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отримання наночасток

2. Intelligent methods and models of computer-mathematical modeling of plasma-chemical processes of obtaining
nanoparticles

Реферат/анотація:
1. Дисертацію присвячено розробці інтелектуальних методів та моделей для комп'ютерно-математичного
моделювання плазмохімічних процесів отримання наночасток в умовах обмеженого обсягу
експериментальних даних. Актуальність теми зумовлена широким застосуванням наночасток у
нанотехнологіях, матеріалознавстві, енергетиці та медицині, а також складністю, нелінійністю та
багатофакторністю плазмохімічних процесів, що ускладнює їх аналітичне моделювання та потребує
застосування сучасних інформаційних технологій. Мета дослідження – розробка інтелектуальних методів та
моделей комп'ютерно-математичного моделювання плазмохімічних процесів отримання наночасток на
основі гібридного підходу, що поєднує генеративні моделі, нечітку логіку та нейронні мережі, для
підвищення точності оцінки характеристик наночасток. Для досягнення мети поставлено і вирішено такі
завдання: проаналізовано існуючі моделі та методи; визначено особливості оцінки інформативності ознак та



розроблено підхід до їх відбору; досліджено методи генерації синтетичних даних при обмеженому обсязі
спостережень; реалізовано метод оцінки якості синтетичних даних із застосуванням нечіткого логічного
модуля; вдосконалено нейромережеві підходи та розроблено гібридні моделі для оцінювання вихідних
характеристик наночасток; проведено чисельні дослідження та оцінено точність запропонованих моделей.
Об’єктом дослідження є процеси комп'ютерно-математичного моделювання багатофакторних нелінійних
залежностей між технологічними параметрами складних систем (отримання наночасток у
низькотемпературній плазмі). Предметом дослідження – інтелектуальні методи та, зокрема, нейромережеві
моделі оцінки вихідних характеристик плазмохімічних процесів в умовах обмеженого обсягу даних. Методи
дослідження: статистичний аналіз даних (кореляційний аналіз, взаємна інформація, важливість ознак на
основі випадкового лісу, комбінований критерій відбору ознак); методи машинного навчання (регресійні
моделі, ансамблеві методи); генеративні та нейромережеві методи (Generative Adversarial Networks для
отримання синтетичних даних, багатошаровий перцептрон для прогнозування); методи нечіткої логіки та
нечіткого логічного виведення (алгоритм Мамдані, центроїдний метод дефазифікації) для визначення якості
синтетичних даних; методи оцінки якості моделей (MAE, RMSE, MSE, R²). Наукова новизна одержаних
результатів полягає у наступному. Удосконалено метод розширення малих вибірок експериментальних
даних за допомогою генеративно-змагальних мереж (GAN) із впровадженням механізмів регуляризації та
оцінки взаємної інформації (Mutual Information), що дозволило зменшити ризик явища «колапсу мод» (mode
collapse) та зберегти порядок ранжування взаємного впливу вхідних та вихідних змінних. Вперше
запропоновано гібридний підхід до моделювання оцінки вихідних параметрів плазмохімічного процесу в
умовах обмеженого обсягу даних, який поєднує генеративно-змагальні мережі для генерації даних, апарат
нечіткої логіки для оцінювання їх якості (через нечітке зважування) та багатошарові нейронні мережі для
оцінювання вихідних параметрів багатовимірного нестаціонарного нелінійного процесу. Вперше
формалізовано процедуру зважування синтетичних даних на основі нечітких змінних: відстані до
найближчих реальних точок, щільності розподілу та ступенів залежності між параметрами
експериментальних даних, за умов їх недостатньої кількості, що дозволило підвищити точність моделей в
умовах обмеженого обсягу даних. Дістало подальший розвиток практичне застосування дерев прийняття
рішень для аналізу значущості вхідних змінних на вихідні у плазмохімічних процесах, що дозволило
автоматизувати ранжування вхідних змінних. Практичне значення одержаних результатів полягає в тому, що
на базі реальних експериментальних даних проведено системний аналіз плазмохімічного процесу і
розроблено методи збільшення вибірки даних при їх малій кількості, що дозволяє зберегти фізичний зміст
залежностей; реалізовано інтелектуальну технологію моделювання, яка враховує корельованість змінних та
обмежений обсяг даних, для оцінки вихідних параметрів процесів, які моделюються. Розроблено
програмний інструментарій (що підтверджується свідоцтвом про реєстрацію авторського права на твір:
комп’ютерна програма).

2. The dissertation is devoted to the development of intelligent methods and models for computer-mathematical
modeling of plasma-chemical processes for the extraction of nanoparticles in the brain, bounded by experimental
data. The relevance is due to the widespread use of nanoparticles in nanotechnology, materials science, energy
and medicine, as well as the complexity, nonlinearity and rich factor nature of plasma-chemical processes, which
Their analytical modeling is more complex and will require the use of current information technologies. Meta-
research – development of intelligent methods and models of computer-mathematical modeling of plasma-
chemical processes, separation of nanoparticles based on a hybrid approach, which includes generative models,
fuzzy logic and neural measurements to improve the accuracy of assessing the characteristics of nanofrequencies.
To achieve this goal, the following tasks have been set and fulfilled: the original models and methods have been
analyzed; the particularities of assessing the information content of a sign are identified and the approach to their
selection is broken down; Methods for generating synthetic data with careful attention have been studied; a
method has been implemented for assessing the value of synthetic data using the fuzzy logic module; neurofencing
approaches have been refined and hybrid models have been developed to assess the output characteristics of
nanoparticles; numerical investigations were carried out and the accuracy of the derived models was assessed. The



object of the research is the processes of computer-mathematical modeling of multifactorial nonlinear
dependencies between technological parameters of complex systems (obtaining nanoparticles in low-temperature
plasma). The subject of the research is intelligent methods and neural network models for obtaining estimates of
predicted parameters of the plasma-chemical process in conditions of limited data volume. Research methods:
statistical analysis of data (correlation analysis, mutual information, importance of features based on random
forest, combined criterion for feature selection); machine learning methods (regression models, ensemble
methods); generative and neural network methods (GAN for obtaining synthetic data, multilayer perceptron for
forecasting); fuzzy logic and fuzzy inference methods (Mamdani algorithm, centroid defuzzification method) for
determining the quality of synthetic data; methods for assessing the quality of models (MAE, RMSE, MSE, R²). The
scientific novelty of the obtained results lies in the following. The method of expanding small samples of
experimental data using generative adversarial networks (GAN) has been improved with the introduction of
regularization and mutual information evaluation mechanisms, which allowed to reduce the risk of the “mode
collapse” phenomenon and preserve the ranking order of the mutual influence of input and output variables. For
the first time, a hybrid approach to modeling the evaluation of predicted parameters of a plasma chemical process
in conditions of limited data volume has been proposed, which combines generative adversarial networks for data
generation, a fuzzy logic apparatus for assessing their quality (through fuzzy weighting) and multilayer neural
networks for evaluating the output parameters of a multidimensional non-stationary nonlinear process. For the
first time, a procedure for weighting synthetic data based on fuzzy estimates has been formalized: the distance to
the nearest real points, the density of data distribution and the degree of dependence between parameters, under
conditions of an insufficient number of available experimental observations. Further practical development of the
application of decision trees for the analysis of the significance of features in plasma-chemical processes has been
achieved, which has allowed automating the ranking of input variables. The practical significance of the results
obtained is that, based on real experimental data, a systematic analysis of the plasma-chemical process was carried
out and methods for increasing the data sample with a small amount of data were developed, which allows
preserving the physical content of the dependencies; an intelligent modeling technology was implemented, which
takes into account the correlation of variables and the limited amount of data, to estimate the initial parameters of
the processes being modeled. A software toolkit was developed (which is confirmed by a certificate of copyright
registration for the work: computer program).
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головуючого на засіданні

 
Зеленцов Дмитро Гегемонович

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Макарченко Наталія Петрівна 

Реєстратор   Юрченко Тетяна Анатоліївна

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


