesui gauta — 5,45%, o
Il procesui — 10,93% dydzio paklaidos testavimo imtyse. Naudojant NNTOOL | procesui gauta
3,41%, o Il procesui — 4,64% dydzio paklaidos.

Atlikus k;a prognozavimg per neurony tinklg, naudojant Matlab ir NNSYSID 2.0 paketa,
buvo nustatyta, kad optimalus modelis (atitinkamai 1 ir Il procesams) — turintis deSimt ir
penkiolika paslépty sluoksniy, kadangi $iy struktiry modeliams buvo gauta maziausia vidutiné
kvadratiné patikrinimo paklaida. Toliau didinant neurony skaiCiy pasléptame sluoksnyje,
vidutiné kvadratiné patikrinimo paklaida pradéjo augti, nes sudétingéjant tinklui, geréjo
aproksimavimo kokybé apmokymo duomenyse, tafiau tinklas fiksavo neesminius sarySius
duomenyse, todél patikrinimo duomenyse tinklas ieskojo neesminiy sarysiy.

Atlikus k;a prognozavimg per neurony tinklg, naudojant NNTOOL paketa, buvo
nustatyta, kad didinant neurony skaiciy pasléptame sluoksnyje, tolygiai mazéja vidutiné
kvadratiné paklaida. Geriausi rezultatai | ir Il procese gauti esant 30-Ciai neurony, taciau
optimalaus neurony skaiciaus pasléptame sluoksnyje nustatyti nepavyko dél informacijos apie
duomeny suskirstymg NNTOOL programoje trikumo.

Gauti rezultatai aiSkiai jrodé, kad dirbtiniy neurony tinklas gali bati taikomas k;a
reik§Smés jvertinimui skirtingoms fermentacijos sistemoms. Sukurti modeliai toliau gali buti
naudojami atliekant modeliu pagrjsta bioproceso optimizavima, kai masés perdavimo procesy

intensyvumas yra vienas i§ proceso naSumga ribojanciy veiksniy.
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Priedai

Priedas Nr.1. I proceso DNT tinklo mokymo ir testavimo duomeny vidutinés kvadratinés

paklaidos naudojant Matlab ir NNSYSID

4.1 lentelé
Neurony Vidutiné kvadratiné paklaida
skaiCius Mokymo Mokymo Testavimo Testavimo
pasléptame duomenys duomenys duomenys duomenys
sluoksnyje [1/n] [%] [1/n] [%]
2 138,242 9,23 134,015 8,95
3 127,356 8,50 115,785 7,73
4 99,9127 6,67 107,701 7,19
5 85,0832 5,68 101,581 6,78
6 75,7587 5,06 100,332 6,70
7 61,4324 4,10 98,5403 6,58
8 59,7704 3,99 90,3395 6,03
9 57,2779 3,82 82,9285 5,54
10 56,1538 3,75 81,7565 5,46
11 54,8618 3,66 83,5723 5,58
12 53,337 3,56 93,8219 6,26
13 52,306 3,49 97,1617 6,49
14 49,3392 3,29 97,3118 6,50
15 49,3039 3,29 100,646 6,72
16 49,307 3,29 102,725 6,86
17 48,4561 3,23 108,624 7,25
18 48,3278 3,23 112,2 7,49
19 46,9679 3,14 115,065 7,68
20 46,9222 3,13 113,567 7,58
21 46,1267 3,08 115,663 7,72
22 45,6289 3,05 116,891 7,80
23 44,4433 2,97 117,885 7,87
24 43,9923 2,94 115,082 7,68
25 43,921 2,93 118,776 7,93
26 43,645 2,91 120,071 8,01
27 43,4409 2,90 120,091 8,02
28 43,0044 2,87 120,56 8,05
29 42,5998 2,84 122,772 8,20
30 42,1648 2,81 122,784 8,20
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Priedas Nr.2. 11 proceso DNT tinklo mokymo ir testavimo duomeny vidutinés kvadratinés
paklaidos naudojant Matlab ir NNSYSID

4.2 lentelé
Neurony Vidutiné kvadratiné paklaida
skaiCius Mokymo Mokymo Testavimo Testavimo
pasléptame duomenys duomenys duomenys duomenys
sluoksnyje [1/n] [%0] [1/h] [%0]
2 122,89 8,83 200,442 14,40
3 115,544 8,30 185,268 13,31
4 107,215 7,70 185,483 13,33
5 104,782 7,53 173,247 12,45
6 86,8099 6,24 173,473 12,47
7 79,7225 573 169,824 12,20
8 72,5699 521 172,944 12,43
9 76,33 5,49 171,075 12,29
10 67,9523 4,88 171,508 12,32
11 67,7683 4,87 171,785 12,34
12 54,4221 3,91 169,826 12,20
13 49,1572 3,53 168,106 12,08
14 55,5317 3,99 161,39 11,60
15 52,6577 3,78 152,184 10,94
16 48,7042 3,50 169,756 12,20
17 41,5204 2,98 174,079 12,51
18 42,6767 3,07 181,59 13,05
19 36,611 2,63 193,928 13,94
20 39,2078 2,82 194,236 13,96
21 39,8565 2,86 194,571 13,98
22 34,3098 2,47 196,119 14,09
23 34,2018 2,46 197,003 14,16
24 36,2368 2,60 200,221 14,39
25 34,9182 2,51 200,974 14,44
26 34,7516 2,50 201,42 14,47
27 36,2734 2,61 204,705 14,71
28 35,4612 2,55 200,007 14,37
29 34,8652 2,51 212,585 15,28
30 35,1738 2,53 221,589 15,92
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Priedas Nr.3. lir Il proceso DNT tinklo testavimo duomeny vidutinés kvadratinés

paklaidos naudojant Matlab ir Nntool

4.3 lentelé
Vidutiné kvadratiné paklaida
Neurony

| Proceso | Proceso Il proceso Il proceso

skaiCius ) ) ) )
testavimo testavimo testavimo testavimo

pasléptame
] duomenys duomenys duomenys duomenys
sluoksnyje

[1/h] [%] [1/h] [%]

2 121,6044 8,12 132,489 9,52

3 121,1089 8,08 118,1295 8,49

4 119,875 8,00 110,2736 7,92

5 116,233 7,76 102,7693 7,38

6 106,117 7,08 100,4762 7,22

7 95,004 6,34 97,2132 6,99

8 81,994 5,47 95,9983 6,90

9 75,529 5,04 93,1504 6,69

10 63,7951 4,26 91,4996 6,58

11 63,7789 4,26 91,0003 6,54

12 63,7102 4,25 88,9001 6,39

13 63,6999 4,25 86,1078 6,19

14 63,6276 4,25 83,8899 6,03

15 63,5636 4,24 81,2245 5,84

16 59,0272 3,94 80,3894 5,78

17 57,2693 3,82 80,1663 5,76

18 57,1032 3,81 79,0387 5,68

19 56,7566 3,79 78,6293 5,65

20 56,541 3,77 77,5866 5,58

21 55,9673 3,74 77,0048 5,53

22 55,0056 3,67 76,4895 5,50

23 53,7221 3,59 76,0086 5,46

24 53,4433 3,57 75,6657 5,44

25 53,6711 3,58 75,0150 5,39

26 52,6001 3,51 70,5379 5,07

27 52,9999 3,54 69,0227 4,96

28 52,0431 3,47 68,4598 4,92

29 51,5476 3,44 66,5827 4,78

30 51,1679 3,42 64,5729 4,64
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Priedas Nr.4. Matlab programa

00000

%$%%%%1 ir II Proceso duomenu filtravimas$%%%%
clear;

clc;

close all;

Cprl=7.52e-03; %Oxygen solubility

% Load data from fileload 'recl.dat';
our OTR=recl(:,5);

weight=recl (:,20);

pO2=recl(:,7);

airflow=recl (:,11);

CO2=recl (:,2);

O2=recl (:,3);

stirr=recl (:,13);
kLa duom=recl (:,8)
F=1];

ml=length(recl(:,1));

for nl=1:ml;
t2(nl,1)=nl;
our2 (nl,1l)=our OTR(nl,1);
C2(nl,1)=(p02(nl,1)/100)*Cprl;
kLa2 (nl,1)=our2(nl,1)/ (Cprl-C2(nl,1));
Cp(nl,1)=Cprl;

if kLa2(nl,1) < 2000
F=[F;recl(nl,:)];
kLal(nl,1) = 0;

end
end
M=max (p02)
G=min (p02)
save ('reclfl.dat','F', "-ascii');

%$%$%%Duomenu normavimas $%$%%%%%
clear all;
clc;
close all;
Cprl=7.52e-03; %Oxygen solubility
% Load data from file
load 'duomenys.dat';
our2=duomenys(:,1);
Cp=duomenys (:,2);
C2=duomenys (:,3);
weight=duomenys (:,4);
pO2=duomenys (:,5) ;
airflow=duomenys (:,6);
CO2=duomenys (:,7);
O2=duomenys (:,8) ;
stirr=duomenys(:,9);
kLa2=duomenys (:,10);
ml=length (duomenys(:,1))
for nl=1:ml;

t2(nl,1)=nl;
end
duomen=[ our2 Cp C2 weight p0O2 airflow CO2 02 stirr];
%$%Duomenu atvaizdavimas$$
subplot (2,4,1)
plot (t2, our2)
xlabel ('our')



subplot (2,4,2)
plot ( t2, kLa2 )
xlabel ('kla')
subplot (2,4,3)
plot (t2, airflow)
xlabel ('airflow')
subplot (2,4,4)
plot (t2, CO2)
xlabel ('CO2")
subplot (2,4,5)
plot (t2, 02)
xlabel ('02")
subplot (2,4,6)
plot (t2, stirr)
xlabel ('stirr'")
subplot (2,4,7)
plot (t2, p02)
xlabel ('p0O2")
subplot (2,4,8)
plot (t2, weight)
xlabel ('weight!')
figure (2)

plot (t2, kLa2)
legend ('kLa duomenys')
xlabel ("Matavimo tasko numeris')

ylabel ('kLa [1/h]")

figure (3)

plot (t2,weight*110,t2,airflow,t2,stirr)

legend ('weight', 'aiflow', 'stirr')

$%$%Duomenu normavimas$%$s

klastd=std (kLa2)

klamean=mean (kLa2)

klanorm=(kLa2-klamean) ./klastd

save ('kla.dat','klanorm','-ascii')

%$%%Vidurkio ir standartinio nuokrupio skaiciavimas%%%
meandata=mean (duomen)

stddata=std (duomen)

$%%$Duomenu normavimas$%$%

ournorm= (duomen (:, 1) -meandata(l)) ./stddata (1)
cpnormdata= (duomen (:,2) -meandata (2)) ./stddata (2)
c2normdata= (duomen (:, 3) -meandata (3)) ./stddata (3)
weightnormdata= (duomen (:,4) -meandata (4)) ./stddata (4)
pO2normdata= (duomen (:,5) -meandata (5)) ./stddata (5)
airflownormdata= (duomen (:, 6) -meandata (6)) ./stddata (6)
CO2normdata= (duomen (:, 7) -meandata (7)) ./stddata (7)
O2normdata= (duomen (:, 8) -meandata (8)) ./stddata (8)
stirrnormdata= (duomen (:,9) -meandata (9)) ./stddata (9)

input=[ournorm cpnormdata c2normdata weightnormdata pO2normdata
airflownormdata CO2normdata OZnormdata stirrnormdata ]

save ('duomen.dat', 'duomenys','-ascii');
save ('input.dat', 'input', '-ascii');
save ('klamean.dat', 'klamean',6 '-ascii');
save ('klastd.dat', 'klastd', '-ascii');

fff=max (kLa2)

$%$%DNT NNSYSID2.0%%
clear all, close all, clc

for dd=1:10;

%$%%Duomenu uzkrovimas$%$$
load ("input.dat')
load('kla.dat")

weight=input(:,4);
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1301:
2701 :

1451:

2851

airflow=input (:,6);
stirr=input(:,9);
kLanormdata=kla(:,1);

000

$%%Mokymo duomenu suskirstymas%%%

$%%Isejimo vektorius$%%s
output M=[kLanormdata (itraining)]';

o°
o°
o°

DNT

o°
o°

number inputs=3;

nodes hidden layer=15;

nodes output layer=1;
NetDef=['HHHHHHHHHHHHHHH-'; 'L-——-——--———————— "1

Wl=rand(nodes_hidden layer, number inputs+1l)-0.5;
W2=rand (nodes_output layer, nodes hidden layer+1l)-0.5;
M options= [200 0 1 01];

$parametru priskirimas
TRPARMS=settrain(settrain, 'maxiter',6 5000);

itraining=[1:150, 201:350, 401:550, 601:850, 901:1050, 1101:1250,

1450, 1501:1650, 1701:1850, 1901:2050, 2101:2250, 2301:2450, 2501:2650,
2850

$%%Treniravimo duomenu suskirstymas%%%

ivalid=[151:200, 351:400, 551:600, 851:900, 1051:1100, 1251:1300,

1500, 1651:1700, 1851:1900, 2051:2100, 2251:2300, 2451:2500, 2651:2700,
12934

$%%Iejimo vektorius%$%%s

input M=[weight (itraining) airflow(itraining) stirr(itraining)]"';

[WIA,W2A,err,it, lambda]=marqg (NetDef,Wl,W2, input M, output M, TRPARMS) ;

$[W1A,W2A,err,it, lambda]=MARQXP 2 (NetDef,Wl,W2,input M,output M,M option

load ('klastd.dat')
load ('klamean.dat'
stddata=klastd;
meandata=klamean;

)7

d=length (input(:,1));
for i=1:d

tt(i,1l)=1;
end

$evaliution-training

kLanorm = nneval (NetDef, WlA,W2A, input M, output M);
kLaff=kLanorm. *stddata+meandata;

kLamod=[kLaff]"';

kLamat=kla.*stddata+meandata;

%evaliution-validation

input M=[weight (ivalid) airflow(ivalid) stirr(ivalid)]
output M=[kLanormdata (ivalid)]"';

kLanorm2 = nneval (NetDef,WlA,W2A, input M, output M) ;
kLaff=kLanorm2.*stddata+meandata;

kLamod2=[kLaff]"';

%$Duomenu atvaizdavimas$%
figure (3)
plot (tt,weight, tt,airflow, tt, stirr)

L
’
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legend ('Svoris', 'Aeracija', 'Sukiai')

xlabel ('Matavimo tasko numeris')

figure (4)

plot (tt(itraining),kLamod, 'g.',tt,kLamat,'b',tt(ivalid), kLamod2, 'r.")
legend ('Mokymo duomenys', 'kLa duomenys', 'Testavimo duomenys')

xlabel ('Matavimo tasko numeris')

ylabel ('kLa [1/h]")

figure (5)

plot (tt,kLamat, 'b'")
legend ('kLa duomenys')
xlabel ('Laikas"')

ylabel ("kLa [1/h]")

$%%Vidutines kvadratine paklaidos skaic¢iavimas$%%%
dattrain=(kLamod-kLamat (itraining)) ."2;
datatr=sqgrt (sum(dattrain) /length(itraining))
datvalid= (kLamod2-kLamat (ivalid)) ."2;
datavalid=sqrt (sum(datvalid) /length (ivalid))

simin=weight';
siminl=airflow';
simin2=stirr';

if datavalid < 173;
stop

end

ner (dd, 1)=datatr;

ner (dd, 2) =datavalid;

clearvars -except dd ner
end

mintr=min (ner(:,1))
minval=min (ner (:,2))

sDuomenu grafinis atvaizdavimas$

clc, clear all, close all

load ('vid pakld.txt'")

a=vid pakld(:,1)

b=vid pakld(:,2)

c=vid pakld(:, 3)

plot(a,b,'r',a,c,'b")

legend ('Mokymo duomenys', 'Testavimo duomenys')
xlabel ('Neuronu skaicius pasleptame sluoksnyje')
ylabel ('kLa vidutine kvadratine paklaida [1/h]")

o

Solve an Input-Output Fitting problem with a Neural Network
Script generated by NFTOOL
Created Thu May 14 14:10:36 EEST 2015
This script assumes these variables are defined:
nntool duomenys - input data.
kla - target data.

o® o o o°

o

inputs = nntool duomenys';
targets = kla';

% Create a Fitting Network

]

hiddenLayerSize = 10;



net = fitnet (hiddenlLayerSize);

o

% Setup Division of Data for Training, Validation, Testing
net.divideParam.trainRatio = 70/100;
net.divideParam.valRatio = 15/100;
net.divideParam.testRatio = 15/100;

% Train the Network
[net,tr] = train(net, inputs, targets);

% Test the Network

outputs = net (inputs);

errors = gsubtract (targets,outputs);
performance = perform(net,targets,outputs)

% View the Network
view (net)

% Plots

% Uncomment these lines to enable various plots.
$figure, plotperform(tr)

$figure, plottrainstate(tr)

$figure, plotfit (net, inputs, targets)

$figure, plotregression (targets,outputs)
$figure, ploterrhist (errors)

o\

Solve an Input-Output Fitting problem with a Neural Network
Script generated by NFTOOL
Created Thu May 14 14:11:25 EEST 2015

o® o oo

o

This script assumes these variables are defined:

o° oo

nntool duomenys - input data.
kla - target data.

o°

inputs = nntool duomenys';
targets = kla';

% Create a Fitting Network
hiddenlLayerSize = 10;

net = fitnet (hiddenlLayerSize);

% Choose Input and Output Pre/Post-Processing Functions

% For a list of all processing functions type: help nnprocess
net.inputs{l}.processFcns = {'removeconstantrows', 'mapminmax'};
net.outputs{2}.processFcns = {'removeconstantrows', 'mapminmax'};

% Setup Division of Data for Training, Validation, Testing
For a list of all data division functions type: help nndivide

o

net.divideFcn = 'dividerand'; % Divide data randomly
net.divideMode = 'sample'; % Divide up every sample
net.divideParam.trainRatio = 70/100;

net.divideParam.valRatio = 15/100;
net.divideParam.testRatio = 15/100;

% For help on training function 'trainlm' type: help trainlm
% For a list of all training functions type: help nntrain
net.trainFcn = 'trainlm'; % Levenberg-Marquardt

Q

% Choose a Performance Function
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[}

net.performFcn = 'mse'; % Mean squared error

% Choose Plot Functions

% For a list of all plot functions type: help nnplot

net.plotFcns = {'plotperform', 'plottrainstate', 'ploterrhist’,
'plotregression', 'plotfit'};

% Train the Network
[net,tr] = train(net, inputs, targets);

% Test the Network

outputs = net (inputs);

errors = gsubtract (targets,outputs);
performance = perform(net,targets,outputs)

% Recalculate Training, Validation and Test Performance
trainTargets = targets .* tr.trainMask{l};

valTargets = targets .* tr.valMask{1l};

testTargets = targets .* tr.testMask{l};
trainPerformance = perform(net,trainTargets,outputs)
valPerformance = perform(net,valTargets,outputs)
testPerformance = perform(net, testTargets, outputs)

% View the Network
view (net)

o\

Plots

Uncomment these lines to enable various plots.
figure, plotperform(tr)

$figure, plottrainstate(tr)

$figure, plotfit(net, inputs, targets)

$figure, plotregression (targets,outputs)
$figure, ploterrhist (errors)

o oo

% For a list of all performance functions type: help nnperformance
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