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Zusammenfassung

Im Rahmen dieser Forschungsarbeit wurden zwei neue Gruppenbeitragsmethoden zur
Vorhersage thermodynamischer Stoffgréfien entwickelt und vorgestellt: Das Gruppen-
beitragsmodell EBGVAP zur Vorhersage der Verdampfungsenthalpien von Reinstoffen
und die Gruppenbeitragszustandsgleichung VBGCM zur Vorausberechnung molarer
Volumina fluider Reinstoffe. Ziel dieser Entwicklung war es, durch neue physikalische
Ansitze die Korrelation und Vorhersage thermodynamischer Stoffgrofien im Vergleich
zu konkurrierenden Methoden weiter zu verbessern.

EBGVAP zeichnet sich im Vergleich zum Konkurrenz-Modell UNIVAP durch eine ver-
besserte Korrelations- und Vorhersagegiite aus und gestattet mit einem mittleren re-
lativen Anpassungsfehler von 1.0% Vorhersagen von Verdampfungsenthalpien unbe-
kannter Reinstoffe bis zu einer reduzierten Temperatur von 7, = 0.7, teilweise sogar
bis T, ~ 0.95. Fiir die vorgestellte Gruppenbeitragszustandsgleichung VBGCM zeigte
sich, daf} sich ein Local-Composition-Ansatz anstelle einer angenommenen zufilligen
Verteilung der Molekiile fiir die Vorhersage molarer Mischungsvolumina nicht bew&ihr-
te. Dennoch konnte aufgrund eines modifizierten Ansatzes zur Beschreibung der Wech-
selwirkungsenergie eine Verbesserung der Vorhersage beziiglich der Reinstoffe erzielt
werden. Mit einem mittleren relativen Anpassungsfehler von 1.3% ist VBGCM in der
Lage, molare Reinstoffvolumina {iber einen weiten Temperatur- und Druckbereich vor-
herzusagen. Um Literaturliicken zu schliefen, wurden Dichtemessungen ausgesuchter
Reinstoffe und binérer fliissiger Systeme bei verschiedenen Temperaturen und Driicken
mit Hilfe eines Biegeschwingers durchgefiihrt.

Aufgrund des hochgradig nichtlinearen Einflusses der jeweiligen Modellparameter in die
zugrundeliegenden Modellgleichungen zihlen Parameteroptimierungen fiir die meisten
der im Rahmen dieser Arbeit vorgestellten und verglichenen Gruppenbeitragsmetho-
den zur Klasse multimodaler Optimierungsprobleme, deren Lésung die Verwendung
von Methoden der Computational Intelligence notwendig machten. Aus diesem Grund
wurden verschachtelte Evolutionsstrategien entwickelt und vorgestellt, die in bezug auf
nichtlineare Regressionen oftmals effizienter sind als herkdmmliche Evolutionsstrategi-
en. Dies wurde anhand mehrerer Anwendungsbeispiele in R? bis R*® demonstriert.

Mit Hilfe Kiinstlicher Neuronaler Netze wurde gezeigt, daf§ es mit ihrer Hilfe prinzipiell
mdoglich ist, thermodynamische Stoffdaten von Substanzen vorherzusagen. So konnten
sowohl Verdampfungsenthalpien von Reinstoffen mit einer &hnlich hohen Giite wie
EBGVAP als auch kritische Grofien (7., p. und v.) mit einer Unsicherheit von etwa
2%-3% vorausberechnet werden. Als Eingaben einfacher feed-forward-Netze dienten
vorwiegend van der Waals’sche Oberflichen von funktionellen Gruppen.






Inhaltsverzeichnis

Abbildungsverzeichnis

Tabellenverzeichnis

Formelzeichen

1 Einleitung

2 Theoretischer Hintergrund

2.1

2.2

Relevante Grundlagen aus der Thermodynamik . . . . ... ... ...
2.1.1  Zustandsgleichungen . . . . .. ..o
2.1.2  Kritische Groflen . . . . . . ..o oo
2.1.3  Verdampfungsenthalpie . . . . . ... ... ... ... ... ...
214 Exzefgroflen . . . . . .. L
2.1.5 Molares Volumen . . . . ... ... ...... . .........
2.1.6  Gruppenbeitragsmethoden . . . . . . ... ..o
2.1.7  Gruppendefinition . . . . . ..o
2.1.8 Konzept der lokalen Zusammensetzung . . . . . .. . ... ...
Grundlagen der Computational Intelligence . . . . . . . ... ... ...
221 Optimierung . . . . . . . v v it
2.2.2 Regression . . . . . . ... Lo
2.2.3  Charakterisierung des Losungsraums . . . . . . ... . .. ...

2.24 Deterministische Algorithmen . . . . .. .. .. ... ... ...

viii

xi

© 00 o O A A W w W

11



Inhaltsverzeichnis

3

2.2.5 Evolutiondre Algorithmen . . . . . . ... ... ... ... ... 16
2.2.6  Wahl eines geeigneten Algorithmus . . . .. ... ... ... .. 17
2.2.7 Kiinstliche Neuronale Netze . . . . ... ... ... ... .. .. 18
Verschachtelte Evolutionsstrategien 23
3.1 Motivation . . . .. .. 23
3.2 Klassische (u, A)-/(u + A)-Evolutionsstrategien . . . . ... ... ... 24
3.3 Verschachtelung von Evolutionsstrategien . . . . . . ... ... ... .. 27
3.3.1 Zugrundeliegender Algorithmus . . . . ... ... ... ... .. 28
3.3.2 Notation . . . . ... ... L 30
3.4  Anwendungsbeispiele in R™ . . . . ... Lo 30
3.4.1 Korrelation von Oberflichenspannungen (R?) . . ... ... .. 31
3.4.2  Gruppenbeitragsmodelle mod. UNIFAC/EBGCM (R®) . . . . . 37
3.4.3  Gruppenbeitragsmodell EBGCM (R / R*) . . ... ... .. 41
3.5 Ausblick . ... 43

EBGVAP — Vorhersage der Verdampfungsenthalpien von Reinstoffen 45

4.1 Géngige Methoden zur Berechnung von Verdampfungsenthalpien . . . . 45
4.2 Das Gruppenbeitragsmodell UNIVAP . . . . . . . ... ... ... ... 46
4.3 Das Gruppenbeitragsmodell EBGVAP . . . . ... .. ... ... ... 49
4.3.1 Ableitung des EBGVAP-Modells . . . ... .. ... ...... 49
4.3.2  Gruppendefinition . . . . . .. ..o L 52
4.3.3 Aufbereitung der Datenbasis . . . . . ... ... ... ... ... 53
4.3.4  Anpassung der Wechselwirkungsparameter . . . . . . .. .. .. 54
4.3.5 EinfluB der gewdhlten Gruppendefinition . . . . . . . . ... .. 64
4.3.6 Korrelationsgiite . . . . ... ... L0 66
4.3.7 Vorhersagegiite . . . . .. ... ... ... . 67
4.3.8 Variation der Temperaturabhidngigkeit . . . . .. ... ... .. 68
4.3.9 Entwicklungspotential des EBGVAP-Modells . . . . .. ... .. 70

4.4 Vorhersage durch Kiinstliche Neuronale Netze . . . . .. ... ... .. 71



Inhaltsverzeichnis

il

5 Dichtemessung von Reinstoffen und binidren Gemischen

5.1
5.2
5.3

5.4

Motivation . . . . . . ..
Auswahl der zu vermessenden bindren Systeme . . . . . .. ... .. ..
Experimentelle Methoden . . . . . . ... ... ... ... ...
5.3.1 Absolute Mefiverfahren . . . . . . . ... ... ..o
5.3.2 Relative Mefiverfahren . . . . . .. ... ..o
Dichtemessung mit dem Biegeschwinger . . . . . . . .. ... ... ...
5.4.1 Kalibrierung des Biegeschwingers . . . . . . .. ... ... ...
5.4.2  Aufbau der Mefapparatur DMA 60/602 - SP3 . ... .. ...
5.4.3  Versuchsdurchfiihrung mit der DMA 602 - SP3 . . ... .. ..
5.4.4 Temperaturregelung der DMA 602 . . .. ... .. ... ... ..
5.4.5 Einflul der Probenviskositdt . . . . . ... ... ... ... ...
5.4.6 Fehlerbetrachtung DMA 602 . . . . . ... ... ... ......
5.4.7 Meflergebnisse der DMA 602 . . . . . .. ... ... ... ....
5.4.8 Aufbau der Meflapparatur DMA 60/512p . . . .. ... ....
5.4.9  Versuchsdurchfiihrung mit der DMA 512p . . . ... ... ...
5.4.10 Temperaturregelung der DMA 512p . . . .. ... ... . ...
5.4.11 Druckregelung der DMA 512p . . . . . ... .. ... ... ...
5.4.12 Fehlerbetrachtung DMA 512p . . . . . ... .. ... ... ...
5.4.13 MeBergebnisse der DMA 512p . . . . . . ... ... ... . ...

6 VBGCM - Vorhersage von Reinstoffdichten

6.1
6.2
6.3
6.4
6.5

Inkrementenmethoden . . . . . ... ... ... ... L
Zustandsgleichungen . . . .. ...
Gruppenbeitragszustandsgleichungen . . . . . . ... oo L
Das Molekularmodell nach Nitta et al. . . . . ... .. ... ... ...
Gruppenbeitragszustandsgleichung VBGCM . . . .. ... ... . ...
6.5.1 Ableitung des VBGCM-Modells . . . . .. ... ... ... ...

6.5.2 Erreichen des idealen Gaszustandes . . . . . .. .. .. ... ..

79
79
80
81
81
82
83
84
85
87
88
89
90
93
95
96
97
98
98
99



Inhaltsverzeichnis

6.5.3 Iterative Bestimmung des molaren Volumens . . . . .. . .. ..
6.5.4 Gruppendefinition . . . . . ..o
6.5.5 Anpassung an molare Reinstoffvolumina . . . . . . ... .. ..
6.5.6 Korrelationsgiite . . . . ... ... Lo
6.5.7 Vorhersagegiite . . .. ... ... . ... ... L
6.5.8 Variation der Temperaturabhéngigkeit . . . . ... ... . ...
6.5.9 Anpassung an molare Mischungsvolumina . . . . ... ... ..

6.5.10 Schlufifolgerung und Ausblick . . . .. ... ... ... ... ..

7 Vorhersage kritischer Groflen durch Kiinstliche Neuronale Netze

7.1
7.2
7.3

7.4

Korrelationsmethoden . . . . . . ... ... o000
Inkrementenmethoden . . . . . . . ...
Vorhersage durch Kiinstliche Neuronale Netze . . . ... ... ... ..
7.3.1 Datenaufbereitung . . . . .. ... o Lo
7.3.2 Auswahl der Netze . . . . ... ... ... ... ....... ..
7.3.3 Resultate bei Beriicksichtigung einer Ausgabegrofie . . . . . ..
7.3.4 Resultate bei Beriicksichtigung dreier Ausgabegrofien . . . . . .

Ausblick . . . . ...

8 Zusammenfassung

Literaturverzeichnis

A Verdampfungsenthalpien, Molvolumina

Al
A2
A3
A4
A5

Gruppeneinteilung fiir EBGVAP und VBGCM . . . . . ... ... ...
Neu angepafite UNIVAP-Parameter fiir Ah, . . ... . ... ... ...
EBGVAP-Parameter fiir Ah, . . . . . . . .. . .. ...
mod. Nitta-Chao-Parameter firv . . . . ... ... .. ... ......

VBGCM-Parameter firv . . . . . ... ... ... ... .. ......

121
121
122
123
124
127
128
129
132

133

134



Inhaltsverzeichnis v

B Messungen: Reinstoffdichten, Gemischdichten und Exzeflvolumina 159

B.1 Kalibrierdichten von n-Hexan [Span99] . . . .. . ... .. ... .... 159
B.2 Kalibrierdichten von Wasser [Wagn99] . . . ... ... ... ...... 159
B.3 Reinstoffdichten (DMA 602) bei p=0.1MPa . . . ... ... ...... 160
B.4 Gemischdichten / Exzeivolumina (DMA 602) . . ... ... ...... 160
B.5 Reinstoffdichten (DMA 512p) . . . . . .. ... o o 194
B.6 Gemischdichten und Exzefivolumina (DMA 512p) . . . ... . ... .. 194
C VBGCM: Partielle Ableitungen in Gleichung (6.17) 219
D Kritische Gréfien 221

D.1 Inkrementenmethoden nach CONSTANTINOU und GANI fiir 7, p. und v, 221

D.2 Gruppeneinteilung nach CONSTANTINOU+GANI . . . . . . . . . . ... 222

E Rechnerausstattung 223



vi

Inhaltsverzeichnis




vii

Abbildungsverzeichnis

1.1

2.1
2.2

3.1

3.2
3.3
3.4
3.5
3.6
3.7
3.8

4.1

4.2
4.3
44

4.5

4.6

Anzahl existierender Substanzen seit 1966 [CAS99] . . .. ... .. ..

Klassifizierung des Begriffs Optimierung . . . . . . . . ... ... ...

Aufbau eines (3-4-4-2)-NN mit Riickkopplung und shortcut-Verbindung

Schematischer Ablauf einer (2,4)-ES mit intermediéirer Rekombination
und 2-dimensionaler Schrittweite in R* . . . . . . ... ... ... ...

Algorithmus einer verschachtelten Evolutionsstrategie . . . . . . .. ..
Typische Sprungprozession einer verschachtelten Evolutionsstrategie . .
Losungsraum der Umgebung von M; bis M5 . . . . . ... ... ....
Losungsraum der Umgebung von Mg und My . . . . . .. .. ... ...
Unterraum des mod. UNIFAC-Testsystems . . . . . . . ... ... ...
Unterraum des EBGCM-Testsystems . . . . ... .. ... .......

Konvergenzgeschwindigkeiten diverser Algorithmen . . . . ... .. ..

Hauptgruppenwechselwirkungsmatrix EBGVAP mit modifizierter Grup-
peneinteilung nach WU und SANDLER . . . . .. ... .. .......

Losungsraum der Anpassung CH, 4> CHy (UNTVAP) . . . ... .. ..
Lésungsraum der Anpassung CHy+> CHy (EBGVAP) . . . . . . .. ..

Unterraum der Anpassung CHs > CHs /| CHs <+ CHy | CHy 4+ CH,
(UNTVAP) . .. oo

Unterraum der Anpassung CHs +» CHs /| CHs <+ CHy | CHy 4+ CH,
(EBGVAP) . . . oo

Korrelationsabweichung ausgewihlter Kohlenwasserstoffe . . . . . . ..



viii

Abbildungsverzeichnis

4.7 Korrelation von n-Propan, n-Hexan und Benzol . . . . ... ... ...
4.8 Struktur eines (4-4-1) feed-forward-Netzes mit 25 Verbindungen

4.9 Korrelation und Vorhersage von Ethan (3HG) . . ... ... ... ...
4.10 Korrelation und Vorhersage von Ethan (5HG) . .. ... ... ... ..

5.1 Aufbau der MeBapparatur DMA 60/602 -SP3. . ... .........
5.2 Dichtekorrektur fiir DMA 602 aufgrund des Viskositétseinflusses . . . .
5.3 Literaturvergleich DMA 602 (T=298.15K, p=0.1MPa) . . . . . . . ..
5.4  Reproduzierbarkeit DMA 602 (T'=298.15K, p=0.1MPa) . . . ... ..
5.5 F von 1,2-Ethandiol / Wasser bei p=0.1MPa . . . ... ... .....
5.6 Aufbau der Mefapparatur DMA 60/512p . . . . .. ... ... . ...

5.7 Mefzellenvergleich: 1,2-Propandiol / Wasser (288.15K, 0.1 MPa) und 1,2-
Butandiol / Wasser (308.15K, 0.1MPa) . . . . ... ... ... .. ...

5.8 Druckabhiingigkeit v® bei 1,2-Butandiol (1) /Wasser (2). . . . . . . ..

6.1 Nullstellensuche fiir Ethan (T=260K, p=1.5MPa) . . ... ... ...

6.2 Hauptgruppenwechselwirkungsmatrix VBGCM mit modifizierter Grup-
penteilung nach WU und SANDLER . . . . . .. ... ..........

6.3 Korrelation von 2-Propanol und 1-Chlornaphthalin (p=0.1MPa) . . . .
6.4 Korrelation von n-Hexan (T'=298.15K) . . ... ... .. ... . ...
6.5 wy-Korrelation von n-Undecan / n-Heptan . . . . . .. .. ... ... .

6.6 v®-Korrelation von n-Undecan / n-Heptan . . . ... ... .......

7.1 Hauptgruppenabdeckung der 197 herangezogenen 7.-Daten bei Verwen-
dung einer modifizierten Gruppeneinteilung nach WU und SANDLER . .

7.2 Hauptgruppenabdeckung der 141 herangezogenen p.-Daten bei Verwen-
dung einer modifizierten Gruppeneinteilung nach WU und SANDLER . .

7.3 Hauptgruppenabdeckung der 116 herangezogenen v.-Daten bei Verwen-
dung einer modifizierten Gruppeneinteilung nach WU und SANDLER . .

7.4 Struktur eines verwendeten (5-4-3) feed-forward-Netzes zur simultanen
Présentation von T.-, p.- und v.-Mustern . . . . . . . . .. .. .. ..

7.5 Overtraining der p.-Daten eines (8-20-3)-NN . . . . . . ... ... ...

125

126

126



Tabellenverzeichnis

3.1 Lokale Minima des Regressionsproblems in R? . . . . . ... ... ...
3.2 Deterministische Algorithmen zur nichtlinearen Regression in R?. . . .
3.3 Evolutionsstrategien zur nichtlinearen Regression in R? . . . . . ... .
3.4 Strategienvergleich bei nichtlinearer Regression in R® . . . . . . . . ..
3.5 Strategienvergleich bei nichtlinearer Regression in R . . . . . ... ..

3.6 Strategienvergleich bei nichtlinearer Regression in R*¢ . . . .. .. ...

4.1 Initialisierungsintervalle fir UNTVAP / EBGVAP . . ... .. ... ..

4.2 Anpassungsergebnisse UNIVAP / EBGVAP (modifizierte Gruppenein-
teilung nach WU und SANDLER) . . .. .. ... ............

4.3 Anpassungsergebnisse UNIVAP / EBGVAP (urspriingliche Gruppenein-
teilung nach WU und SANDLER) . . . . . ... ... ..........

4.4 Vorhersagen mit EBGVAP . . . . ... ... . L0
4.5 Variation der Temperaturabhingigkeit fir EBGVAP . . . . . ... ...

4.6 Beispielhafte Generierung der Eingabeeinheiten eines Neuronalen Netzes
unter Verwendung des Gruppenbeitragsprinzips . . . . .. . . .. ...

4.7 Anzahl herangezogener Ah,-Daten (3 Hauptgruppen) . . . . . .. . ..
4.8 Anzahl herangezogener Ah,-Daten (5 Hauptgruppen) . . . . . .. . ..
4.9 MAF /kJ/mol aller Datensets (3 Hauptgruppen) . . . . . .. . ... ..
4.10 MAF /kJ/mol aller Datensets (5 Hauptgruppen) . . . . . . .. .. ...

5.1 Zur Dichtemessung verwendete Reinstoffe . . . . . . . . ... ... ...
5.2 Dynamische Viskosititen 7 / mPas relevanter Reinstoffe . . . .. . ..

5.3 Gesamtfehler der Dichtemessung mit der DMA 602 . . . ... ... ..



Tabellenverzeichnis

5.4

6.1

6.2
6.3
6.4
6.5

7.1

7.2
7.3
7.4

Gesamtfehler der Dichtemessung mit der DMA 512p . . . ... .. .. 98

Anpassungsergebnisse (v) Nitta-Chao / VBGCM (modifizierte Grup-

peneinteilung nach WU und SANDLER) . . . . . ... ... ... . ... 113
Initialisierungsintervalle (N1TTA, mod. NITTA und VBGCM) . . . . . . 114
Vorhersagen mit VBGCM . . . . . ... ... 116
Variation der Temperaturabhédngigkeit fiir VBGCM . . . . ... .. .. 117
Anpassungsergebnisse (v®) Nitta-Chao / VBGCM (modifizierte Grup-

peneinteilung nach WU und SANDLER) . . . . . .. .. ... ...... 117
Einteilung kritischer Daten zum Training und zur Generalisierung Neu-

ronaler Netze in Abhingigkeit der Ausgabegrofie . . . . . . ... . . .. 127
Ergebnisse Neuronaler Netze mit einer Ausgabegréfie . . . . . . . . .. 129
Ergebnisse Neuronaler Netze mit drei Ausgabegréfien . . . . . . . . .. 130
Vergleich trainierter Netze mit einer Inkrementenmethode . . . . . . . 131



xi

Formelzeichen

Lateinische Formelzeichen

leﬁammb\&hm&nnnnmm@@@kgggggg

Symbol fiir den Verzicht einer Rekombination
Individuum einer Evolutionsstrategie
Aktivierungszustand eines Neurons

Anzahl bereits angepafiter Wechselwirkungskombinationen
Parameter des EBGVAP-Modells

Parameter des UNIVAP-Modells

Koeffizient des temperaturabhdngigen Hartschalenvolumens
Apparatekonstante des Biegeschwingers

Parameter des EBGVAP-Modells

Parameter des UNIVAP-Modells

Anzahl an Bias-Neuronen eines Neuronalen Netzes
Apparatekonstante des Biegeschwingers

Betragsmiflig max. Spanne eines Exzefigrofiendatensatzes
Parameter des UNIVAP- und EBGVAP-Modells
Federkonstante des Biegeschwingersystems

Externer Freiheitsgrad

Konstante des Evolutionsstrategie-Mutationsfaktors
Symbol fiir diskrete bisexuelle Rekombination

Energie, Gitterenergie

Zielfunktionsauswertung der Objektvariablen
Eigenfrequenz des Biegeschwingers

Verallgem. intermediére bisexuelle Rekombination
Gewichtungsfaktor eines Fehlerkriteriums

molare freie Enthalpie

Kombinatorischer Faktor

partielle molare freie Enthalpie

freie Enthalpie



xii

Formelzeichen

FIIIITHYPYDLDO TT W OI IS 22222223 I I RTINS T DTSR

/ Jmol 1 K~!
/ -

Verallgem. intermediire panmiktische Rekombination
spezifische Enthalpie

molare Enthalpie

Enthalpie

Intermedidre bisexuelle Rekombination
Intermedidre panmiktische Rekombination

Menge aller Individuen

Eingabegrifie eines Neuronalen Netzes
Stefan-Boltzmann-Konstante

Anzahl der Kontakte einer Strukturgruppe

Masse

Mutationsoperator

Anzahl der Neuronen einer Eingabeschicht
Molmasse

Normalverteilte Zufallszahl

Avogadro-Konstante

Anzahl der Molekiile

Anzahl der Strukturgruppenpaare

Anzahl der Komponenten eines Gemischs

Anzahl der Datensitze / Anzahl der Datenpunkte
Anzahl der Datenpunkte

Anzahl der Objektvariablen

Anzahl der Neuronen einer versteckten Schicht
Anzahl der Strukturgruppen in einem Molekiil
Stoffmenge

Ausgabe des Neurons eines Neuronalen Netzes
Druck

Parameter (Objektvariable)

Population einer Evolutionsstrategie

Relative van der Waals’sche Oberfliche
Konfigurelle Verteilungsfunktion

Mittlerer energetischer Wechselwirkungskoeffizient
Rekombinationsoperator

Glied der Rotationsmatrix R(cy)

Relatives van der Waals’sches Hartschalenvolumen
Universelle Gaskonstante

Rotationsmatrix fiir Korrelation
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/ - Menge aller reellen Zahlen

/- Selektionsoperator

/ Jmol™* K=! molare Entropie

/- Generation einer Evolutionsstrategie

/ - Muster eines Neuronalen Netzes

/ °C Temperatur

/ Jkg™! spezifische innere Energie

/ K absolute Temperatur

/s Schwingungsdauer

/ Jmol~! energetische Wechselwirkung

/ cm®mol~  molares Volumen

/ cm?® Volumen

/ gg™! Massenanteil

/ [w] Gewicht einer neuronalen Netzverbindung

/ Jmol ™! Austauschenergie zwischen zwei Strukturgruppen
/ molmol™*  Molanteil

/ - Exponent einer Strukturoptimierung

/- Molanteil einer Strukturgruppe

/ - Experimenteller Wert bei Regression

/- Exponent einer Strukturoptimierung

/ - beliebiges Modell bei Regression

/- Anzahl an Ausgabeeinheiten eines Neuronalen Netzes
/ - Faktor der Dichtekorrektur aufgrund der Probenviskositit
/- Koordinationszahl

/ - Anzahl gleichzeitig angepafiter Wechselwirkungen
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Formelzeichen

Griechische Formelzeichen
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/ rad
/-
/ rad

Rotationswinkel bei Korrelation
Momentumwert des Backpropagation-Verfahrens
Schrittweite fiir Rotationswinkelmutation
Gruppenverdampfungsenthalpiefaktor
Gruppenwechselwirkungsparameter fiir VBGCM
kinematische Viskositit

Lernrate des Backpropagation-Verfahrens
dimensionslose Dichte

Anzahl Generationsschritte
Aktivititskoeffizient

Abbruchkriterium einer Evolutionsstrategie
Gruppenaktivititskoeffizient

molare Verdampfungsenthalpie
Aktivierungsdifferenz im Backpropagation-Verfahren
Konstante

Anzahl Nachkommen in einer Population
Anzahl Eltern in einer Population
Chemisches Potential

Anzahl Strukturgruppen

azentrischer Faktor

Wechselwirkungsenergie zwischen Molekiilen
Wechselwirkungsenergie zwischen Gruppen
Bewertungsoperator bei Evolutionsstrategien
Wechselwirkungsterm
Zellenverteilungsfunktion

Dichte

Konstante eines Mutationsfaktors
Standardabweichung (Schrittweite)
spezifische Leitfdhigkeit
Oberflichenspannung

Chemische Assoziationsenergie
Oberflichenanteil einer Strukturgruppe
Schwellenwert, eines neuronalen Netzes
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Indizes hochgestellt
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Abwandlung einer Grifle

auf das globale Optimum bezogene Gréfie
auf die Hartschale bezogene Grofie
kombinatorischer Anteil

Exzefigrofie

reine Komponente

ideal

residueller Anteil

Indizes tiefgestellt

qgmmmmﬂ:igkz

Referenzzustand

auf den globalen Faktor bezogene Grifle
auf das Molekiil A bezogene Grofie
berechnet

auf den kritischen Punkt bezogene Grofie
auf das Kohlenstoffatom bezogene Grofie
experimentell

gesamt

Komponente, Untergruppe

Molekiil

Achsenbezeichnung der Rotationswinkel
Untergruppe

Hauptgruppe

auf einen Nennwert bezogene Grofie

auf eine Kalibrierung bezogene Grofie

auf ein Mol bezogene Grofie

auf eine Mischung bezogene Grofie

auf einen Nennwert bezogene Grofie
reduzierte Grofle

auf den Siedepunkt bezogene Gréfie

auf den Sittigungszustand bezogene Grofle
auf den Biegeschwinger bezogene Grifle
auf den Start einer Evolutionsstrategie bezogene Gréfie
auf Korrelationswinkel bezogene Grofie
auf die Standardabweichung (Schrittweite) bezogene Grofe
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Formelzeichen

Konstanten

k =1.380662- 10723 JK~!
N = 6.022045 - 102 mol ™!
R = 8.31441 Jmol~! K1

7 = 3.141592654

k=0.7

Ayps = 3.161 - 10° cm? mol ™!
ABonai = 2.5 - 10° cm? mol !

UBondi = 15.17 cm® mol ™!

Boltzmannkonstante
Avogadrozahl

Universelle Gaskonstante
Kreiszahl

Konstante
Proportionalititskonstante
Bezugsoberfliche nach BONDI
Bezugsvolumen nach BONDI



