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TOM TAT

Thanh phan chét khi trong cong nghiép hda hoc thuong chita cac khi argon, nito,
cacbon monoxit va clo. Sy phat thai truc tiép cac khi nay vao khi quyén can phai
duoc han ché do tac dong cta ching v6i moi treong. DE tach va luu trit ching,
chiing ta can phai biét day du tinh chét twong tac gitta cac phan tir. Hé s6 virial bac
hai ddc trung cho tinh chat teong tac phan t. Bai bao sit dung m6 hinh mang than
kinh két hop phén tich thanh phén chinh ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) véi gia tri sai
s0 MSE 1a 0,0069695 d€ du doan cac hé sd a, b va ¢ trong phuong trinh trang thai
virial dua vao cac tinh chéit ti han ctia cac chat khi. Hé s6 virial bac hai duoc xac
dinh mét cach chinh xac stt dung cac hé sd a, b va ¢ dwoc du doén. Hé sd virial tinh
toan ciing rdt gan voi cac hé s§ virial dw doan tir ctia phuwong trinh thang thai

Deiters va pht hop véi dit liéu thiee nghiém.

Tt khoa: Mang than kinh ANN, hé s6 virial, phwong trinh trang théi virial, phan
tich thanh phén chinh.

I. GIOI THIEU

M6 phong may tinh da tro thanh nhitng cong cu khong thé thiéu dé nghién ctru
nhitng chat long va hon hop chat long. K thuat moé phong cé thé tinh toan cac tinh
chét ciu trac va nhiét dong hoc ciing nhu sy chuyén dong cua phan ti, hé so virial la
mot tham sd quan trong vé sy twong tac phan ti d€ danh gia chat luong tham s6 ham
thé t6i wu [[1]]. Ky thuat md phong Monte Carlo cting nhw dong hoc phan ti, khong
thé thuc hién néu khong c6 thong tin dau vao [[3]]. Thong thuong cd thé st dung mot
ham thé€ don gian [[2]] nhv ham thé cdp Lennard-Jones, c6 thé duoc stt dung dé khop
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véi dit liéu thye nghiém tao ra cac tham so, va sau d6 sit dung dé tién hanh mo phong
[[4]].- M6 phéng nhu vay cho dy bao khong lau hon, bdi vi qua trinh md phong can
thong tin di vao cung mot tinh chat giong nhau. Diéu nay cting ¢d thé 1a mot han ché,
cu thé la néu di liéu thuc nghiém khong du [[5]].

Cac ky thuat moé phong toan cuc da duoc thuwc hién cho cac loai khi hiém, ma
hién nay c6 thé duoc sit dung dé€ du doan can bang pha 1ong hoi ma khong doi hoi dit
liéu thuc nghiém, cho két qua véi dd chinh x4c tuwong dwong trong khoang khéng chac
chén cta thue nghiém [[8],[9],[11]]. M{t trong nhitng nd luec dau tién dat duoc d6 chinh
xac gan voi thue nghiém la cac nghién ctu ctia Deiters, Hloucha va Leonhard [[5],[6]]
déi véi khi neon. Sy tiéh xa hon trong cac nd lwc md phéng toan cuc ctia cdc chat khi
hiém da cong bd boi nhém Eggenberger va Huber [[7]-[10]] va Sandler [[11]]. S& dung
mot dang ham thé cho cac thé khuéch tan cua argon va krypton duoc dwa ra boi
Korona [[12]]; Nasrabad va Deiters thdm chi con du doan can bang pha léng hoi & 4p
sudt cao ctia hon hop khi hiém [[13]]. Cac ham thé cdp ctia hon hop cac khi hiém khac
da dwogc Lopez Cacheiro cong bé [[14],[7]], nhung van chuwa duoc st dung cho du dodn
can bang pha.

Phét trién cac ham thé cap ab initio cho cac phan ti phtic tap hon nhiéu do do
tw do ctia goc gitra cac phan tir thay d6i. B6i véi mot s6 phan ti don gian nhirng ham
thé nay da duoc xay dung boi Leonhard va Deiters [[5]] khi st dung ham thé Morse
v6i 5 vi tri, @& biéu dién twong tac cip ctia cac phan t nito va da du doan duwoc 4p suat
va ty trong hoi. Bock cling da duwa ra mot thé cap 5 vi tri cho phan te CO2 [[16]]; Ngoai
ra cac ham thé twong tac bac 2 c6 thé tiép tuc dugc hiéu chinh luong ti bac nhat cho
cac hé s6 virial bac 2 duwoc Pack phat trién [[15]]. Naicker da st dung ly thuyét nhiéu
loan d6i xting (SAPT) dé€ phat trién mot thé cdp twong tac 3 vi tri cho phan t HCl
[[11]], dua trén co s& ham thé Korona va mot ham thé Morse; nhom ctia Naicker da dy
doan thanh cong can bang pha long hoi ctia HCl bang mo6 phong Monte Carlo [[4]-
[191,[20]].

Viéc tim ki€m cac phuong phap khac nhau dé tinh toan cac hé s6 virial la can
thiét cho viéc xay dung cac ham thé twong tac phan t& va cac ky thuat moé phong.
Trong cdng trinh nay, chung t6i st dung két hgp ky thuat da bién v6i mang than kinh
nhan tao d€ du doan cac tham s6 cua phuong trinh trang thai virial ttr cac tinh chat téi
han cta cac hop chat. Cac kién trtic cia mang than kinh nhan tao dwoc xay dung ti
phuong phap phan tich thanh phan chinh va st dung dé€ du doan cac tham s6 trong
phuong trinh trang thai virial. Nhitng két qua nhan duoc tir cac mang than kinh nhan
tao so sanh vdi dit liéu thiec nghiém.
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II. PHUONG PHAP TiNH TOAN
1. Phuwong trinh trang thai virial

Trong khi quyén, cac khi luoén kem theo cac tinh chat nhiét dong hoc quan
trong lién quan dén trang thdi cua ching va hé so virial la mot tham sd thé hién kha
nang twong tac cua ching. Cac tinh chat nhiét dong bao gom 4p sudt téi han P, thé tich
mol téi han Vem, va nhiét do téi han T, ma tai do ty trong ctia cac pha long va khi cing
ton tai dong nhat. Vi vay, phuong trinh trang thai cua khi [[25],[26]] chinh xac

PV, /RT =1+B/V, +C/V2 +...

1)

Trong do R 1a hz‘“mg sO khi 8,314 510 + 0,000070 J Kt mol%; B va C la cac hé so
virial bac hai, bac ba, .... Trong do6 cac hé sd virial bac hai cd thé duoc xac dinh b:?mg

cach khdp céac dit liéu thirc nghiém & cac nhiét do khac nhau theo phwong trinh nhw
sau:

B,(T)/(cm’mol™) =a—bexp C/?K

2)

Trong doé cac tham s0 4, b, va ¢ duwoc cho ¢ vung nhiét d6 T = 80K dén 1000K cho
khi argon va 90K dén 573K cho CO.

2. Phuwong trinh trang thai

Deiters da xay dung mot phuong trinh trang thai D1-EOS dua trén ly thuyét
chudi cau cting nhiéu loan véi muc dich stt dung phuong trinh D1-EOS @€ tinh nhiét
dd t6i han, ap sudt téi han va ty trong ctia cac thanh phan tinh khiét [[22],[23]]. Deiters
cling dé xuat mot phan mé rong cho hén hop bac hai. Vi phuong trinh D1-EOS ban
dau duogc dé xudt boi Deiters khong thé 18y tich phan theo phép toan giai tich, Deiters
da thay mot phan bang mot chudi da thirc. Ba tham s6 thanh phan tinh khiét can thiét
cho phuong trinh trang thai Deiters la: a, b va c. Trong nghién cttu nay, chung t6i st
dung phuong trinh trang thai Deiters d€ tinh cac hé s6 virial cho cac khi tinh khiét Ar,
N3, CO va Clz, dwoc biéu thi nhu sau:

=

45_252 abp 9 = 3 6 10 = |
z=1+cc - h F FE = (c=1)T (bp)'t
S e FATOLL IO D W DRI LY .
Trong d6 pi 1a hang s§ thu duwoc tir Deiters; ,(F)=T (exp(T *)-1); va
y =1-0.697816(c ~1)%.
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ho=7.0794046, co=0.6887; T =—_—; £==
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&
Céc tham s6 trang thai cho thanh phan tinh khiét: | — a

3. Xy dung mang than kinh nhan tao

Mang than kinh nhan tao (ANN) [[2],[21]] duoc sit dung trong nghién cttu nay
la mot hé két ndi, chuyén tiép day du va duoc luyén bang mot thuat toan lan truyén
nguoc nhanh. N6 lién quan dén hai pha: mot pha chuyén tiép trong d6 thong tin dau
vao 0 16p ngoai tai cac nat dau vao duoc truyén téi dé tinh toan tin hiéu thong tin dau
ra 0 16p xudt; va mot pha nguoc lai trong d6 cho phép stta ddi cac cuong do két noi
duoc thiec hién dira trén su khac biét gitta tin hiéu thong tin dwoc tinh toan va quan sat
tai cac diém dau ra trén 16p xudt. Mang lan truyén nguoc sit dung qua trinh luyén cé
giam sat va so sanh két qua dau ra ctia né véi cac két qua muc tiéu [[2],[21]]. Cac 16i
duoc truyén lai qua hé dé diéu chinh cac trong sd trong mdi 16p. Trong qua trinh luyén
mang, cung mot tap hop dit liéu dugce x ly nhiéu [an thi cac trong s6 két n6i duoc tinh
chinh qua mdi Ian. Trong qua trinh luyén, sai s3 gitta dau ra cia mo6 hinh va két qua
muc tiéu giam dan va mo hinh luyén duoc t6i wu méi quan hé gitta 16p dau vao va 1ép
dau ra. Cac quy tac hoc dwoc Ivu lai d& qud trinh luyén 1ap di 1dp lai nham giam thiéu
sai s0. Cau truc mang than kinh trong nghién cttu nay chita mét mang gom mot 16p
dau vao, moét 16p an va mot 16p dau ra. Cau tric mang duoc biéu thi trong Hinh 1.
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Hinh 1. C4u tric mang than kinh ANN- PCA I(5)-HL(6)-O(3); ki hiéu: o, cdc no ron & 16p dau

vao, an va dau ra; e: Céc nut sai léch chéo cho no ron 16p an va 16p dau ra.

Cac tham s6 t6i han quan trong Pc, V¢, Te, Tu va Tu dwoc lua chon va cac hé s6
thuc nghiém trong phuong trinh 2 dwoc dung cho xdy dung mang than kinh nhan tao,
duoc thé hién trong Bang 1. Cac tham s0 nay cting phu thudc nhiéu vao déc tinh cta
nhau [[26],[28]]. Do d6, ching t6i thuc hién chuyén cac tham s6 t6i han sang dang cac
thanh phan chinh PC. (n = 1 - 5) bang cach st dung kj thuat phan tich thanh phan
chinh twong ting. Ngoai ra chung t6i cting chuyén cac hé s6 cua phuong trinh virial
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sang dang log(x) (v6i x = 4, b, hodc c). Nhitng tham s6 nay duoc st dung dé€ xay dung
mang than kinh nhan tao.

Cac dit liéu trong Bang 1, duoc chia thanh dix liéu luyén mang goém dix liéu ctia
cac chat khong bao gém argon, nito, cacbon monoxit va clo. Nhém kiém tra c6 thé st
dung cac chat trong nhom ngoai gom argon, nito, cacbon monoxit va clo. Day cling la
cac chat nghién ctru thudc cong trinh nay.

Bdng 1. Dt liéu ban dau ctia cac tinh chat téi han P, Ve, T, Tt va Tu, va hé s0 4, b va c [[26],[28]].

Cac hop chat Pc Ve T. Tu Tu a b c

NHs 11,35 72,50 405,50 273,00 573,00 44,30 23,60 766,60
CS: 790 173,00 552,00 280,00 430,00 211,00 167,10 538,70
N20 7,25 97,40 309,60 200,00 423,00 180,70 114,80 305,40
F2 5,22 66,00 144,30 80,00 300,00 71,40 48,00 165,00
He 0,23 57,20 519 7,00 150,00 114,10 98,70 3,25
H> 1,30 65,00 33,20 14,00 400,00 315,00 289,70 9,47
HC1 8,31 81,00 324,70 190,00 480,00 57,70 37,80 495,90
H2S 8,94 98,50 373,20 278,00 493,00 47,70 30,30 632,90
Kr 5,50 91,20 209,40 110,00 700,00 189,60 148,00 145,30
Ne 2,76 41,70 44,40 44,00 973,00 81,00 63,60 30,70
NO 6,48 57,70 180,00 122,00 311,00 1590 11,00 372,30
Oz 5,04 73,40 154,60 90,00 400,00 152,80 117,00 108,80
SO2 7,88 122,00 430,80 265,00 473,00 134,40 72,50 606,50
SFs 3,77 199,00 318,70 200,00 52500 422,10 281,30 273,50
UFs 4,66 250,00 505,80 321,00 469,00 540,50 380,90 445,00
H20 22,06 56,00 647,10 293,00 1248,00 33,00 1520 1300,70
Xe 584 118,00 289,70 160,00 650,00 245,60 190,90 200,20
N2 339 8950 126,20 75,00 700,00 185,40 141,80 88,70
Ar 490 7460 150,90 80,00 1024,00 154,20 119,30 105,10
CcO 3,50 93,10 132,90 90,00 573,00 202,60 154,20 94,20
ClL 798 124,00 416,90 360,00 700,00 201,90 131,80 409,90
CO2 7,38 94,00 304,10 220,00 1100,00 137,60 87,70 325,70

III. KET QUA VA THAO LUAN
1. Phan tich thanh phén chinh

Trong ma tran twong quan 6 Bang 2, duya vao hé s6 twong quan gitra cac bién s6
dé€ danh gia chiéu hudng va mac d anh hudng twong quan gitra cac bién s6. Cé nhiéu
gia tri twong quan 16n hon 0,3. Phan tich thanh phan chinh 1a mét cong cu lwa chon
thich hop dé€ loai bé tinh cfng tinh tuyén tinh cta cac bién s6. Cing tit Bang 2, hé t6
twong quan cé thé st dung dé€ xay dung vecto riéng cho cac thanh phan chinh.
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Bang 2. Ma tran twong quan gitta cac tham sd téi han Pe, Ve, T¢, Tt, Tu ctia cac hop chat

P« Ve Te TL Tu
P 1 -0,087 0,778 0,650 0,476
Ve -0,087 1 0,525 0,560 -0,162
Te 0,778 0,525 1 0,934 0,247
To 0,650 0,560 0,934 1 0,182
Tu 0,476 -0,162 0,247 0,182 1

Phwong phap phan tich thanh phan chinh lam giam tinh phttc tap cta d@ liéu
va c6 thé giai thich quy luat cta tdp dit liéu da bién 1én mang lai cac cau tric tuyén
tinh co ban, va cd thé phat hién cac mdi lién quan bat thuong gitra cac dix liu.

b€ xac dinh s luong cac thanh phan chinh dwoc gitt lai, trudc hét chung ta
phai chay phan tich thanh phan chinh va sau d6 tién hanh phan tich danh gia dua trén
két qua cta no.
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Hinh 2: D6 thi swon d6c lya chon (a) va d6 thi kép (b) 6 1oi d€ xac dinh s8 lwgng thanh phan
chinh thich hop trong khong gian con
K&t qua phan tich danh gia cho thay rang sau khi c6 cac gia tri riéng ctia ma
trdn twong quan, bon thanh phan chinh dau tién giai thich 86% phuong sai va cac
thanh phan con lai déu dong gop 5% hodc it hon. Vi vay, bon thanh phan chinh c6 thé
duoc st dung d€ xem xét msi twong quan gitra cac thanh phan.

Bdng 3. Dit liéu thanh phan chinh twong tng v6i cac tinh chat téi han Pc, V¢, Te, Tu va Tu, va cac

hé sd a, b va c chuyén do6i thanh logarit [[26],[28],[29]].

Cac chat PC: PC: PCs PCy PCs loga logh logc
Nhom luyén

NHs 1,3347 0,5422 -0,9545 -0,2961 0,0328 1,6464 1,3729 2,8846
CS: 1,9397 -1,4894 -0,1667 0,3041 -0,3271 2,3243 2,2230 2,7313
N0 0,2043 -0,3331 -0,6204 -0,0672 0,0137 2,2570 2,0599 2,4849
F2 -1,4785 -0,1106 -0,8596 0,1898 0,0813 11,8537 1,6812 2,2175
He -3,0407 -0,6086 -0,7406 0,0196 -0,0732 2,0573 1,9943 0,5119
H> -2,5470 -0,0880 -0,1006  0,1090 -0,0435 2,4983 2,4619 0,9763
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HCl 0,2701 0,1141 -0,7225 -0,0041 -0,0626 11,7612 11,5775 2,6954
H-2S 1,0744 -0,1913 -0,6825 -0,4012 0,0816 1,6785 1,4814 2,8013
Kr -0,6050 0,3816 0,3889 0,1762 -0,0101 2,2778 2,1703 2,1623
Ne -1,8598 1,5529 11,0834 -0,2686 -0,1016 1,9085 1,8035 1,4871
NO -1,0392  0,0557 -1,0860 -0,0135 0,0989 1,2014 11,0414 2,5709
Oz -1,2877 -0,0265 -0,5117 0,1432 0,0672 2,1841 2,0682 2,0366
SOz 1,1999 -0,6486 -0,4426 -0,1473 -0,1655 2,1284 1,8603 2,7828
SFs 0,5162 -1,7685 0,9599 03376 0,2104 2,6254 2,4492 2,4370
UFs 2,1190 -2,7576 09847 0,1819 0,0695 2,7328 25808 2,6484
H0 3,8622 3,0915 -0,4272 0,6556 0,0646 1,5185 11,1818 3,1142
Xe 0,0750 -0,1647 0,3813 0,1626 -0,0432 2,3902 2,2808 2,3015
Nhom kiém tra ngoai
N2 -1,3057 0,3018 0,6544 0,1003 0,0273 2,2681 2,1517 1,9479
Ar -0,8545 11,3268 11,2413 0,0657 -0,0399 2,1881 2,0766 2,0216
CcO -1,2749 -0,0398 0,3125 0,0667 0,0829 2,3066 2,1881 1,9741
Clz 1,8615 -0,3145 0,1232 -0,9036 0,0701 2,3051 2,1199 2,6127
CO2 0,8360 11,1744 11,1853 -0,4010 -0,0336 2,1386 1,9430 2,5128

Hinh 2 la d6 thi swon ddc triec quan cho phép xac dinh hiéu qua s0 lwgng thanh
phan chinh thich hop, biéu dién su thay ddi d6 doc theo s& thanh phan nhu trén Hinh
2a. Ngoai ra s6 thanh phan phu thudc vao diém gdp “khuyu tay” ma tai d6 dwa vao
cac gia trj riéng con lai twong d6i nho va tat ca cd cung kich thudc d€ lya chon thanh
phan chinh. Diém nay khong thé hién ro trong d6 thi swon déc Hinh 2a, nhung chiung
ta van c6 thé két luan diém thit tu 1a diém gap "khuyu tay". Trong Hinh 2b &b thi mo ta
su thay d6i cac thanh phan lién quan PCi va PC: trong khong gian bao gom P, T, Tt,
Ve and Tu. Bang ki thuat phan tich thanh phan chinh da chiing minh dwoc cac thanh
phan chinh dwoc chon trong truong hgp nay phut hop véi cac tinh chat nhiét dong cua
cac hé chat, nam thanh phan chinh da dwgc chon mét cach thich hgp, nhuw dwgc chi ra
trong Hinh 2.

Cac bién thanh phan chinh dwgc xac dinh tir sy két hop tuyén tinh ctia cac bién
ban dau. Cac thanh phan chinh dwoc trich xuat tir cac vecto riéng cung cdp cho cac hé
s0 cua phuong trinh. D6 thi kép dwgc minh hoa trong Hinh 2b cho thay ca trong sd va
diém s0 cho hai thanh phan dwgc lwa chon song song. N6 ¢6 thé cho biét phép chiéu
cua mot quan sat trén khong gian con véi cac di€ém sd twong tng. N6 cling ¢6 thé tim
thay ty 1é quan sat va cac bién trong khong gian con cta hai thanh phan ban dau. biéu
nay cting cho phép co6 thé kiém tra dwgc cac thanh phan khac nhau trén khong gian
con.

Twr Bang 1, dix liéu héa ly twong ting vdi cac hop chat, chung toi tién hanh xac
dinh thanh phan chinh teong tng véi tinh chat héa ly Pc, V¢, Tc, Tu va Tu d6i véi nhom
luyén va nhoém kiém tra. Cac két qua phan tich thanh phan chinh duoc dua ra 6 Bang
3, duoc st dung dé€ luyén mang than kinh nhan tao va danh gia kha nang du doan caa
mang than kinh dwa vao cac chat Nz, Ar, CO, Cl: va CO: trong nhom ngoai.
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2. Xay dung mang than kinh nhén tao

Kién truc mang than kinh nhéan tao I(5)-HL(6)-O(3) duoc thanh lap véi nam
tham s& dau vao PCi, PCz, PCs, PCs va PCs cua 16p dau vao; voi sau nut ctua 16p an
HL(6) va ba tham s6 dau ra loga, logb va logc ctia 16p dau ra [[2],[20],[21]]. Ham truyén
trén cac nut hinh chit S vdi thuat toan luyén mang Levenberg-Marquardt va cac tham
0 luyén mang: momen 0,7; ty 1é hoc 0,7 duoc stt dung d€ luyén mang than kinh ANN-
PCA. Cac gia tri MSE = 0,001702; 0,0053802 va 0,0058694 cho cac két qua twong tng voi
nut dau ra loga, logb va loge, twong tng thu duoc tir qua trinh luyén mang sau 5000
vong luyeén.

Bang 4. So sanh két qua hé so tinh toan (cal.) voi gid tri goc tir thuc nghiém (exp.) [[26],[28],[29]].
Céc hé s0 tinh toan tir mang 1(5)-HL(6)-O(3) dwoc phuc hdi tro lai (recover) tir cac gia tri logarit.

Cac hé s chuyén doi

Cac khi loga logb logc

exp. cal. ARE%  exp. cal. ARE%  exp. cal. ARE%
N2 2,268 2,269 0,044 2,152 2,142 0,437 1,948 1,944 0,2
Ar 2,188 2,18 0,375 2,077 2,058 0,92 2,022 2,013 0,435
Cco 2,307 2,311 0,169 2,188 2,18 0,366 1,974 1,973 0,056
Clz 2,305 2,35 1,944 2,12 2,099 0,972 2,613 2,611 0,054
CO: 2,139 2,17 1,454 1,943 1,987 2,244 2,513 2,51 0,127
MARE, % 0,633 0,673 0,186

Céc hé s6 hoi phuc

Cac khi a b c

exp. recover ARE% exp. recover ARE% exp. recover ARE%
N 185,4 185,8 023 1418 138,8 2,127 88,7 87,89 0,91
Ar 154,2 151,3 1,869 119,3 114,2 4,306 105,1 103,0 2,014
Cco 202,6 204,4 0,902 154,2 151,4 1,818 94,2 93,97 0,248
Cl 201,9 223,8 10,87 131,8 125,7 4,63 4099 408,6 0,312
CO: 137,6 147,8 7412 87,7 96,95 10,55  325,7 323,3 0,743
MARE, % 3,467 3,22 0,871

Cac sai s6 dugc truyén nguoc lai qua hé thong dé diéu chinh cac tham s6 trong
mdi 16p. Trong qua trinh luyén mang trén cung mot tap di liéu duoc xt 1y nhiéu lan vi
trong s6 két noi da duoc tinh chinh qua mdi [an. Trong qua trinh hoc, sai s6 1éch gitra
dau ra cia mé6 hinh mang va dau ra mong mudn giam xudng dan theo qua trinh luyén
va duoc md hinh dwoc két ndi t8i wu gitta dau vao va dau ra. Cac quy tac luyén duoc
luu lai d€ qua trinh luyén ldp di ldp lai trong qud trinh luyén duoc giam tdi thiéu cac
sai s0 161. C4u tric mang than kinh trong nghién cttu nay dwoc biéu thi bing mot mang
lwéi ba 16p, nhw dwa ra trong Hinh 1.

M6 hinh mang than kinh ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) duoc sit dung d€ du doan
cac hé so loga, logb va loge. Cac gia tri dw doan loga, logb va logc dwgc phuc hoi va so
sanh v6i cac tham sd ban dau, nhu dugc néu trong Bang 4. Cac tham sd loga, logb va
logc nhan dwogc tt m6é hinh ANN-PCA 1(5)-HL(6)-O(3) dwoc so sanh vdi cac gid tri
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duoc chuyén dai tir tham s6 thiee nghiém, nhue dwoc dua ra trong Bang 4. So sanh nay
khong chi cho biét d6 16n ctia cac gia tri sai s MARE, % d6i véi cac gid tri duoc chuyén
ddi va du doan loga, logb va loge; ma con duoc stt dung cho ca dix liéu goc thuc
nghiém va gia tri phuc hoi. Pay la nhiing gia tri do lwong mic do tin cay va va do
chinh xac ctia cac phép tinh, da khang dinh cac két qua tinh toan pht hop véi thuc
nghiém va nam trong khoang khong chéc chan ctia thyc nghiém.

0 0 /6/g
rli -
ISRy = Exp IB = Exp
= o DI-EOS g ol o D-E
) & Eq2 o A EQ2
g 100 —— PCA-ANN IS PC-#
e (&}
— =
) Sy
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-200 T T T T 1 -150 T
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0 W 0
- < -1004
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E . c E 200
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O 100+ A EQ2 °
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) ~
cﬂN -150 4 m 5901
-600 4
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c) TIK d) TIK

Hinh 3: So sanh hé s0 virial bac hai ctia cac chat khi dwoc tinh b.;fmg mang ANN-PCA I(5)-
HL(6)-O(3), phwong trinh trang thai virial (2) [25], phuwong trinh trang thai Deiters D1-EOS [24],
va thue nghiém, Exp. duoc 18y tir [25,26]. a) argon; b) khi N2; ¢) khi CO; d) khi Cl..

Cac gid tri sai s6 MARE, % cho cac tham s6 dugc tinh béi cong thire sau:

X

cal

N Xeyo, — 100
O — exp.
MARE, % =| 2, n véintirldén4 4)

exp.

Trong do6 cac gia tri xexp. va xca. la cac gia tri chuyén doi logarit loga, logb va loge
ttr thue nghiém va cac gia tri tinh toan ttr mang I(5)-HL(6)-O(3). Diéu nay ciing dwoc
ap dung twong tu cho dit liéu thye nghiém ban dau va d@ liéu phuc hoi.

Cac dir liéu phuc hoi duoc stt dung dé tinh toan cac hé s6 virial bac hai cho khi
argon, Nz, CO va Cl2 duoc thé hién trong Hinh 3. Trong qua trinh luyén mang than
kinh nhan tao ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) da duoc danh gia chéo bang cach stt dung ki
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thuat loai bd tung treong hop. Mo hinh ANN-PCA 1(5)-HL(6)-O(3) nay thé hién kha
nang du doan tot cho cac tham s6 chuyén ddi loga, logb va loge.

Cac tham s6 chuyén doi loga, logb va loge dugc st dung dé€ phuc hoi lai hé s6
dang ban dau trong phuong trinh virial (2), nhue dwoc dwa ra trong Bang 4. Phuong
phép phén tich phuong sai mét yéu t6 [[27]] cling duoc st dung d€ xac nhéan cac gia tri
du dodn cta loga (F = 0,089 < Foos = 5,318), di véi logh (F = 0,00024 < Foos = 5,987), di
voi loge (F = 0,00024 < Foos = 5,987); ma con phuc hoi dit liéu cho cac tham sd a (F = 0,094
< Foos = 5,987), d6i véi tham s b (F = 0,0044 < Foos = 5,987) va ddi véi tham s6 ¢ (F =
0,0002 < Foes = 5,987). Diéu nay cho thay su khac biét gitra kha nang dy bao cua md
hinh ANN-PCA 1(5)-HL(6)-O(3) va cac gia tri thuc t€ 1a khong dang ké. Vi vay, mo
hinh mang than kinh ANN-PCA 1(5)-HL(6)-O(3) c6 thé duoc sit dung d€ danh gia cac
tham s0 4, b, va ¢ cua phuong trinh trang thai virial (2).

3. Du doan hé sé virial

Cac hé s6 virial cua khi argon, N2, CO va Cl2 thu duoc tir qua trinh tinh toan
bang phuong trinh trang théi virial (2) [[25]] st dung cac hé s8 a, b va ¢ dw doan trong
Bang 4. Cac hé s8 virial nay cling duoc tinh bang cach st dung phuwrong trinh trang thai
Deiters D1-EOS [[24]]. Cac két qua nhan dwoc, so sanh vdi nhau va véi div liéu thuc
nghiém [[25],[26]], nhan thay cac hé sd virial bac hai cua cac chat khi tinh toan tir cac
phuong phap trong cong trinh nay rat gan voi dit liéu thwee nghiém [[25],[26]] va véi
két qua tinh toan tir phwong trinh trang thai Deiters, da dwoc mo ta & Hinh 3. Sy khac
biét gitta cac két qua tinh toan va d liéu thuc nghiém la khong dang ké. Cac hé sd
virial tong tac bac hai duwoc tao ra nam trong viing khong chéac chan ctia cac phép do
thire nghiém.

IV. KET LUAN

Nghién cttu nay budc dau md ta thanh cong mdi quan hé gitra cac tham s6
nhiét dong hoc téi han ctia cac khi bang phuong phép phan tich thanh phan chinh két
hop st dung mang than kinh ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3). Kiéu kién trtic mang duoc
xay dung bang cach st dung ky thuat phan tich thanh phan chinh nham nang cao chat
lwgng mo hinh va chat luong du doan cac hé so loga, logb va logce trong phuong trinh
trang thai. Sau d6 cac dit liéu duoc tai tao lai dir liéu dinh dang ¢ dang hé s trong
phuong trinh da dat chat luong du doan cao véi sai s6 MARE% rat nho. Cong trinh
nay clng da st dung thanh cong thuét toan di truyén dé tim kiém cau tric mang than
kinh t6i wu I(5)-HL(6)-O(3) ddp tng kha ndng tng dung thuc t€. Ky thuat nay c6 thé
cho phép htra hen trong twong lai sit dung dé thanh cac md hinh méi theo cach nay va
danh gia dit liéu nhiét dong hoc ctia cac hé khac nhau.
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Cac hé s virial thu duoc tir m6 hinh ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) khép rat tot

véi cac hé s6 tir phuong trinh trang thai virial va phuong trinh trang théi Deiters.

Trong twong lai ching c6 thé dwgc st dung hd tro du dodn cdc tham sd sigma va

epsilon trong ham thé Lennard-Jones ctia cac hé chat long. Diéu nay c6 thé duwoc stk

dung d€ du doan dir liéu nhiét dong hoc ctua hé can béng long hoi béng stt dung cho

mo phong Monte Carlo toan cuc.
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ABSTRACT

The gaseous components in the chemical industry usually contain of mainly gases
such as argon, nitrogen, carbon monoxide and chlorine. The direct emission of
these gases into the atmosphere should be limited by their impact on the
environment. For its storage and separation, we should sufficiently know the
intermolecular interaction and the second virial coefficients that characterize the

interaction of molecules. The paper uses the neural network model combining the
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principal component analysis ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) with the MSE error value
of 0.0069695 to predict the coefficients a, b and c in the virial state equation based
on the critical properties of gases. Second virial coefficients are correctly
determined using the predicted coefficients a, b, and c. The computed virial
coefficients are very close to the predicted virial coefficients of the Deiter equation

and appropriate to the experimental data.

Keywords: ANN neural network, virial coefficients, virial state equation; principal

component analysis.
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