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ΕΥΧΑΡΙΣΤΙΕΣ 
 
 
Η παρούσα διπλωµατική εργασία εκπονήθηκε στο Εργαστήριο Ανάλυσης Ρευστών 
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του Πολυτεχνείου Κρήτης και στο χηµείο του διυλιστηρίου της εταιρείας MOTOR 

OIL (HELLAS) ∆ΙΥΛΙΣΤΗΡΙΑ ΚΟΡΙΝΘΟΥ Α.Ε.. 

 
Κατά την διάρκεια εκπόνησης της εργασίας αυτής, ο υποψήφιος είχε την ευκαιρία να 

συνεργαστεί µε µέρος του επιστηµονικού προσωπικού του τµήµατος και του 

διυλιστηρίου και να αποκοµίσει ένα ευρύ φάσµα επιστηµονικών και τεχνικών 

γνώσεων, πάνω σε θέµατα χηµειοµετρίας, µοντελοποίησης και χηµικών διεργασιών.     

 

Καταρχήν εκφράζονται θερµές ευχαριστίες στον κ.κ. Νικόλαο Πασαδάκη,  

επιβλέποντα της εργασίας αυτής, που µε τις συµβουλές του και την πολύτιµη 

καθοδήγηση του, κατέστη δυνατή η εκπόνηση και η ολοκλήρωση της παρούσας 

εργασίας. 

 

Επίσης, θερµές ευχαριστίες εκφράζονται και προς τα δυο µέλη της εξεταστικής 

επιτροπής τον καθηγητή κ.κ. Νικόλαο Βαρότση και τον κ.κ. Χαράλαµπο 

Φωτεινόπουλο, Project Manager της εταιρείας Μotor Οil (Ηellas), που είχαν την 

καλοσύνη να την αξιολογήσουν. Ιδιαιτέρως, τον κ.κ. Φωτεινόπουλο θα πρέπει να τον 

ευχαριστήσω για τις συµβουλές και την βοήθεια που προσέφερε κατά την διάρκεια 

λήψης των πειραµατικών µετρήσεων στο διυλιστήριο. 

 

Παράλληλα, θα ήθελα να ευχαριστήσω τους ανθρώπους του εργαστηρίου κα. Ελένη 

Χαµηλάκη, τον κ.κ. Βασίλειο Γαγάνη και τον κ.κ. ∆ηµήτριο Μαρινάκη,  για την 

βοήθεια και τις συµβουλές που προσέφεραν, τόσο στο πειραµατικό σκέλος της 

παρούσας εργασίας, όσο και στο σκέλος της επεξεργασίας.  

 

Τέλος, θερµές ευχαριστίες οφείλω να εκφράσω στους ανθρώπους της Motor Oil 

(Hellas) κ.κ. Στυλιανό Παπαδόπουλο (Τµηµατάρχης Χηµείου), κα. Μαρία Καρυώτη, 

κ.κ. Παναγιώτη Κοτσόκολο, κ.κ. Σπύρο Σοφό, κ.κ. Βασίλειο Σιώκο, καθώς και στους 

ανθρώπους από τις βάρδιες του χηµείου του διυλιστηρίου, που µε την βοήθεια τους, 



τις γνώσεις τους και την ανοχή τους κατέστη δυνατή της δειγµατοληψίας και η 

εκπόνηση του πειραµατικού µέρους της εργασίας, που διεξήχθη στο διυλιστήριο.  



ΠΕΡΙΛΗΨΗ ∆ΙΠΛΩΜΑΤΙΚΗΣ ΕΡΓΑΣΙΑΣ 
 

 
Στην παρούσα διπλωµατική εργασία µε θέµα «Πρόβλεψη ιδιοτήτων του ντήζελ 

µε χηµειοµετρική επεξεργασία υπέρυθρων φασµατοσκοπικών δεδοµένων», 

κύριος στόχος ήταν να διερευνηθεί η δυνατότητα συσχέτισης των φασµατοσκοπικών 

δεδοµένων των καυσίµων ντήζελ µε τις τιµές ορισµένων ιδιοτήτων τους και 

κατασκευαστούν µοντέλα πρόβλεψης των ιδιοτήτων αυτών. Η διερεύνηση αυτή 

κατέληξε στο συµπέρασµα ότι, είναι εφικτή η συσχέτιση των δεδοµένων της 

φασµατικής απορρόφησης µε τις τιµές ορισµένων ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ 

και µε την βοήθεια της φασµατοσκοπίας υπερύθρου IR και διαφόρων 

πολυπαραµετρικών τεχνικών δηµιουργήθηκαν µοντέλα πρόβλεψης ορισµένων 

σηµαντικών ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ, όπως: 

-το ειδικό βάρος  

-η καµπύλη απόσταξης 

-το σηµείο ροής 

-το σηµείο θολώσεως 

το σηµείο αποφράξεως ψυχρού φίλτρου 

 
Τα µοντέλα πρόβλεψης που δηµιουργήθηκαν, δεν περιορίστηκαν αποκλειστικά 

στην πρόβλεψη ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ, αλλά επεκτάθηκαν και στα 

συστατικά κλάσµατα από τα οποία παράγονται τα καύσιµα αυτά. 

 

Στην εργασία αυτή χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 88 δείγµατα καυσίµων ντήζελ 

και συστατικών τους κλασµάτων, τα οποία ελήφθησαν από τις εγκαταστάσεις των 

µονάδων παραγωγής του διυλιστηρίου της εταιρείας MOTOR OIL (HELLAS) 

∆ΙΥΛΙΣΤΗΡΙΑ ΚΟΡΙΝΘΟΥ Α.Ε.. 

 

Οι πολυπαραµετρικές µέθοδοι που χρησιµοποιήθηκαν για την δηµιουργία των 

µοντέλων πρόβλεψης ήταν η παλινδρόµηση των κυρίων συνιστωσών PCR, η 

παλινδρόµηση των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS και τα τεχνητά νευρωνικά 

δίκτυα.  

 



Τα αποτελέσµατα που προέκυψαν από την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης 

µε όλες τις παραµετρικές µεθόδους ήταν ικανοποιητικά και παρουσιάζουν σχετικά 

µικρές τιµές σφαλµάτων, που σε αρκετές περιπτώσεις πλησιάζουν τις ακρίβειες των 

πρότυπων µεθόδων  µέτρησης των ιδιοτήτων αυτών. Συνεπώς, ο στόχος της 

διπλωµατικής αυτής εργασίας επετεύχθη. 

 

Λαµβάνοντας υπ’ όψιν ότι, η διαδικασία µέτρησης των ιδιοτήτων των καυσίµων 

ντήζελ είναι εξαιρετικά χρονοβόρα και οικονοµικά επιβαρυντική για ένα διυλιστήριο, 

γίνεται σαφές ότι, η δηµιουργία και η χρήση τέτοιων µοντέλων πρόβλεψης µπορεί να 

συνεισφέρει σηµαντικά στην εξοικονόµηση χρόνου και την ελάττωση του κόστους 

παραγωγής. Με την µέτρηση µιας ιδιότητας, όπως  είναι η φασµατική απορρόφηση 

και την χρήση ανάλογων αλγορίθµων, είναι δυνατόν να γίνει γρήγορα και οικονοµικά  

η ακριβής πρόβλεψη ενός συνόλου των ιδιοτήτων αυτών των καυσίµων. Αυτό το 

εγχείρηµα αποκτά ιδιαίτερη σηµασία, αν ληφθεί υπ’ όψιν, η δυνατότητα χρήσης 

τέτοιων αλγορίθµων ακόµα και για on-line παρακολούθηση των τιµών των ιδιοτήτων 

των καυσίµων στην παραγωγή. 
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1  NTHZEΛ (DIESEL FUEL) 
 
1.1 Εισαγωγή 
 

Το ντήζελ αποτελεί ένα από τα σηµαντικότερα πετρελαϊκά προϊόντα µε την 

µεγαλύτερη κατανάλωση στην αγορά καυσίµων. Πήρε το όνοµα του από τους 

οµώνυµους κινητήρες εσωτερικής καύσης στους οποίους χρησιµοποιείται, και  που  

πρώτος κατασκεύασε το 1897 ο γερµανός µηχανικός Rudolf Diesel. Χρησιµοποιείται σε 

πολλές εφαρµογές της καθηµερινής ζωής, εξυπηρετώντας ανάγκες σε: 

- κίνηση ως καύσιµο των πετρελαιοκινητήρων 

-θέρµανση ως καύσιµο στους οικιακούς και βιοµηχανικούς καυστήρες,  

-ενέργεια ως καύσιµο των γεννητριών  για την παραγωγή ηλεκτρικού ρεύµατος  

-πρώτη ύλη για την παραγωγή οργανικών προϊόντων, όπως πολυµερή, φάρµακα, κ.α. 

 

Το ντήζελ  διατίθεται στην Ελληνική αγορά σε τρεις τύπους, το ντήζελ κίνησης, το 

ντήζελ θέρµανσης και το ντήζελ ναυτιλίας. 

 
1.2 Ιστορική επισκόπηση  
 
 

Η ιστορία των καυσίµων ντήζελ αρχίζει στα τέλη του 19ου αιώνα, όπου τα µεσαία 

αποστάγµατα του πετρελαίου χρησίµευαν για την παραγωγή αερίου πόλης. Σε αυτά 

οφείλεται και η ονοµασία των αποσταγµάτων αυτών και κατ’ επέκταση του ντήζελ  ως 

gasoil. Με την πάροδο των ετών και την εφεύρεση του κινητήρα εσωτερικής καύσης που 

λειτουργούσε µε συµπίεση του καυσίµου, τα µεσαία αποστάγµατα βρήκαν νέα χρήση. 

Μέχρι το τέλος του Α΄ παγκοσµίου πολέµου δεν υπήρξε καµία ουσιαστική εξέλιξη στον 

τοµέα των καυσίµων  ντήζελ, καθώς οι µηχανές  που χρησιµοποιούνταν µέχρι τότε ήταν 

βαριές, αργόστροφες  και χωρίς ιδιαίτερες απαιτήσεις  στην ποιότητα καυσίµου. 

 

 Η περιορισµένη διαθεσιµότητα της βενζίνης στην Γερµανία µετά το 1918 [1], έδωσε 

ώθηση στην ανάπτυξη των κινητήρων ντήζελ, κυρίως για οδικές µεταφορές (MAN. 

Daimler-Benz). Την εποχή του  Β΄ παγκοσµίου πολέµου οι Γερµανοί ανέπτυξαν 

σηµαντικά τους κινητήρες ντήζελ χρησιµοποιώντας τους ακόµα και στην αεροπορία 

(βοµβαρδιστικά αεροσκάφη Jungers). Στα  χρόνια που ακολούθησαν επήλθε περαιτέρω 
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βελτίωση των κινητήρων ντήζελ που είχε σαν αποτέλεσµα την δηµιουργία 

υψηλόστροφων κινητήρων µεγαλύτερης ισχύος. Με την ανάπτυξη αυτών των κινητήρων 

τέθηκαν και οι πρώτες προδιαγραφές στην ποιότητα των ντήζελ. Τα νέα ντήζελ είχαν 

χαµηλό ιξώδες και περιορισµένη περιεκτικότητα σε προϊόντα πυθµένα της 

ατµοσφαιρικής απόσταξης, που µέχρι τότε αποτελούσαν βασικά συστατικά αυτών των 

καυσίµων. Παράλληλα, τέθηκε για πρώτη φορά και το θέµα της ποιότητας ανάφλεξης 

του καυσίµου.  

 

Στην δεκαετία του ‘60 τέθηκαν αυστηρότερες προδιαγραφές στις τιµές του ιξώδους 

και της περιεκτικότητας σε θείο και ανεπιθύµητες ουσίες (νερό, υπόστηµα, τέφρα). 

Παράλληλα το πρόβληµα της δηµιουργίας κρυστάλλων παραφίνης σε χαµηλές 

θερµοκρασίες οδήγησε στην θέσπιση προδιαγραφών που χαρακτηρίζουν την ρεολογική 

συµπεριφορά του ντήζελ σε αυτές [1]. Αρχικά χρησιµοποιήθηκαν το σηµείο ροής και το 

σηµείο θολώσεως ως δείκτες της ρεολογικής συµπεριφοράς των καυσίµων ντήζελ σε 

χαµηλές θερµοκρασίες. Τότε ήταν που άρχισε και η διακίνηση διαφορετικών τύπων 

ντήζελ ανά εποχή, λόγω των διαφορετικών απαιτήσεων των χειµερινών και θερινών 

περιόδων. Η χρήση των ντήζελ σε περιοχές µε πολύ χαµηλές θερµοκρασίες 

(Σκανδιναβικές χώρες, Καναδάς, Βόρειες ΗΠΑ, Ρωσία),  οδήγησε στην ανάπτυξη και 

χρήση προσθέτων που βελτίωναν τις ρεολογικές ιδιότητες, περιόριζαν τον διαχωρισµό 

και την δηµιουργία κρυστάλλων των παραφινών και επέτρεπαν την χρήση των καυσίµων 

αυτών σε χαµηλές θερµοκρασίες. Το σηµείο ροής και το σηµείο θολώσεως αποδείχτηκαν 

µε τον χρόνο ανεπαρκή για την πρόβλεψη των ιδιοτήτων ροής σε χαµηλές θερµοκρασίες. 

Έτσι, εισήχθηκε µια νέα ιδιότητα µέτρησης της συµπεριφοράς των καυσίµων ντήζελ, το 

σηµείο απόφραξης ψυχρού φίλτρου (cold filter plugging point). 

 
Σήµερα, η ποιότητα του ντήζελ καθορίζεται από προδιαγραφές που έχουν 

θεσµοθετηθεί από  διεθνείς και εθνικούς οργανισµούς επιφορτισµένους µε τον έλεγχο 

της ποιότητας των καυσίµων. Οι προδιαγραφές αυτές συνίστανται σε περιορισµούς και 

αυστηρά καθορισµένα όρια τιµών ιδιοτήτων που έχουν να κάνουν µε : 

1) την ποιότητα ανάφλεξης (αριθµός και δείκτης κετανίου, πτητικότητα)  

2) τις ρεολογικές ιδιότητες (ιξώδες, σηµείο ροής, σηµείο θολώσεως, σηµείο 

απόφραξης ψυχρού φίλτρου κ.α.) 
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3)  την περιεκτικότητα σε ανεπιθύµητες ενώσεις, ουσίες και στοιχεία  (θείο, 

τέφρα, εξανθράκωµα, υπόστηµα κ.α.)  

 

Η ευρύτατη χρήση προσθέτων στα καύσιµα ντήζελ  για την εξασφάλιση των 

απαιτούµενων προδιαγραφών της αγοράς είναι ευρέως διαδεδοµένη πρακτική και 

επικεντρώνεται κυρίως στο ντήζελ κίνησης. Χαρακτηριστικά αναφέρονται τα βελτιωτικά 

ροής που χρησιµοποιούνται τόσο τους χειµερινούς, όσο και τους θερινούς µήνες. Επίσης, 

χρησιµοποιούνται βελτιωτικά του αριθµού κετανίου σε καύσιµα τα οποία δεν πληρούν 

τις προδιαγραφές της αγοράς όσον αφορά την ποιότητα ανάφλεξης, γιατί έχουν προέλθει, 

είτε από ναφθενικό αργό πετρέλαιο, είτε από χρήση πυρολυµένων gasoil.  

 

Μια καινούργια τάση, η οποία έχει αναπτυχθεί και εφαρµόζεται  από τις µεγάλες 

πετρελαϊκές εταιρείες, είναι η επιπλέον επεξεργασία των προϊόντων ντήζελ µε στόχο την 

παρασκευή  ειδικών καυσίµων υψηλών απαιτήσεων. Αυτά τα είναι τα λεγόµενα ντήζελ 

υψηλής ποιότητας (premium diesel), τα οποία µε την χρήση κατάλληλων προσθέτων 

πληρούν πολύ υψηλότερες προδιαγραφές ποιότητας και προσφέρουν πολύ µεγαλύτερες 

δυνατότητες από τα κοινά ντήζελ. Τέτοιες είναι καλύτερη συµπεριφορά σε ψυχρές 

συνθήκες, ευκολία στην εκκίνηση, προστασία από την  φθορά και την φραγή των 

ακροφυσίων ψεκασµού, περιορισµένες εκποµπές ρύπων, µείωση του θορύβου κ.α..   

 
 
1.3 Σύσταση του ντήζελ  
 

Το ντήζελ αποτελεί ένα µίγµα πετρελαϊκών κλασµάτων που παράγεται µε ανάµιξη 

των διαθέσιµων πλευρικών κλασµάτων της απόσταξης (ατµοσφαιρικής και υπό κενό), µε 

όρια απόσταξης από 150 oC έως 380 oC. Τα κλάσµατα αυτά συνήθως αναφέρονται ως 

gasoil (Ηeavy και Light gasoil). ∆ευτερευόντως, στην παραγωγή του ντήζελ 

χρησιµοποιούνται και κλάσµατα που προέρχονται από τις µονάδες καταλυτικής 

πυρόλυσης.  

 

Τα πετρελαϊκά κλάσµατα και οι συγκεντρώσεις τους στο τελικό προϊόν του ντήζελ 

διαφέρουν σε κάθε διυλιστήριο. Ακόµα και στο ίδιο διυλιστήριο δεν είναι συνεχώς 
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σταθερά και διαφοροποιούνται κάθε φορά που αλλάζουν οι συνθήκες και οι απαιτήσεις 

της παραγωγής ή της αγοράς. 

 

Στην παρούσα εργασία µελετήθηκαν δείγµατα από τα κλάσµατα που 

χρησιµοποιούνται στο διυλιστήριο της εταιρείας MOTOR OIL HELLAS 

(∆ΙΥΛΙΣΤΗΡΙΑ ΚΟΡΙΝΘΟΥ) για την παραγωγή ντήζελ. Συγκεκριµένα, στο διυλιστήριο 

αυτό τα παραγόµενα καύσιµα ντήζελ αποτελούνται από τα ακόλουθα πετρελαϊκά 

κλάσµατα: 

-τo 3o πλευρικό κλάσµα της µονάδας ατµοσφαιρικής απόσταξης (gasoil), το οποίο 

αποστάζει από τον 18ο δίσκο του πύργου της µονάδας ατµοσφαιρικής απόσταξης σε 

θερµοκρασία 251 oC – 259 oC [3], [4] 

-τo 4o πλευρικό κλάσµα της µονάδας ατµοσφαιρικής απόσταξης (diesel oil), το οποίο 

εξάγεται από τον  10ο δίσκο του πύργου της µονάδας ατµοσφαιρικής απόσταξης µε 

θερµοκρασία εξαγωγής 312 οC - 315 οC.  

-τo 2o πλευρικό κλάσµα της µονάδας ατµοσφαιρικής απόσταξης, δηλαδή η κηροζίνη 

(kerosene), τo οποίο εξάγεται από τον 30ο δίσκο του πύργου κλασµατικής απόσταξης µε 

θερµοκρασία εξαγωγής 244 οC - 248 οC 

-το Light Vacuum Gas Oil (LVGO) που είναι πλευρικό προϊόν της αποστακτικής 

στήλης κενού [3],[4] 

-το Light Cycle Oil (LCO) που είναι πλευρικό προϊόν της αποστακτικής στήλης 

(fractionator) της µονάδας καταλυτικής πυρόλυσης.  

-τo τελικό προϊόν ντήζελ από τις δεξαµενές αποθήκευσης.  

 

Η ποσοστιαία συµµετοχή του κάθε κλάσµατος στην σύσταση του ντήζελ δεν είναι 

πάντα σταθερή. Ανάλογα µε τον τύπο του ντήζελ και τις επιθυµητές ιδιότητες που έχουν 

τεθεί ως στόχος από τον σχεδιασµό της παραγωγής, καθορίζεται και η  ποσοστιαία 

συµµετοχή κάθε κλάσµατος. Παρακάτω, παρουσιάζεται ο πίνακας που δείχνει τα όρια 

στα οποία κυµαίνεται το ποσοστό συµµετοχής κάθε κλάσµατος στην  % κ. β. σύσταση  

του ντήζελ του διυλιστηρίου της MOTOR OIL (HELLAS): 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 1.1  

Σύσταση του ντήζελ 
Κλάσµα Ποσοστό συµµετοχής 

 στην σύσταση 

 % κ.β. 

Gasoil 28.1 - 44.6 

Diesel Oil 17.4 - 44.5 

Κηροζίνη 0 - 27 

LVGO 4.7 - 5.6 

LCO 5.6 - 16.2 

Τελικό diesel 0 - 36.5 

 

Από τον πίνακα 1.1 φαίνεται ότι τα κλάσµατα του gasoil και του diesel oil αποτελούν  

το µεγαλύτερο ποσοστό της σύστασης του ντήζελ, καθώς συµµετέχουν πάντα και σε 

µεγάλες ποσότητες στην παραγωγή του. Τα υπόλοιπα κλάσµατα χρησιµοποιούνται σε 

µικρότερες ποσότητες και όχι κατά συστηµατικό τρόπο. Εξαίρεση αποτελεί το LVGO το 

οποίο συµµετέχει πάντα στην σύσταση του ντήζελ σε µικρές ποσότητες. Η ανάµιξη 

τελικού προϊόντος ντήζελ στην παραγωγή, γίνεται τόσο για λόγους επίτευξης των 

επιθυµητών ιδιοτήτων του παραγόµενου ντήζελ, όσο και για να αποφευχθεί η παραµονή 

του στις δεξαµενές αποθήκευσης για µεγάλο χρονικό διάστηµα. 

 

Το ντήζελ περιέχει παραφινικούς, ναφθενικούς, αρωµατικούς και σε µικρές 

συγκεντρώσεις ολεφινικούς υδρογονάνθρακες. Επίσης, παρουσιάζει µικρές 

περιεκτικότητες σε ετεροσυστατικά, δηλαδή ενώσεις κυρίως θείου και αζώτου, οι οποίες 

είναι εν γένει ανεπιθύµητες. Οι ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ εξαρτώνται από την 

περιεκτικότητα των διαφόρων οµάδων υδρογονανθράκων. Χαρακτηριστικά αναφέρεται 

ότι οι παραφινικοί  υδρογονάνθρακες  είναι κατάλληλοι για την παραγωγή ντήζελ µε 

υψηλή ποιότητα ανάφλεξης. Η παρουσία τους όµως σε υψηλές συγκεντρώσεις οδηγεί σε 

µη ικανοποιητικές ρεολογικές ιδιότητες σε χαµηλές θερµοκρασίες, ιδιαίτερα εάν 

αποτελούνται από µακριές ανθρακικές αλυσίδες. Οι ολεφίνες και τα αρωµατικά 

παρουσιάζουν καλές ιδιότητες ροής σε χαµηλές θερµοκρασίες, αλλά έχουν χαµηλή 

ποιότητα ανάφλεξης. 
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Το διυλιστήριο κατά την παραγωγή ενός προϊόντος ντήζελ κάνει προσεκτική επιλογή 

των συστατικών κλασµάτων που θα αναµιχθούν. Επειδή οι διάφοροι τύποι αργού 

πετρελαίου αποδίδουν προϊόντα µε διαφορετικές τιµές ιδιοτήτων, τα διυλιστήρια 

επεξεργάζονται µια ποικιλία αργών πετρελαίων, ώστε να παράγονται τα απαραίτητα 

κλάσµατα, που µε κατάλληλη ανάµιξη τους θα δώσουν προϊόντα µε τις επιθυµητές 

προδιαγραφές . 

 

 
 
1.4 Τύποι ντήζελ (Diesel fuel) 
 

Όπως προαναφέρθηκε το ντήζελ στην εµπορική του µορφή διατίθεται σε τρεις τύπους, 

ανάλογα µε το πεδίο εφαρµογής του, το ντήζελ κίνησης, το ντήζελ θέρµανσης και το 

ντήζελ ναυτιλίας. Οι προδιαγραφές (standards) κάθε τύπου καθορίζουν τα επιτρεπόµενα 

όρια (µέγιστα-ελάχιστα) των τιµών των φυσικών και χηµικών ιδιοτήτων τους. 

   

Ντήζελ κίνησης  

 
To ντήζελ κίνησης χρησιµοποιείται ως καύσιµο στις µηχανές εσωτερικής καύσης 

τύπου diesel των πάσης φύσεως οχηµάτων και επαγγελµατικών µηχανηµάτων. 

Παρουσιάζει την µεγαλύτερη κατανάλωση στην αγορά από οποιοδήποτε άλλο καύσιµο 

κίνησης. Ο τύπος αυτός ντήζελ, λόγω του ότι προορίζεται να καλύψει τις ανάγκες, σε 

καύσιµο, µηχανών υψηλής απόδοσης και ευαισθησίας, χαρακτηρίζεται από σηµαντικά 

αυστηρότερες προδιαγραφές από οποιονδήποτε άλλον τύπο. Οι προδιαγραφές του 

εξασφαλίζουν τις υψηλότερες τιµές των ιδιοτήτων ανάφλεξης (δείκτης κετανίου, αριθµός 

κετανίου), τις καλύτερες και πιο αυστηρά καθορισµένες τιµές ρεολογικών ιδιοτήτων (π.χ. 

πυκνότητα, ιξώδες, σηµείο ροής, σηµείο θολώσεως, σηµείο απόφραξης ψυχρού φίλτρου 

κ.α.) και τις µικρότερες συγκεντρώσεις σε ανεπιθύµητες ενώσεις, ουσίες και  στοιχεία 

(περιεκτικότητα σε θείο S, αιωρούµενα σωµατίδια, τέφρα, νερό κ.α.). Στα τελευταία 

χρόνια, οι περιορισµοί που επιβάλλονται, γίνονται τόσο για περιβαλλοντικούς όσο για 

λόγους προστασίας των µηχανών.  
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Ο συνδυασµός του µεγάλου αριθµού οχηµάτων, τα οποία συνήθως κινούνται σε 

αστικό περιβάλλον και της επικινδυνότητας των ρύπων που παράγονται κατά την χρήση 

των καυσίµων, επιβάλλουν τον αυστηρό έλεγχο των καυσαερίων. Τα τελευταία χρόνια 

γίνεται µεγάλη προσπάθεια από κυβερνητικούς και άλλους οργανισµούς 

επιφορτισµένους µε την προστασία του περιβάλλοντος, να µειωθεί δραστικά η 

περιεκτικότητα σε βλαβερά για το περιβάλλον συστατικά (θείο, τολουόλιο, αιωρούµενα 

σωµατίδια, τέφρα, µόλυβδος κ.α.) των καυσίµων, όσο και των ρύπων που αυτά εκλύουν 

κατά την χρήση τους (οξείδια του αζώτου, άνθρακα, θείου, πολυαρωµατικοί 

υδρογονάνθρακες PAH κ.α.). Μέσα αυτή την προσπάθεια εντάσσεται και η µείωση της 

περιεκτικότητας των καυσίµων ντήζελ σε ανεπιθύµητες ουσίες και ιδιαίτερα σε θειο S 

από την σύσταση τους., που επικεντρώνεται κυρίως στον τύπο του ντήζελ κίνησης. 

Σύµφωνα, µε την Ελληνική και την Ευρωπαϊκή νοµοθεσία του έτους 2001, η ανώτερη 

επιτρεπόµενη περιεκτικότητα  σε S στο ντήζελ κίνησης είναι 200 ppm, ενώ τo έτος 2005 

θα πρέπει να µειωθεί στα 50 ppm. 

 

Τόσο οι περιβαλλοντικοί, όσο και οι τεχνικοί λόγοι που επιβάλλουν την µείωση του 

θείου στα καύσιµα ντήζελ, έχουν να κάνουν µε την επικινδυνότητα των ενώσεων που 

αυτά σχηµατίζουν κατά την καύση τους, ιδιαίτερα τα οξείδια (SOx). Το θείο περιέχεται 

στο ντήζελ κυρίως υπό την µορφή µερκαπτανών, θειολών, σουλφιδίων και δισουλφιδίων 

και δευτερεύοντος σε µικρές συγκεντρώσεις υπό την µορφή θειοφαινίων, 

βενζοθειοφαινίων και διβενζοθειοφαινίων.  Κατά την καύση του ντήζελ το περιεχόµενο 

θείο στις παραπάνω ενώσεις σχηµατίζει οξείδια σύµφωνα µε τις αντιδράσεις: 

S + O2  SO2 

SO2 + 1/2O2  SO3 

 

 Τα οξείδια αυτά µε την υγρασία του περιβάλλοντος σχηµατίζουν όξινες ενώσεις, 

κυρίως H2SO4  σύµφωνα µε την αντίδραση: 

SO3 + H2O  H2SO4  

 

που είναι επίσης ιδιαίτερα επιβλαβείς τόσο για το περιβάλλον όσο και τις µηχανές. 

Το διοξείδιο του θείου είναι έντονα φυτοτοξικό και καταστρέφει την χλωροφύλλη των 

φυτών. Οι όξινες ενώσεις εισχωρούν στα εδάφη, τα νερά, τους φυτικούς και ζωικούς 



 8

οργανισµούς και µακροπρόθεσµα δηµιουργούν προβλήµατα. Συγκεκριµένα 

καταστρέφουν την χλωρίδα,  µειώνουν του pH των εδαφών καθιστώντας τα πολύ όξινα 

(οξίνιση εδαφών) και ανίκανα να αναπτύξουν χλωρίδα, δηλητηριάζουν τους βιολογικούς 

οργανισµούς κ.α. 

 

Στις µηχανές, το µεγαλύτερο µέρος των οξειδίων του θείου που δηµιουργούνται κατά 

την καύση του ντήζελ, αποβάλλεται στην ατµόσφαιρα από τις εξαγωγές των 

καυσαερίων. Ωστόσο, ένα µικρό µέρος αυτών αντιδρά µε την υγρασία του 

ατµοσφαιρικού αέρα, που εισάγεται στους θαλάµους καύσης των µηχανών 

σχηµατίζοντας όξινες ενώσεις, όπως H2SO4. Οι ενώσεις αυτές δηµιουργούν διαβρώσεις 

και επικαθίσεις στα διάφορα µέρη των µηχανών µε αποτέλεσµα την ταχεία φθορά τους. 

Παράλληλα, οι ρύποι αυτοί δηµιουργούν προβλήµατα  στις διατάξεις καθαρισµού των 

καυσαερίων, όπως διαβρώσεις, επικαθίσεις σε φίλτρα (κυρίως σε βιοµηχανικά φίλτρα), 

και απενεργοποίηση των καταλυτών (δηλητηρίαση). Ειδικά τα τελευταία χρόνια οι 

κατασκευάστριες εταιρείες οχηµάτων και µηχανηµάτων ακολουθούν µια πολιτική 

κατασκευής µηχανών, που απαιτούν συνεχώς καλύτερης ποιότητας και αυστηρότερων 

προδιαγραφών καύσιµα απαλλαγµένα από ανεπιθύµητες ενώσεις. Αυτό γίνεται για 

λόγους προστασίας των µηχανών από την φθορά και για λόγους αύξησης της απόδοσης 

τους.  

 

Οι προδιαγραφές του ντήζελ κίνησης σύµφωνα µε τα πρότυπα του Ελληνικού 

δηµοσίου και της Ευρωπαϊκής Ένωσης παρουσιάζονται στον πίνακα 1.2 [2]: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 1.2 
ΠΡΟ∆ΙΑΓΡΑΦΕΣ GASOIL ΕΛΛΗΝΙΚΟΥ ∆ΗΜΟΣΙΟΥ 

ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΚΙΝΗΣΗΣ 

ΜΕΤΡΟΥΜΕΝΗ ΜΕΘΟ∆ΟΣ ΟΡΙΑ ΤΙΜΩΝ 

Ι∆ΙΟΤΗΤΑ  ΜΕΤΡΗΣΗΣ Ι∆ΙΟΤΗΤΩΝ 

ΠΥΚΝΟΤΗΤΑ ΣΤΟΥΣ 15 oC                   (Kg/m3) EN  ISO-3675/1998 & ASTM D-1298 & IP-160 820-845 

ΣΗΜΕΙΟ ΑΝΑΦΛΕΞΗΣ FL.P.                   (oC) ISO-2719 & ASTM D-93 & IP-34 55 min 

ΙΞΩ∆ΕΣ ΣΤΟΥΣ 40 οC                           (mm2/s) ISO-3104 & ASTM D-445 & IP-71 2-4.5 

EΞΑΝΘΡΑΚΩΜΑ CONRADSON           (% κ.β.)  EN ISO-10370 0.3 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΘΕΙΟ                 (mg/kg) EN ISO-8754/2000 & ASTM D-4294 200 max 

ΣΗΜΕΙΟ ΑΠΟΦΡΑΞΗΣ ΨΥΧΡΟΥ ΦΙΛΤΡΟΥ EN 116 & IP-309   

C.F.P.P.                                                 (oC)     
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       Από 1-10 µέχρι 31-3                -5 max 

Από 1-4 µέχρι 30-9           5 max 

ΑΝΤΟΧΗ ΣΤΗΝ ΟΞΕΙ∆ΩΣΗ                    (gr/m3) EN ISO-12205 & ASTM D-2274 25 max 

ΠΕΡΙΕΧΟΜΕΝΟ ΣΕ ΤΕΦΡΑ                  (% κ.β.) ΕΝ ISO-6245 & ASTM D-482 0.01 max 

∆ΙΑΒΡΩΣΗ ΕΛΑΣΜΑΤΟΣ ΧΑΛΚΟΥ  (ASTM No)  EN ISO-2160 & ASTM D-130 & IP-154 No 1 max 

3 ώρες στους 50 oC     

∆ΕΙΚΤΗΣ ΚΕΤΑΝΙΟΥ  EN ISO-4264 & ASTM D-4737 46 min 

ΑΠΟΣΤΑΞΗ EN ISO-3405/1998 & ASTM D-86 & IP-123   

Ανάκτηση στους 250 oC   (% κ.ο.)   65 max 

Ανάκτηση στους 350 oC   (% κ.ο.)   85 min 

Ανάκτηση στους 360 oC   (% κ.o.)   95 min 

ΑΙΩΡΟΥΜΕΝΑ ΣΩΜΑΤΙ∆ΙΑ                    (mg/κg) EN 12662 & ASTM D-2276 24 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΑΡΩΜΑΤΙΚΑ      (% κ.β.) IP-391/1995 11 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΝΕΡΟ                 (mg/kg) pr EN ISO 12937:1996 200 max 

ΛΙΠΑΝΤΙΚΗ ΙΚΑΝΟΤΗΤΑ           ISO 12156-1 460 max 

(WSD 1.4) στους 60 C                               (µm)     

ΑΡΙΘΜΟΣ ΚΕΤΑΝΙΟΥ EN ISO-5165/1998 & ASTM D-976 & IP-218 51 min 
 

 

Ντήζελ θέρµανσης 

  
Το ντήζελ θέρµανσης είναι το καύσιµο, το οποίο χρησιµοποιείται κυρίως σε  

εγκατάστασεις θέρµανσης, όπως οι οικιακές και βιοµηχανικές, αλλά και σαν βιοµηχανικό 

καύσιµο (βιοµηχανικοί κλίβανοι, κινητήρες). Ο τύπος αυτός του ντήζελ προορίζεται για 

εφαρµογές µε µικρότερες απαιτήσεις ποιότητας και απόδοσης, ενώ το πλήθος των 

µηχανών που το χρησιµοποιούν είναι σηµαντικά µικρότερο από αυτών που 

καταναλώνουν ντήζελ κίνησης. Έτσι, οι προδιαγραφές αυτού του τύπου είναι λιγότερο 

αυστηρές σε ποιότητα ανάφλεξης, στις τιµές των ρεολογικών ιδιοτήτων και στις µέγιστες 

επιτρεπόµενες τιµές συγκέντρωσης ανεπιθύµητων ενώσεων, ουσιών και στοιχείων σε 

σχέση µε το ντήζελ κίνησης. Χαρακτηριστικά αναφέρεται πως ανώτερη επιτρεπόµενη 

ποσότητα σε θείο S στο ντήζελ θέρµανσης είναι 2000 ppm. Το ντήζελ θέρµανσης για να 

διακρίνεται από το ντήζελ κίνησης και να αποφεύγεται η νοθεία του καυσίµου, περιέχει 

ιχνηθέτη (Φουρφουράλη, Yellow 124) καθώς και χρωστική ουσία (Sudan Red) που του 

δίνουν ένα χαρακτηριστικό κόκκινο χρώµα. [1,2,3] 

 

Οι προδιαγραφές του ντήζελ θέρµανσης σύµφωνα µε τα πρότυπα του Ελληνικού 

δηµοσίου και της Ευρωπαϊκής Ένωσης παρουσιάζονται στον πίνακα 1.3 : 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 1.3 
ΠΡΟ∆ΙΑΓΡΑΦΕΣ GASOIL ΕΛΛΗΝΙΚΟΥ ∆ΗΜΟΣΙΟΥ 

ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΘΕΡΜΑΝΣΗΣ 

ΜΕΤΡΟΥΜΕΝΗ ΜΕΘΟ∆ΟΣ ΟΡΙΑ ΤΙΜΩΝ 

Ι∆ΙΟΤΗΤΑ  ΜΕΤΡΗΣΗΣ Ι∆ΙΟΤΗΤΩΝ 

ΠΥΚΝΟΤΗΤΑ ΣΤΟΥΣ 15 oC                 (Kg/m3) EN  ISO-3675/1998 & ASTM D-1298 & IP-160 Αναφορά 

ΣΗΜΕΙΟ ΑΝΑΦΛΕΞΗΣ FL.P.                  (oC) ISO-2719 & ASTM D-93 & IP-34 55 min 

ΙΞΩ∆ΕΣ ΣΤΟΥΣ 40 οC                          (mm2/s) ISO-3104 & ASTM D-445 & IP-71 6 max 

EΞΑΝΘΡΑΚΩΜΑ CONRADSON          (% κ.β.)  EN ISO-10370 & ASTM D-189 0.3 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΘΕΙΟ                (% κ.β.) EN ISO-8754/2000 & ASTM D-4294 0.2 max 

ΣΗΜΕΙΟ ΡΟΗΣ P.P.                                (oC) ASTM D-97    

       Από 1-10 µέχρι 31-3                -9 max 

Από 1-4 µέχρι 30-9           0 max 

ΣΗΜΕΙΟ ΑΠΟΦΡΑΞΗΣ ΨΥΧΡΟΥ ΦΙΛΤΡΟΥ EN 116 & IP-309   

C.F.P.P.                                                   (oC)     

       Από 1-10 µέχρι 31-3                -5 max 

Από 1-4 µέχρι 30-9           +5 max 

ΠΕΡΙΕΧΟΜΕΝΟ ΣΕ ΤΕΦΡΑ                (% κ.β.) ΕΝ ISO-6245 & ASTM D-482 0.02 max 
∆ΙΑΒΡΩΣΗ ΕΛΑΣΜΑΤΟΣ ΧΑΛΚΟΥ  (ASTM 
No)  EN ISO-2160 & ASTM D-130 & IP-154 No 3 max 

3 ώρες στους 50 oC     

∆ΕΙΚΤΗΣ ΚΕΤΑΝΙΟΥ  EN ISO-4264 & ASTM D-4737 40 min 

ΑΠΟΣΤΑΞΗ EN ISO-3405/1998 & ASTM D-86 & IP-123   

Ανάκτηση στους 350 oC  (% κ.ο.)   85 min 

ΧΡΩΜΑ  ASTM D-1500 3-5 (Κόκκινο) 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΝΕΡΟ  ASTM D-1796 0.1 max 

ΚΑΙ ΥΠΟΣΤΗΜΜΑ                                (% κ.ο.)     

ΙΧΝΗΘΕΤΗΣ YELLOW 124                   (mg/kg)   6 

 

 

Ντήζελ ναυτιλίας (DFM) 

 
To ντήζελ ναυτιλίας χρησιµοποιείται κυρίως σαν καύσιµο στην ακτοπλοΐα, στην 

βιοµηχανία, αλλά ακόµα σε µηχανήµατα τα οποία δεν έχουν αρκετά αυστηρούς 

περιορισµούς στην ποιότητα του καυσίµου και στην απόδοση. Ο τύπος αυτός µπορεί να 

χρησιµοποιηθεί ως καύσιµο γεννητριών σε σταθµούς παραγωγής ηλεκτρικής ενέργειας. 

Χαρακτηρίζεται από  λιγότερο αυστηρές προδιαγραφές σε σχέση µε τους άλλους δύο 

τύπους, οι οποίες µεταφράζονται σε πολύ χαµηλότερες απαιτήσεις σε ποιότητα 

ανάφλεξης, σε όχι αυστηρά καθορισµένες  τιµές ρεολογικών ιδιοτήτων και σε σχετικά 

υψηλές επιτρεπόµενες τιµές συγκέντρωσης ανεπιθύµητων ενώσεων και στοιχείων. 
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Χαρακτηριστικά αναφέρεται ότι το ανώτερο επιτρεπόµενο ποσοστό σε θείο που δύναται 

να περιέχει το DFM είναι 10000 ppm.  

 

Οι προδιαγραφές του ντήζελ ναυτιλίας σύµφωνα µε τα πρότυπα του Ελληνικού 

δηµοσίου και της Ευρωπαϊκής Ένωσης παρουσιάζονται στον παρακάτω πίνακα 1.4 : 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 1.4 
ΠΡΟ∆ΙΑΓΡΑΦΕΣ GASOIL ΕΛΛΗΝΙΚΟΥ ∆ΗΜΟΣΙΟΥ 

ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΝΑΥΤΙΛΙΑΣ (DFM)   

ΜΕΤΡΟΥΜΕΝΗ ΜΕΘΟ∆ΟΣ ΟΡΙΑ ΤΙΜΩΝ 

Ι∆ΙΟΤΗΤΑ  ΜΕΤΡΗΣΗΣ Ι∆ΙΟΤΗΤΩΝ 

ΠΥΚΝΟΤΗΤΑ ΣΤΟΥΣ 15 oC                  (Kg/m3) EN  ISO-3675/1998 & ASTM D-1298 & IP-160 880 max 

ΣΗΜΕΙΟ ΑΝΑΦΛΕΞΗΣ FL.P.                   (oC) ISO-2719 & ASTM D-93 & IP-34 62 min 

ΙΞΩ∆ΕΣ ΣΤΟΥΣ 40 οC                           (mm2/s) ISO-3104 & ASTM D-445 & IP-71 6 max 

EΞΑΝΘΡΑΚΩΜΑ CONRADSON           (% κ.β.)  EN ISO-10370 & ASTM D-189 0.10 max 

EΞΑΝΘΡΑΚΩΜΑ RAMSBOTTOM         (% κ.β.) ASTM D-524 0.15 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΘΕΙΟ                 (% κ.β.) EN ISO-8754/2000 & ASTM D-4294 1 max 

ΣΗΜΕΙΟ ΡΟΗΣ P.P.                                 (oC) ASTM D-97    

       Από 1-10 µέχρι 31-3                -6 max 

Από 1-4 µέχρι 30-9           0 max  

ΣΗΜΕΙΟ ΑΠΟΦΡΑΞΗΣ ΨΥΧΡΟΥ ΦΙΛΤΡΟΥ EN 116 & IP-309 0 max  

C.F.P.P.                                                    (oC)     

ΠΕΡΙΕΧΟΜΕΝΟ ΣΕ ΤΕΦΡΑ                 (% κ.β.) ΕΝ ISO-6245 & ASTM D-482 0.01 max 

∆ΕΙΚΤΗΣ ΚΕΤΑΝΙΟΥ  EN ISO-4264 & ASTM D-4737 40 min 

ΑΡΙΘΜΟΣ ΚΕΤΑΝΙΟΥ  EN ISO-5165/1998 & ASTM D-976 & IP-218 40 min 

ΑΠΟΣΤΑΞΗ EN ISO-3405/1998 & ASTM D-86 & IP-123   

Ανάκτηση στους 360 oC  (% κ.ο.)   85 min 

ΥΠΟΣΤΗΜΜΑ                                        (% κ.β.) ASTM D-473 0.01 max 

ΠΕΡΙΕΚΤΙΚΟΤΗΤΑ ΣΕ ΝΕΡΟ                (% κ.ο.) ASTM D-95 0.5 max 

ΧΡΩΜΑ  ASTM D-1500 Mαύρο 

ΑΡΙΘΜΟΣ ΙΣΧΥΡΟΥ ΟΞΕΟΣ          (mg ΚΟΗ/g) ASTM D-974 ΝΙL 

ΟΛΙΚΟΣ ΑΡΙΘΜΟΣ ΟΞΥΤΗΤΑΣ      (mg ΚΟΗ/g) ASTM D-974 0.5 max 

ΙΧΝΗΘΕΤΗΣ ΚΙΝΙΖΑΡΙΝΗΣ                    (mg/lit) IP 298/92 3 

 
 
 
1.5 ∆ιαδικασία παραγωγής του ντήζελ  
 

Η παραγωγική διαδικασία του ντήζελ στο διυλιστήριο της εταιρείας MOTOR OIL 

(HELLAS) (∆ΙΥΛΙΣΤΗΡΙΑ ΚΟΡΙΝΘΟΥ), παρουσιάζεται σχηµατικά στο παρακάτω 

διάγραµµα:  
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Σχήµα 1.1:  ∆ιάγραµµα ροής της παραγωγής του καυσίµου ντήζελ 

 

Oπως προαναφέρθηκε, ως συστατικά κλάσµατα του ντήζελ χρησιµοποιούνται το 

gasoil, το diesel oil, η κηροζίνη, το LVGO, το LCO και το τελικό προϊόν. Κατά την 

παραγωγή του ντήζελ τα κλάσµατα αυτά µεταφέρονται από τις δεξαµενές αποθήκευσης 

(storages) των µονάδων παραγωγής τους, σε µια δεξαµενή της µονάδας αναµίξεως του 

gasoil (gasoil storage) του διυλιστηρίου. Οι ποσότητες των κλασµάτων που 

µεταφέρονται στην δεξαµενή αυτή εξαρτώνται από την ποσοστιαία συµµετοχή κάθε 

κλάσµατος, η οποία καθορίζεται από τον σχεδιασµό της παραγωγής µε σκοπό την 

επίτευξη προϊόντων µε επιθυµητές προδιαγραφές. Το µίγµα των κλασµάτων οδηγείται, 

στην συνέχεια, στην µονάδα υδρογονοαποθειώσεως (U-1500). Στην µονάδα αυτή 

λαµβάνει χώρα αποθείωση του µίγµατος των συστατικών του ντήζελ  µε υδρογόνωση 

παρουσία καταλύτη σε αντιδραστήρα. Το τελικό προϊόν που παράγεται είναι  ντήζελ, 

απαλλαγµένο από σηµαντική ποσότητα  θείου. [3,4] 

 

Η τελική περιεκτικότητα σε θείο εξαρτάται κυρίως από τις συνθήκες λειτουργίας του 

αντιδραστήρα και τις προδιαγραφές τις τροφοδοσίας. 
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Το παραγόµενο προϊόν από την µονάδα υδρογονοαποθείωσης στην συνέχεια 

οδηγείται σε δεξαµενές αποθήκευσης, απ’ όπου διοχετεύεται στην αγορά µετά από 

προσθήκη βελτιωτικών προσθέτων για να επιτευχθούν καλύτερες τιµές  ιδιοτήτων. 

  
 

1.6 Υδρογονοαποθείωση 
 

Η υδρογονοαποθείωση αποτελεί την διεργασία µε την οποία απαλλάσσεται το ντήζελ 

από το θείο που περιέχουν διάφορες ενώσεις του, ώστε να ανταποκρίνεται στις 

προδιαγραφές ποιότητας. Πρόκειται για µια διεργασία υδρογόνωσης παρουσία καταλύτη. 

Ταυτόχρονα µε την αποθείωση λαµβάνει χώρα και απαζώτωση (αποµάκρυνση N2), που  

βελτιώνει το χρώµα και την οσµή του καυσίµου. 

 
Για την καλύτερη κατανόηση της υδρογονοαποθείωσης θα γίνει µία σύντοµη 

περιγραφή της µονάδας του διυλιστηρίου της MOTOR OIL (HELLAS). Το διάγραµµα 

ροής της µονάδας αυτής παρουσιάζεται στο σχήµα 1.2.   

 

Στην είσοδο της µονάδας,  το µίγµα του ντήζελ αναµιγνύεται µε «φρέσκο» υδρογόνο 

H2 (make-up) και µε υδρογόνο H2 που προέρχεται από ανακύκλωση. Το µίγµα στην 

συνέχεια µεταφέρεται µέσα από µία σειρά εναλλακτών, που λειτουργούν κατ’ αντιρροή, 

όπου θερµαίνεται διαδοχικά  από την θερµοκρασία των 55 οC στην θερµοκρασία των 305 

οC,  για να φθάσει στην θερµοκρασία αντίδρασης των 354 οC σε έναν προθερµαντήρα 

και στην συνέχεια να εισαχθεί στον αντιδραστήρα.[4,6].  

 

Στον αντιδραστήρα λαµβάνει χώρα η υδρογονοαποθείωση του ντήζελ µε την 

παρουσία των καταλυτών που αυτός περιέχει. Ο αντιδραστήρας αυτός είναι τριών 

κλινών-στρωµάτων. Το πρώτο στρώµα έχει µήκος 2,255 m και περιέχει καταλύτη 

νικελίου-µολυβδαινίου Ni-Μο σε φορέα σφαιριδίων αλουµίνας. Το δεύτερο στρώµα έχει 

µήκος 5,395m και το τρίτο 7,570m και αποτελούνται από διαδοχικές στρώσεις 

σφαιριδίων καταλυτών νικελίου-µολυβδαινίου Νi-Mo και κοβαλτίου-µολυβδαινίου Co-

Mo[7]  (Σχήµα 1.3).  
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Σχήµα 1.3 : Σχηµατικό διάγραµµα της διάταξης του αντιδραστήρα R-1501 της µονάδας 

υδρογονοαποθείωσης  U-1500 του διυλιστηρίου της MOTOR OIL(HELLAS)  

 

Κατά την αντίδραση της υδρογονοαποθείωσης, οι θειούχες ενώσεις του ντήζελ 

αντιδρούν µε το υδρογόνο και παράγουν υδρογονάνθρακες απαλλαγµένους κατά ένα 

µεγάλο ποσοστό από την παρουσία του θείου, που αποµακρύνεται από την σύσταση του 

ντήζελ ως Η2S. Συγκεκριµένα, η υδρογονοαποθείωση του ντήζελ χαρακτηρίζεται κυρίως 

από  τις αντιδράσεις αποθείωσης των µερκαπτανών  R-SH, των δισουλφιδίων R-S-S-R 

και των θειολών R=S, που λαµβάνουν χώρα µέσα στον αντιδραστήρα. Αυτές είναι: 

 

RSH+H2 RH+H2S 

R-S-S-R+3H2 RH +RH+2H2S 

R=S+4H2 RH2+H2S 

 



 15

To διφασικό µίγµα του ντήζελ µαζί µε το υδρόθειο και το επιπλέον υδρογόνο της 

αντίδρασης, εξέρχεται από τον αντιδραστήρα και αφού ψυχθεί στους εναλλάκτες, που 

θερµαίνουν την τροφοδοσία του αντιδραστήρα, κατευθύνεται σε ένα διαχωριστή. Σε 

αυτόν διαχωρίζoνται ατµοί που περιέχουν κυρίως  H2, από το υπόλοιπο µίγµα του ντήζελ 

και του Η2S. Οι ατµοί αυτοί, από τον διαχωριστή κατευθύνονται σε µια µονάδα 

εκπλύσεως µε αµίνη (ΜDEA), προκειµένου να µειωθεί η περιεκτικότητα τους σε H2S και 

να διαχωριστούν σε  αυτούς που αποβάλλονται και σε αυτούς που οδηγούνται στο αέριο 

ανακύκλωσης.  Το υγρό προϊόν του διαχωριστή που είναι το ντήζελ και το οποίο περιέχει 

µέσα Η2S, επαναθερµαίνεται και κατευθύνεται σε ένα απογυµνωτή και ύστερα σε ένα 

διαχωριστή για να αποβληθούν ατµοί, που περιέχουν υψηλή συγκέντρωση σε Η2S από το 

ντήζελ. Οι ατµοί και αυτού του διαχωριστή οδηγούνται σε µονάδα εκπλύσεως µε αµίνη 

(ΜDEA), προκειµένου να µειωθεί το επίπεδο του H2S. Ένα µικρό µέρος του υγρού  

προϊόντος του διαχωριστή κατευθύνεται στο σύστηµα αποστράγγισης (slop) του 

διυλιστηρίου, ενώ το κυρίως µέρος που είναι το αποθειωµένο ντήζελ, οδηγείται για 

αφυδάτωση για να εξέλθει από την µονάδα ως το τελικό προϊόν της µονάδας 

υδρογονοαποθείωσης.  
 

H αποτελεσµατικότητα της αντίδρασης της αποθείωσης εξαρτάται από ένα πλήθος 

παραγόντων. Οι κυριότεροι εξ’ αυτών είναι η πίεση, η θερµοκρασία, η ενεργότητα 

κάθε καταλύτη, η παροχή σε H2, ο χρόνος παραµονής του ντήζελ µέσα στον 

αντιδραστήρα κ.α. Άλλοι, παράγοντες που επηρεάζουν την αντίδραση της  

υδροαποθείωσης είναι η αρχική περιεκτικότητα  σε S του ντήζελ στην είσοδο και η 

φύση του ντήζελ εισόδου  (είδος θειοενώσεων). Με την κατάλληλη ρύθµιση των 

προαναφερθέντων παραγόντων, τόσο αυτών που αφορούν τις συνθήκες της αντίδρασης, 

όσο και την ρύθµιση αυτών που αφορούν την περιεκτικότητα σε θείο και την φύση του 

ντήζελ εισόδου στην µονάδα της υδροαποθείωσης είναι δυνατόν να επιτευχθεί το 

επιθυµητό αποτέλεσµα.  

 

Στον πίνακα 1.5 παρουσιάζονται οι µέγιστες και ελάχιστες τιµές διαφόρων 

παραµέτρων του αντιδραστήρα της MOTOR OIL (HELLAS),  που επηρεάζουν τις 

συνθήκες της υδρογονοαποθείωσης  για κάθε τύπο ντήζελ: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 1.5 
ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΚΙΝΗΣΗΣ 

  Παροχή αερίου Πίεση εισόδου Πίεση εξόδου Θερµοκρασία εισόδου Θερµοκρασία εξόδου Περιεκτικότητα

  ανακύκλωσης Η2 αντιδραστήρα αντιδραστήρα αντιδραστήρα  αντιδραστήρα  εισόδου σε θείο

  (MT/hr) (Kg/cm2) (Kg/cm2) (oC) (oC) (% S) 

Ελάχιστη τιµή 2.95 37.8 35.5 319.8 335.8 0.99 

Μέγιστη τιµή 3.55 38.1 36.0 325.7 341.62 1.33 

ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΘΕΡΜΑΝΣΗΣ 

  Παροχή αερίου Πίεση εισόδου Πίεση εξόδου Θερµοκρασία εισόδου Θερµοκρασία εξόδου Περιεκτικότητα

  ανακύκλωσης Η2 αντιδραστήρα αντιδραστήρα αντιδραστήρα  αντιδραστήρα  εισόδου σε θείο

  (MT/hr) (Kg/cm2) (Kg/cm2) (oC) (oC) (% S) 

Ελάχιστη τιµή 2.85 36.9 34.7 274.2 290.2 1.44 

Μέγιστη τιµή 3.4 38.0 35.8 302.6 318.6 1.58 

ΤΥΠΟΣ ΝΤΗΖΕΛ ΝΑΥΤΙΛΙΑΣ 

  Παροχή αερίου Πίεση εισόδου Πίεση εξόδου Θερµοκρασία εισόδου Θερµοκρασία εξόδου Περιεκτικότητα

  ανακύκλωσης Η2 αντιδραστήρα αντιδραστήρα αντιδραστήρα  αντιδραστήρα  εισόδου σε θείο

  (MT/hr) (Kg/cm2) (Kg/cm2) (oC) (oC) (% S) 

Ελάχιστη τιµή 2.56 34.5 32.0 270 286 1.65 

Μέγιστη τιµή 2.85 37.1 35.8 274 290 1.72 
 

 

Οι τιµές των παραµέτρων λειτουργίας του αντιδραστήρα που παρουσιάζονται στον 

πίνακα 1.5 αποτελούν τα όρια λειτουργίας του αντιδραστήρα κατά την διάρκεια της 

δειγµατοληψίας, που επιτελέστηκε για τις ανάγκες της παρούσας της εργασίας. Από τον 

πίνακα αυτόν παρατηρείται ότι όσο πιο απαλλαγµένο είναι το προϊόν της 

υδρογονοαποθείωσης από το θείο, τόσο υψηλότερες είναι οι τιµές των παραµέτρων 

λειτουργίας του αντιδραστήρα και τόσο χαµηλότερη η περιεκτικότητα σε θείο της 

τροφοδοσίας. Χαρακτηριστικά, ο τύπος του ντήζελ κίνησης έχει υψηλότερες τιµές 

παραµέτρων λειτουργίας και χαµηλότερες τιµές περιεκτικότητας σε θείο στην 

τροφοδοσία του αντιδραστήρα. Ακολουθούν το ντήζελ θέρµανσης και το ντήζελ 

ναυτιλίας, που χαρακτηρίζεται από τις χαµηλότερες τιµές παραµέτρων λειτουργίας και 

τις υψηλότερες τιµές περιεκτικότητας σε θείο της τροφοδοσίας. 

 

Όσο µικρότερη  είναι η επιθυµητή περιεκτικότητα σε θείο στο τελικό καύσιµο, τόσο 

πιο δύσκολη είναι αποθείωση και τόσο µεγαλύτεροι βαθµοί µετατροπής απαιτούνται να 

πετύχει η µονάδα αποθείωσης. Αυτό συµβαίνει ιδιαίτερα στα τελευταία στάδια της  

αποθείωσης, όπου πρέπει να αποµακρυνθεί το θείο από τα διβενζοθειοφαίνια που 

παρουσιάζουν το µικρότερο βαθµό µετατροπής. 
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1.7 Η οικονοµική σηµασία της παραγωγής του ντήζελ 
 

Το ντήζελ αποτελεί το πετρελαϊκό προϊόν µε την µεγαλύτερη κατανάλωση 

παγκοσµίως [1,2]. Αυτό επιβεβαιώνεται και από τον παρακάτω πίνακα 1.6 όπου 

παρουσιάζεται η συνολική εγχώρια παραγωγή καυσίµων την τελευταία πενταετία:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 1.6 
ΕΓΧΩΡΙΑ ΠΑΡΑΓΩΓΗ ΠΕΤΡΕΛΑΪΚΩΝ ΠΡΟΙΟΝΤΩΝ 

ΠΕΤΡΕΛΑΪΚΟ ΠΑΡΑΓΩΓΗ (ΣΕ ΜΤ x 103) 
ΠΡΟΪΟΝ ΕΤΟΣ 

 1998 1999 2000 2001 2002 
LPG 469.733 432.090 403.624 412.286 377.669 
ΒΕΝΖΙΝΕΣ 3.156.117 3.214.690 3.280.038 3.384.823 3.541.074 
JΕΤ FUELS 1.234.706 1.264.182 1.304.805 1.177.317 1.139.650 
ΝΤΗΖΕΛ (Σύνολο) 6.980.161 6.874.030 7.082.920 7.279.335 7.525.505 
FUEL OIL 5.730.570 5.440.046 5.704.904 5.689.002 5.318.466 
ΑΣΦΑΛΤΟΙ 346.066 353.835 405.875 413.209 431.530 
ΛΙΠΑΝΤΙΚΑ 120.000 143.607 120.000 160.000 160.000 
ΣΥΝΟΛΟ 18.037.353 17.722.480 18.302.166 18.515.972 18.493.894 

 
 

Παγκοσµίως, ο τύπος ντήζελ µε την µεγαλύτερη κατανάλωση είναι αυτός της 

κίνησης, λόγω του µεγάλου πλήθους οχηµάτων και µηχανηµάτων που κάνουν χρήση 

αυτού. Αντίθετα, ο τύπος ντήζελ µε την µεγαλύτερη κατανάλωση στην Ελλάδα είναι 

αυτός της θέρµανσης. Η σχετικά µικρή χειµερινή περίοδος της χώρας δεν δικαιολογεί 

αυτό το φαινόµενο. Όµως,  η µεγάλη διαφορά στην τιµή του ντήζελ κίνησης σε σχέση µε 

αυτήν του θέρµανσης, εύκολα οδηγεί στο συµπέρασµα ότι γίνεται παρανόµως ευρεία 

κατανάλωση του ντήζελ θέρµανσης σε εφαρµογές του ντήζελ κίνησης (φορτηγά, ταξί, 

γεωργικά µηχανήµατα κ.α.).  
 
Η εγχώρια παραγωγή ντήζελ της τελευταίας πενταετίας για κάθε τύπο δίνεται στον 

παρακάτω πίνακα 1.7 : 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 1.7 
ΕΓΧΩΡΙΑ ΠΑΡΑΓΩΓΗ ΝΤΗΖΕΛ 

ΤΥΠΟΣ  ΠΑΡΑΓΩΓΗ (ΣΕ ΜΤ x 103) 
ΝΤΗΖΕΛ ΕΤΟΣ 

Ντήζελ κίνησης 2.255.466 2.249.519 2.265.983 2.287.483 2.425.330 
Ντήζελ θέρµανσης 3.061.624 3.148.452 3.307.286 3.489.118 3.585.090 
Ντήζελ ναυτιλίας 1.663.071 1.476.059 1.509.651 1.502.734 1.515.085 

και λοιπών χρήσεων           
Σύνολο 6.980.161 6.874.030 7.082.920 7.279.335 7.525.505 

 

Στον πίνακα 1.7 ως ναυτιλίας και των λοιπών χρήσεων αναφέρονται και οι ειδικοί 

τύποι καυσίµων ντήζελ, που παράχθηκαν (καύσιµα στρατιωτικών οχηµάτων, καύσιµα 

και πρώτες ύλες βιοµηχανιών κ.α.). 

 

Η µεγάλη κατανάλωση του ντήζελ τόσο στην Ελλάδα όσο και παγκοσµίως 

αποδεικνύουν την χρησιµότητα του και την αναγκαιότητα του ως καυσίµου  στην 

εξυπηρέτηση των καθηµερινών ανθρωπίνων δραστηριοτήτων. 
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2 Ι∆ΙΟΤΗΤΕΣ ΤΟΥ ΝΤΗΖΕΛ  
 
2.1 Εισαγωγή 
 

Κατά την παραγωγή του ντήζελ στο διυλιστήριο, τόσο το τελικό παραγόµενο προϊόν 

όσο και τα ενδιάµεσα προϊόντα, υποβάλλονται σε µια σειρά δοκιµών και µετρήσεων, που 

αποσκοπούν στον ποιοτικό έλεγχο, τόσο για την διασφάλιση της ποιότητας του τελικού 

προϊόντος, όσο και για τον έλεγχο της παραγωγής.  

 
Οι σηµαντικότερες φυσικοχηµικές ιδιότητες οι οποίες µετρούνται στο καύσιµο ντήζελ 

και µε βάση τις οποίες ελέγχεται η ποιότητα και  σχεδιάζεται η παραγωγή είναι: 

-η πυκνότητα(density) και σχετική πυκνότητα ή ειδικό βάρος S.G. (Specific Gravity) 

-η καµπύλη απόσταξης (distillation curve) 

-το σηµείο ροής P.P. (Pour Point) 

-το σηµείο θολώσεως Cl.P. (Cloud Point) 

-το σηµείο αποφράξεως ψυχρού φίλτρου CFPP (Cold Filter Plugging Point) 

-το σηµείο αναφλέξεως FL.P. (Flash Point) 

-η περιεκτικότητα σε θείο % κ.β. S (Sulphur Content) 

-ο αριθµός κετανίου CN (Cetane Number) 

-ο δείκτης κετανίου CI (Cetane Index) 

-το ιξώδες (Viscosity) κ.α.  

 

 
2.2 Ιδιότητες του ντήζελ 
 

Αναλυτικά, οι σηµαντικότερες ιδιότητες είναι οι ακόλουθες: 

 
-Πυκνότητα (Density)-Σχετική πυκνότητα ή Ειδικό βάρος S.G. (Specific Gravity) 
  

Η πυκνότητα αποτελεί µια από τις σηµαντικότερες ιδιότητες του ντήζελ και µετράται 

σε όλα τα ενδιάµεσα και τελικά προϊόντα ενός διυλιστηρίου.  

  

Ως πυκνότητα (density) στα πετρελαιοειδή προϊόντα ορίζεται ο λόγος της µάζας του 

υγρού ανά µονάδα όγκου στους 15.5 οC (60oF). Ωστόσο αυτό που συνήθως 

προσδιορίζεται στα πετρελαιοειδή είναι η σχετική πυκνότητα. Η σχετική πυκνότητα 
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(specific gravity) ή το ειδικό βάρος είναι η αναλογία µάζας ενός δοθέντος όγκου υγρού 

στους 15.5 οC (60oF) προς τη µάζα ενός ίσου όγκου καθαρού νερού στην ίδια 

θερµοκρασία. Συνεπώς , η σχετική πυκνότητα είναι ο λόγος της πυκνότητας του υγρού 

προς την πυκνότητα του καθαρού νερού στην ίδια θερµοκρασία.  

Ο τύπος που δίνει το ειδικό βάρος είναι: 

S.G.=
ύ

ύ

d
d

νερο

υγρο  (στους 15.5 οC/60oF ) 

 
Μια ειδική έκφραση του ειδικού βάρους είναι η πυκνότητα κατά ΑPI που ορίστηκε 

από το Αµερικάνικο Ινστιτούτο Πετρελαίου (Αmerican Petroleum Institute) και δίνεται 

από τον τύπο: 

API(o)= 5,131
..

5,141

60

−
FoGS

 

 

Η µέτρηση των παραπάνω µεγεθών είναι σχετικά απλή και εκτελείται σύµφωνα µε τα 

πρότυπα ASTM D 1298-80 και IP-160 [8,9], µε την υδροµετρική µέθοδο (Σχήµα 2.1). 

Κατά την µέθοδο αυτή, χρησιµοποιείται ένα πρότυπο βαθµονοµηµένο πυκνόµετρο, το 

οποίο βυθίζεται στο υγρό δείγµα και αφήνεται να ηρεµήσει προκειµένου να δώσει 

ένδειξη. Παράλληλα, µε ένα θερµόµετρο µετράται  η θερµοκρασία του υγρού και µε 

βάση αυτή γίνονται οι διορθώσεις και αναγωγές  της πυκνότητας από την θερµοκρασία 

του δείγµατος στην θερµοκρασία των 15.5 οC η 60F.  

 

 
Σχήµα 2.1: Τρόπος µέτρησης του ειδικού βάρους µε  πυκνόµετρο 
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Η µονάδα µέτρησης της πυκνότητας στο SI είναι το Kg/m3.  Όσο µεγαλύτερη είναι η 

τιµή της πυκνότητας και του ειδικού βάρους, τόσο βαρύτερο είναι το πετρελαϊκό κλάσµα 

ως εκ τούτου και το ντήζελ. Η πυκνότητα έχει άµεση σχέση µε το είδος των 

υδρογονανθράκων που περιέχονται στο καύσιµο, καθώς και µε τον αριθµό των ατόµων 

άνθρακα των µορίων. Η τιµή της πυκνότητας των οµάδων των υδρογονανθράκων για 

ίδιο αριθµό ατόµων άνθρακα  αυξάνεται σύµφωνα µε τον ακόλουθη σειρά: 

παραφινικοί<ναφθενικοί<αρωµατικοί 

Με την αύξηση των ατόµων άνθρακα στα µόρια των ανθρακικών αλυσίδων των 

καυσίµων αυξάνει και η πυκνότητα τους.  

 

Η τιµή της πυκνότητας µπορεί να µας δώσει χρήσιµες  πληροφορίες για την σύσταση 

και τα χαρακτηριστικά του καυσίµου. Στην περίπτωση του ντήζελ αποτελεί ένα µέτρο 

της ποιότητας ανάφλεξης, της ισχύος, των ιδιοτήτων ροής σε χαµηλές και κανονικές 

θερµοκρασίες κ.α.. [1,10,11] 

 

Σήµερα, το ειδικό βάρος τόσο στα πετρελαιοειδή προϊόντα προσδιορίζεται  κυρίως  µε 

αυτόµατα µηχανήµατα, όπως  το πυκνόµετρο τύπου Paar (Εικόνα 2.1):  

                                                                                                                                                              

 
Εικόνα 2.1 :  Αυτόµατη συσκευή µέτρησης της πυκνότητας 

και  του ειδικού βάρους της εταιρείας Antoon Paar 
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-Καµπύλη απόσταξης (Distillation Curve)  
 

H καµπύλη απόσταξης ενός πετρελαϊκού κλάσµατος είναι το γραφικό αποτέλεσµα της 

διαδικασίας της απόσταξης. Αποτελεί έναν σηµαντικό παράγοντα ποιοτικού και 

ποσοτικού ελέγχου των καυσίµων γενικά και µαζί µε  το ειδικό βάρος είναι µια από τις 

πιο συνηθισµένες και  σηµαντικές αναλύσεις.  

 
Η απόσταξη των προϊόντων πετρελαίου διενεργείται κατά τις πρότυπες µεθόδους 

ASΤΜ D-86 και ΙP-123 [8,9]. Σύµφωνα µε τις µεθόδους αυτές, ένα δείγµα 100ml 

πετρελαϊκού υγρού,  αποστάζει κάτω από ορισµένες συνθήκες ανάλογα µε την φύση του. 

Η απόσταξη γίνεται υπό ατµοσφαιρική πίεση (Σχήµα 2.3). Με την άνοδο της 

θερµοκρασίας οι ατµοί του δείγµατος που σχηµατίζονται, συµπυκνώνονται και  

συλλέγονται σε ογκοµετρικό κύλινδρο, όπου καταγράφεται ο όγκος του συµπυκνώµατος 

και η αντίστοιχη θερµοκρασία. Συνήθως, λαµβάνεται η θερµοκρασιακή τιµή  για κάθε 

10ml πετρελαϊκού υγρού που αποστάζει. Κάθε θερµοκρασιακή τιµή που συνοδεύεται και 

από την αντίστοιχη τιµή του όγκου του δείγµατος που έχει αποστάξει αποτελεί ένα 

σηµείο απόσταξης. Το διάγραµµά στο οποίο παρουσιάζεται το ποσοστό του όγκου του 

πετρελαϊκού δείγµατος που αποστάζει συναρτήσει της θερµοκρασίας, αποτελεί την 

καµπύλη απόσταξης. Η διαδικασία της απόσταξης συνεχίζεται µέχρι την θερµοκρασία 

των 400oC, διότι πέραν αυτής της αρχίζει η θερµική διάσπαση των ενώσεων του 

δείγµατος. Χαρακτηριστική καµπύλη απόσταξης δίνεται παρακάτω (Σχήµα 2.2) : 

Τυπική καµπύλη απόσταξης ενός καυσίµου ντήζελ
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Σχήµα 2.2 : Τυπική καµπύλη απόσταξης καυσίµου ντήζελ 
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Σχήµα 2.3 : Σχηµατικό διάγραµµα πρότυπης αποστακτικής διάταξης 

 

Παρακάτω αναφέρουµε ορισµούς των χαρακτηριστικότερων σηµείων αποστάξεως: 

 

α)Αρχικό σηµείο ζέσεως IBP (Initial Boiling Point) είναι η θερµοκρασία που 

αποστάζει η πρώτη ποσότητα του δείγµατος, η αλλιώς, η στιγµή που παρατηρείται η 

πρώτη σταγόνα του συµπυκνώµατος στο κάτω άκρο του ψυκτήρα της αποστακτικής 

συσκευής. 

 
β)Τελικό σηµείο ζέσεως FBP (Final Boiling Point) είναι η θερµοκρασία που αποστάζει 

η τελευταία ποσότητα του δείγµατος, η αλλιώς η θερµοκρασία που παρατηρείται η 

τελευταία σταγόνα  του συµπυκνώµατος στον ψυκτήρα της αποστακτικής συσκευής.  

 
γ)Σηµείο ανάκτησης % ( % Recovered) είναι η θερµοκρασία στην οποία παρατηρείται 

η ανάκτηση µιας συγκεκριµένης  ποσότητας δείγµατος κατά την απόσταξη. Συνήθως η 

ανάκτηση του κάθε δείγµατος εκφράζεται επί της % του αρχικού όγκου.  

 

Σήµερα, oι αποστάξεις των διαφόρων πετρελαϊκών προϊόντων γίνονται µε σύγχρονες 

αυτόµατες συσκευές απόσταξης, οι οποίες προσδιορίζουν την καµπύλη απόσταξης, το 

ποσοστό ανάκτησης του συµπυκνώµατος, το ποσοστό υπολείµµατος του µη πτητικού 

υλικού κ.α (Εικόνες 2.2, 2.3). 
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     Εικόνα 2.2 : Αυτόµατη αποστακτική                                      Εικόνα 2.3: Αυτόµατη αποστακτική 

                     συσκευή της ISL                                                                     συσκευή της Herzoog 
 
Η απόσταξη του ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων µπορεί να δώσει µια 

ενδεικτική εικόνα της συµπεριφοράς τους κατά την χρήση. Χαρακτηριστικά η µορφή της 

καµπύλης απόσταξης µπορεί να συσχετιστεί µε την πτητικότητα, το ιξώδες, το σηµείο 

ανάφλεξης, τη θερµοκρασία αυτανάφλεξης, τον αριθµό κετανίου και την πυκνότητα του 

καυσίµου. Γίνεται κατανοητό, πως η ανάλυση της απόσταξης και η δηµιουργία της 

καµπύλης στα καύσιµα ντήζελ και στα συστατικά κλάσµατα  τους είναι ιδιαίτερα 

σηµαντική τόσο για λόγους ποιοτικού ελέγχου όσο και για λόγους ελέγχου και 

σχεδιασµού της παραγωγής τους.  

 

Ψυχρές ιδιότητές 

 
Ένα σηµαντικό σύνολο ιδιοτήτων είναι αυτό που χαρακτηρίζει τις ιδιότητες ροής των 

καυσίµων σε χαµηλές θερµοκρασίες. Οι παραφινικές ενώσεις είναι επιθυµητές στα 

ντήζελ λόγω της πολύ καλής ποιότητας ανάφλεξης τους. Ωστόσο, στις χαµηλές 

θερµοκρασίες παρουσιάζουν το µειονέκτηµα να διαχωρίζονται τα µεγάλου µεγέθους 

µόρια τους από την υγρή φάση του καυσίµου  και να σχηµατίζουν κρυστάλλους 

παραφινών, που δηµιουργούν προβλήµατα στην ροή. ∆εδοµένου ότι στα οχήµατα και 

στις µηχανές είναι απαραίτητη η ροή καυσίµου ακόµα και σε χαµηλές θερµοκρασίες, γι’ 

αυτό τον σκοπό έχουν αναπτυχθεί µια σειρά στατικών και δυναµικών δοκιµών, οι οποίες 

χαρακτηρίζουν ποσοτικά την κρυστάλλωση των παραφινικών συστατικών των 

καυσίµων. Οι ιδιότητες αυτές παράλληλα αποτελούν ένα σηµαντικό δείκτη της 
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περιεκτικότητας των καυσίµων αυτών σε παραφινικά συστατικά. Αναλυτικότερα οι 

σηµαντικότερες ιδιότητες ροής σε χαµηλές θερµοκρασίες η αλλιώς οι ψυχρές ιδιότητες 

των καυσίµων είναι οι ακόλουθες: 
 

-Σηµείο θολώσεως CL.P. (Cloud Point)  
 

To σηµείο θολώσεως Cl.P. αποτελεί µια από τις σηµαντικότερες και συνηθέστερα 

µετρούµενες ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ και των συστατικών τους. Είναι µια 

ανάλυση ποιοτικού ελέγχου και δίνει µια εικόνα της συµπεριφοράς των καυσίµων σε 

ψυχρές συνθήκες. Ως σηµείο θολώσεως ορίζεται η υψηλότερη θερµοκρασία στην οποία 

παρατηρείται ο σχηµατισµός κρυστάλλων παραφίνης στο καύσιµο, όταν αυτό ψυχθεί 

κάτω από ειδικές συνθήκες. Η µέθοδος προσδιορισµού του σηµείου θολώσεως 

ακολουθεί τις πρότυπες µεθόδους ASTM D-2500 και ΙP-219 [8,9]. Σύµφωνα µε αυτές, το 

δείγµα ψύχεται µε καθορισµένο ρυθµό και εξετάζεται περιοδικά. Η θερµοκρασία στην 

οποία εµφανίζεται για πρώτη φορά θολότητα (δίκτυο-νέφος κρυστάλλων) στον πυθµένα 

του φιαλιδίου αναφέρεται σαν σηµείο ροής CL.P. (Σχήµα 2.4). 

 

 
Σχήµα 2.4 : Πρότυπη διάταξη µέτρησης του 

       σηµείου θολώσεως 

 
Η τιµή της ιδιότητας αυτής είναι ένας δείκτης της χαµηλότερης θερµοκρασίας, στην 

οποία µπορεί να χρησιµοποιηθεί το καύσιµο. Αν και η εµφάνιση των πρώτων 

κρυστάλλων παραφίνης δεν περιορίζει την δυνατότητα ροής του καυσίµου, ωστόσο  η 
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χρήση του σε τιµές θερµοκρασιών κάτω από το σηµείο θολώσεως είναι δυνατόν να 

προκαλέσει προβλήµατα (π.χ. φραγή φίλτρων καυσίµου). 

 
 
-Σηµείο ροής P.P. (Pour Point) 

 
Το σηµείο ροής P.P. αποτελεί  και αυτή µια από τις πιο σηµαντικές και συνήθεις 

µετρούµενες ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων. Ως 

σηµείο ροής ορίζεται η θερµοκρασία κατά την οποία ο σχηµατισµός των κρυστάλλων 

παραφίνης είναι τόσο έντονος, που δεν επιτρέπει στο καύσιµο να ρέει, όταν αυτό ψυχθεί 

κάτω από καθορισµένες συνθήκες. 

 
Οι µέθοδοι µε τις οποίες προσδιορίζεται το σηµείο ροής ενός πετρελαϊκού προϊόντος 

είναι η ASTM D-97 και ΙΡ-15 [8,9]. Σύµφωνα µε τις µεθόδους αυτές, ως σηµείο ροής 

ορίζεται η χαµηλότερη θερµοκρασία, εκφρασµένη σε πολλαπλάσιο των 3οC (5F), στην 

οποία παρατηρείται ροή του δείγµατος, όταν ψύχεται και εξετάζεται κάτω από 

προκαθορισµένες συνθήκες. Κατά τον προσδιορισµό του σηµείου ροής, το δείγµα µετά 

από αρχική θέρµανση, ψύχεται µε καθορισµένο ρυθµό και εξετάζεται ανά  3οC, η (5F), 

αν ρέει (Σχήµα 2.4). Η χαµηλότερη θερµοκρασία στην οποία παρατηρείται  ροή αποτελεί 

το σηµείο ροής (pour point). Η µέθοδος αυτή έχει µικρή ακρίβεια και χαµηλή 

επαναληψιµότητα. 

 
Σχήµα 2.5: Πρότυπη διάταξη µέτρησης  του            Εικόνα 2.4 :  ∆ιάταξη µέτρησης του σηµείου         .                                 

.                  σηµείου ροής                                                                     ροής και του σηµείου θολώσεως 
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-Σηµείο απόφραξης ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. (Cold Filter Plugging Point)  
 

Οι τιµές των σηµείων θολώσεως και ροής δίνουν δύο ακραίες θερµοκρασίες, που 

αντιστοιχούν στην εµφάνιση των πρώτων κρυστάλλων παραφίνης και στην  

κρυστάλλωση της παραφίνης που δεν επιτρέπει στο καύσιµο να ρέει. Ωστόσο, καµία από 

τις δύο ιδιότητες δεν δίνει την ενδιάµεση θερµοκρασία στην οποία η σχηµατιζόµενη 

ποσότητα κρυστάλλων παραφίνης  µπορεί να εµποδίσει τη ροή σε ένα σύστηµα 

τροφοδοσίας καυσίµου (π.χ. αντλία καυσίµου). Το σηµείο θολώσεως υποεκτιµά τις 

ιδιότητες ροής του καυσίµου, ενώ το σηµείο ροής τις υπερεκτιµά. [1,11] 

 
Για το λόγο αυτό εισήχθη µια νέα δυναµική µέθοδος µέτρησης που προσοµοιάζει τις 

πραγµατικές συνθήκες λειτουργίας των κινητήρων σε χαµηλές θερµοκρασίες, το σηµείο 

απόφραξης ψυχρού φίλτρου (Cold Filter Plugging Point). 

 

H µέθοδος µέτρησης του σηµείου αποφράξεως ψυχρού φίλτρου ακολουθεί τα 

πρότυπα IP-309 [9]. Κατά την µέθοδο αυτή το καύσιµο εξαναγκάζεται να περάσει µέσα 

από ένα φίλτρο καθώς ψύχεται. Μετριέται η χαµηλότερη θερµοκρασία στην οποία µια 

ποσότητα καυσίµου των 20ml είναι δυνατόν να περάσει µέσω του φίλτρου σε χρονικό 

διάστηµα µικρότερο από 60 sec. Αυτή η θερµοκρασία είναι το σηµείο απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου.  

 

Η µέτρηση αυτής της ιδιότητας δίνει ένα µέτρο της ρεολογικής συµπεριφοράς των 

καυσίµων ντήζελ σε ψυχρές συνθήκες και δείχνει την χαµηλότερη θερµοκρασία στην 

οποία είναι δυνατόν να αντληθεί ένα καύσιµο µέσα από σωλήνες και φίλτρα. Σε 

αποτελέσµατα µιας πιο πρόσφατης έρευνας [1] αναφέρεται ότι µια τροποποίηση της 

µεθόδου (προσοµοιωµένο σηµείο απόφραξης, simulated filter plugging point, SFPP) µε 

βραδύτερο ρυθµό ψύξης (6 οC/hr), δίνει ακόµα πιο αξιόπιστα αποτελέσµατα. 
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Εικόνα 2.5 : Αυτόµατη συσκευή µέτρησης του σηµείου αποφράξεως 
 ψυχρού φίλτρου C.F.P.P της  ISL 

 
 
 
-Σηµείο πήξεως Fr.P. (Freezing Point) 
 

Σε συστατικά κλάσµατα του ντήζελ που έχουν πολύ χαµηλές τιµές ψυχρών ιδιοτήτων, 

είναι δυνατόν να µετρηθούν ιδιότητες, όπως το σηµείο πήξης (Fr.P. ή Freezing Point). Το 

σηµείο πήξης αποτελεί ένα µέτρο των ψυχρών ιδιοτήτων των καυσίµων και των 

κλασµάτων, που χρησιµοποιούνται σε πολύ ψυχρές συνθήκες, όπως είναι η κηροζίνη και 

τα αεροπορικά καύσιµα (Jet A1, JP-1,JP-5, JP-8). 

 
Ως σηµείο πήξεως ή Freezing Point ορίζεται η θερµοκρασία στην οποία 

εξαφανίζονται οι τελευταίοι σχηµατισθέντες κρύσταλλοι καυσίµου όταν αυτό 

θερµαίνεται, αφού προηγουµένως έχει ψυχθεί σε πολύ χαµηλή θερµοκρασία. Για το 

προσδιορισµό του σηµείου πήξεως χρησιµοποιούνται οι πρότυπες µέθοδοι ASTM D-

2386 και IP-16 [8,9]. Ο προσδιορισµός αυτού του σηµείου γίνεται ψύχοντας το καύσιµο 

σε αρκετά χαµηλή θερµοκρασία µέχρι να σχηµατισθούν κρύσταλλοι καυσίµου, γεγονός 

που εκδηλώνεται µε ένα χαρακτηριστικό θόλωµα του καυσίµου. Στην συνέχεια το 

καύσιµο θερµαίνεται (αποψύχεται) αργά, έως ότου γίνει ξανά διαυγές, χωρίς να 

παρατηρούνται κρύσταλλοι σε αυτό. Η θερµοκρασία στην οποία γίνεται αυτό αναφέρεται 

ως το σηµείο πήξης του καυσίµου. Στο σχήµα 2.6 παρουσιάζεται η πρότυπη διάταξη 

προσδιορισµού του σηµείου πήξεως:                                                
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Σχήµα 2.6 :  Πρότυπη διάταξη µέτρησης του σηµείου πήξεως 

 

Το σηµείο πήξεως αποτελεί µια σηµαντική ιδιότητα των αεροπορικών καυσίµων (Jet 

fuels) και των συστατικών πετρελαϊκών κλασµάτων του ντήζελ, καθώς εκφράζει την 

ρεολογική συµπεριφορά αυτών σε πολύ χαµηλές θερµοκρασίες (<-35οC). Ο 

προσδιορισµός του είναι απαραίτητος να γίνεται για λόγους ασφαλείας, καθώς δίνει την 

χαµηλότερη θερµοκρασία στην οποία είναι δυνατόν να χρησιµοποιηθούν τα καύσιµα 

αυτά. Συγκεκριµένα η ανάλυση αυτή είναι ιδιαίτερα επιβεβληµένη στα αεροπορικά 

καύσιµα όπως τα jet fuels (Jet A1, JP-1, JP-5, JP-8)  και οι κηροζίνες, λόγω του ότι τα 

καύσιµα αυτά χρησιµοποιούνται στις πολύ χαµηλές θερµοκρασίες που επικρατούν στα 

ανώτερα στρώµατα της ατµόσφαιρας .  

 

-Σηµείο αναφλέξεως FL.P.(Flash Point) 
 

 Μία από τις σηµαντικότερες  ιδιότητες όλων των καυσίµων και συνεπώς και του 

ντήζελ και των συστατικών κλασµάτων του είναι το σηµείο ανάφλεξης (FL.P.). 

Προσδιορίζεται ως σηµείο ανάφλεξης ανοικτού ή κλειστού δοχείου ανάλογα µε τον 

εξοπλισµό που χρησιµοποιείται. 

  
Ως σηµείο ανάφλεξης ορίζεται η χαµηλότερη θερµοκρασία στην οποία η εφαρµογή 

δοκιµαστικής φλόγας έχει σαν αποτέλεσµα την στιγµιαία ανάφλεξη των ατµών του 
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καυσίµου όταν αυτό θερµαίνεται κάτω από πρότυπες συνθήκες. Προσδιορίζεται µε τις 

µεθόδους ASTM D-93 και IP-34 [8,9] κατά Pensky-Martens (Pensky-Martens closed 

test). Αυτή η µέθοδος είναι κλειστού δοχείου (Σχήµα 2.7). 

 

 
Σχήµα 2.7 : ∆ιάταξη πρότυπης συσκευής µέτρησης του 

                                                          σηµείου αναφλέξεως FL.P. 

 

Το σηµείο ανάφλεξης σχετίζεται µε την πτητικότητα των ελαφρών συστατικών του 

καυσίµου (µετωπική πτητικότητα) και οριοθετεί την περιεκτικότητα σε ελαφρά 

συστατικά που µπορούν να χρησιµοποιηθούν κατά την παρασκευή του καυσίµου. 

Παράλληλα αποτελεί µια προδιαγραφή ασφαλείας για τις συνθήκες αποθήκευσης και 

µεταφοράς, καθώς και ένα µέτρο που παρέχει ενδείξεις για τυχόν µόλυνση του καυσίµου 

µε ελαφρύτερα συστατικά. [1,10,11] 

 

 Ο προσδιορισµός του σηµείου ανάφλεξης γίνεται σε συσκευές πλήρως 

αυτοµατοποιηµένες (Εικόνα 2.9).  
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Εικόνα 2.6 : Αυτόµατη συσκευή µέτρηση του σηµείου ανάφλεξης της Petrotest 

 
 
 
-Περιεκτικότητα σε θείο (Sulphur Content) 
 

H περιεκτικότητα σε θείο αποτελεί µία από τις σηµαντικότερες ιδιότητες του ντήζελ, 

των συστατικών του κλασµάτων, αλλά και γενικά των καυσίµων. Με βάση αυτή 

καθορίζεται η ποιότητα και ο τύπος των καυσίµων ντήζελ, αλλά ελέγχεται και 

σχεδιάζεται και η παραγωγή. Επειδή το θείο αποτελεί ανεπιθύµητο στοιχείο, είναι 

απαραίτητο κατά την παραγωγή των καυσίµων να γίνεται, όσο το δυνατόν µεγαλύτερη 

µείωση της περιεκτικότητας του.  

 

H µέτρηση της περιεκτικότητας των καυσίµων σε θείο γίνεται µε φθορισµοµετρία 

ακτίνων –X, σύµφωνα µε την πρότυπη µέθοδο ASTM D-4294.  Η περιεκτικότητα ενός 

καυσίµου σε θείο, εξαρτάται από το είδος του αργού πετρελαίου από το οποίο προήλθε. 

Όπως αναφέρθηκε στο 1ο κεφάλαιο η αποµάκρυνση του θείου από τα καύσιµα γίνεται 

στις µονάδες υδρογονοαποθείωσης. Ανάλογα µε το επιθυµητό τελικό προϊόν σε θείο 

καθορίζεται και ο βαθµός µετατροπής που πρέπει να επιτύχει η µονάδα.  

 

 

-Αριθµός κετανίου (Cetane Number)  
 

Μια από τις σηµαντικότερες ιδιότητες ποιοτικού ελέγχου των καυσίµων ντήζελ είναι 

ο αριθµός κετανίου. Ο αριθµός κετανίου χαρακτηρίζει τον χρόνο υστέρησης της 
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ανάφλεξης των µηχανών και είναι ένα µέτρο της ποιότητας ανάφλεξης του καυσίµου. 

Εκφράζει, δηλαδή, την ευκολία ανάφλεξης του καυσίµου, όταν αυτό ψεκάζεται σε έναν 

κινητήρα ντήζελ.  
 

Ο αριθµός κετανίου είναι το αριθµητικό αποτέλεσµα µίας δοκιµής καύσης του ντήζελ 

µε πρότυπη µηχανή, στην οποία υπολογίζεται η καθυστέρηση της ανάφλεξης του 

καυσίµου. Η ευρύτερα χρησιµοποιούµενη πρότυπη µηχανή µέτρησης του αριθµού 

κετανίου είναι ο κινητήρας µέτρησης κετανίου CFR που ακολουθεί τα πρότυπα των 

ASTM D-613 και IP-41[8,9].  

 

Ο αριθµός κετανίου ενός καυσίµου προσδιορίζεται από την σύγκριση της 

συµπεριφοράς ανάφλεξης του, κάτω από πρότυπες συνθήκες λειτουργίας, µε δύο 

πρότυπα καύσιµα αναφοράς γνωστού αριθµού κετανίου. Τα καύσιµα αναφοράς 

προκύπτουν µε ανάµιξη κανονικού δεκαεξανίου (κετανίου, n-cetane) µε επτα-µέθυλο-

εννεάνιο. Το κανονικό δεκαεξάνιο έχει εξ’ ορισµού αριθµό κετανίου 100, ενώ το επτά-

µέθυλο-εννεάνιο έχει αριθµό κετανίου 15. Παλιότερα, στην θέση του επταµέθυλο-

εννεανίου χρησιµοποιείτο το α-µέθυλο-ναφθαλένιο, αλλά αντικαταστάθηκε το 1964 

λόγω της δυσκολίας ανάφλεξης που παρουσίαζε στον πρότυπο κινητήρα. Ο αριθµός 

κετανίου του α-µέθυλο-ναφθαλενίου  είναι 0. Τα δυο καύσιµα αναφοράς που 

παρασκευάζονται για τις ανάγκες της µέτρησης είναι χαµηλότερης και υψηλότερης 

ποιότητας ανάφλεξης από το καύσιµο της δοκιµής και διαφέρουν µεταξύ τους λιγότερο 

από 5 µονάδες αριθµού κετανίου. [1,11] 

 

Όταν ένα καύσιµο έχει την ίδια ποιότητα ανάφλεξης µε ένα από τα δύο καύσιµά 

αναφοράς τότε ο αριθµός κετανίου δίνεται από την εξίσωση: 

 
Αριθµός κετανίου  =  % n- κετάνιο + 0.15 (%  επτα-µέθυλο-εννεάνιο) 

 
 

Κατά την µέτρηση του αριθµού κετανίου µε την πρότυπη µηχανή µεταβάλλεται η 

σχέση συµπίεσης του κινητήρα, ώστε αυτός να δώσει την ίδιο χρόνο υστέρησης 

ανάφλεξης του υπό δοκιµή καυσίµου µε µίγµα των δύο καυσίµων αναφοράς.  
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Όσο υψηλότερος είναι ο αριθµός κετανίου τόσο καλύτερη είναι ποιότητας της 

ανάφλεξης του καυσίµου. Όταν δεν υπάρχει µηχανή µετρήσεως του αριθµού κετανίου 

τότε αυτός υπολογίζεται προσεγγιστικά µε βάση τον δείκτη κετανίου, ο οποίος µε την 

σειρά του  υπολογίζεται από εµπειρικούς τύπους, που θα αναφερθούν παρακάτω. 

 
 
-∆είκτης κετανίου (Cetane Index) 

 
Ο δείκτης κετανίου αποτελεί ένα µέγεθος ποιοτικού ελέγχου των καυσίµων ντήζελ, το 

οποίο δίνει ένα µέτρο της ποιότητας ανάφλεξης του καυσίµου. Είναι ένα υπολογιστικό 

µέγεθος που χρησιµοποιείται για τον προσεγγιστικό προσδιορισµό του αριθµού κετανίου, 

όταν ο απευθείας προσδιορισµός του τελευταίου δεν εφικτός είτε λόγω έλλειψης της 

πρότυπης µηχανής, είτε λόγω µικρής ποσότητας δείγµατος κ.α. Πιο συγκεκριµένα, ο 

δείκτης κετανίου αποτελεί µια προσέγγιση του αριθµού κετανίου µέσω απλούστερων 

αναλύσεων, όπως η πυκνότητα και η καµπύλη απόσταξης µε αρκετά καλή ακρίβεια. 

 

Αρχικά αναπτύχθηκε ένας υπολογιστικός τύπος του δείκτη κετανίου κατά την 

πρότυπη µέθοδο ASTM D-976 [8], σύµφωνα µε τον οποίο προσδιορίζεται ο δείκτης 

κετανίου συναρτήσει της πυκνότητας και του 50% της ανάκτησης της αποστάξεως. Ο 

τύπος αυτός είναι: 

 

 CI= 454.74 – 1641.416*D + 774.74*D2 –0.554*Τ50 + 97.803*(log Τ50)2 

 

όπου D = η πυκνότητα στους 15,5 οC η 60οF (gr/cm3) 

         Τ50= το 50% της απόσταξης  (οC) 

 

 O δείκτης κετανίου που προκύπτει από αυτόν τον τύπο µπορεί να υπολογιστεί και 

από νοµόγραµµα (Σχήµα 2.8). 
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Σχήµα 2.8 : Νοµόγραµµα υπολογισµού του δείκτη κετανίου 

 

Το 1982, η ASTM καθιέρωσε µια νέα µέθοδο υπολογισµού του δείκτη κετανίου και 

κατ’ επέκταση πρόβλεψης του αριθµού κετανίου. Αυτή η νέα µέθοδος, η ASTM D-4737, 

χρησιµοποιεί έναν νέο τύπο υπολογισµού του δείκτη κετανίου που στηρίζεται σε τρία 

σηµεία ανάκτησης της καµπύλης απόσταξης και την  πυκνότητα του καυσίµου. Ο νέος 

αυτός τύπος είναι: 

 
C.I.= 45,2 + 0,0892*(T10-215) + 0,131*(T50-260) + 0,0523*(T90-310)+ 

         + 0,901*B*(T50-260) - 0,420*B*(T90-310) +  0,0049*(T10-215)2- 
              - 0,0049*(T90-310)2 + 107,0B+60,0*B2 

   

Οι παραπάνω τύποι δεν εφαρµόζονται σε καύσιµα diesel τα οποία περιέχουν 

πρόσθετα για την αύξηση του αριθµού κετανίου. Ο δείκτης κετανίου µπορεί να 
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χρησιµοποιηθεί, επίσης, σε συνδυασµό µε τον αριθµό κετανίου για την ανίχνευση 

υπερβολικής συγκέντρωσης βελτιωτικού προσθέτου του αριθµού κετανίου.  

 
 
 - Iξώδες (Viscocity)  
 

Mια από τις σηµαντικότερες ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ, όπως και όλων των 

πετρελαϊκών προϊόντων, αποτελεί το ιξώδες. Ανήκει στις ιδιότητες ποιοτικού ελέγχου 

των πετρελαϊκών προϊόντων και είναι επιβεβληµένη σε καύσιµα σαν το ντήζελ και τα 

συστατικά του κλάσµατα.  

 

Το ιξώδες χαρακτηρίζει την ρεολογική συµπεριφορά των ρευστών και εκφράζει την 

αντίστασης τους στην ροή.  Όσο µεγαλύτερη είναι η τιµή του ιξώδους ενός ρευστού τόσο 

µεγαλύτερη είναι η αντίσταση του στην ροή. Παράλληλα το ιξώδες σχετίζεται µε την 

λιπαντική ικανότητα του καυσίµου (lubricity). Mια καλή τιµή του ιξώδους αντιστοιχεί σε 

καλή λιπαντική ικανότητα του καυσίµου, γεγονός που σηµαίνει πως το καύσιµο 

επιτυγχάνει καλή λίπανση των κινητών µερών των µηχανών. [2] 

 

Το ιξώδες εκφράζεται ποσοτικά µε δυο συναφή µεταξύ τους µεγέθη το κινηµατικό και 

το δυναµικό ιξώδες. Για την µέτρηση του κινηµατικού ιξώδους ακολουθείται η πρότυπη 

µέθοδος ASTM D-445. Σύµφωνα µε αυτή, µετράται ο χρόνος που απαιτείται (σε sec) για 

την ροή ενός καθορισµένου όγκου υγρού (καυσίµου), µε την επίδραση της βαρύτητας, 

διαµέσου ενός πρότυπου ιξωδοµέτρου. Το ιξωδόµετρο διαθέται ένα βαθµονοµηµένο 

τριχοειδή σωλήνα, ο οποίος βρίσκεται βυθισµένος εντός θερµοστατουµένου λουτρού 

(Σχήµα 2.9). Ο χρόνος που µετράται πολλαπλασιάζεται µε τον συντελεστή του 

ιξωδοµέτρου, προκειµένου να προσδιοριστεί το κινηµατικό ιξώδες του υγρού. 
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Σχήµα  2.9 : Σχηµατικό διάγραµµα ιξωδοµέτρου 

 

Με πολλαπλασιασµό του κινηµατικού ιξώδους µε την πυκνότητα προσδιορίζεται το 

δυναµικό ιξώδες. Η σχέση που συνδέει το δυναµικό µε το κινηµατικό ιξώδες είναι η 

ακόλουθη: 

ν = η / d 

όπου: ν = κινηµατικό ιξώδες (cSt) 

          η = δυναµικό ιξώδες (cP) 

          d = πυκνότητα (gr / cm3) 

 

Η µονάδα µέτρησης του δυναµικού ιξώδους είναι poise (P), το οποίο είναι η δύναµη 

σε dynes που απαιτείται για την µετατόπιση ενός  λεπτού στρώµατος (υµενίου) ρευστού  

επιφάνειας 1cm2 πάνω σε µια παράλληλη επιφάνεια  µε ταχύτητα 1cm/sec κατά  1cm. Η 

µονάδα µέτρησης του κινηµατικού ιξώδους είναι το stoke (St). Συνήθως οι τιµές του 

ιξώδους αναφέρονται σε υποπολλαπλάσια των παραπάνω µεγεθών, κυρίως σε 

centipoises (10-2 poise) και centistokes (10-2 stokes).  

 

Στα καύσιµα ντήζελ οι θερµοκρασίες µέτρησης του κινηµατικού ιξώδους είναι 40 oC, 

και δευτερευόντως 20oC. 
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Οι ιδιότητες που αναφέρθηκαν παραπάνω είναι µερικές µόνο από τις  σηµαντικότερες 

ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ και των συστατικών τους κλασµάτων και αποτελούν τις 

συχνότερα µετρούµενες ιδιότητες σε ένα διυλιστήριο. Με βάση αυτές καθορίζεται η 

ποιότητα των καυσίµων και µε βάση αυτές ελέγχουν την παραγωγή οι υπεύθυνοι των 

διυλιστηρίων. Ωστόσο υπάρχουν και άλλες πολλές ιδιότητες σηµαντικές για τα καύσιµα 

ντήζελ. Τέτοιες ιδιότητες είναι η λιπαντική ικανότητα (lubricity),   η περιεκτικότητα σε 

αρωµατικά, τέφρα, εξανθράκωµα, νερό και υπόστηµµα, η διαβρωτικότητα, η θερµογόνος 

δύναµη κ.α. Αυτές τις ιδιότητες για λόγους οικονοµίας του κειµένου δεν θα 

παρουσιαστούν στην παρούσα εργασία.   

 

Οι προαναφερθείς ιδιότητες µετρούνται συνήθως στα τελικά εµπορικά προϊόντα 

ντήζελ, αλλά όχι πάντα στα κλάσµατα από τα οποία αυτά παράγονται. Αυτό συµβαίνει 

είτε λόγω των λειτουργικών προβληµάτων-περιορισµών που παρουσιάζονται στις 

πρότυπες συσκευές,  είτε διότι οι τιµές των ιδιοτήτων είναι εκτός των ορίων εφαρµογής 

των πρότυπων µεθόδων.  

 

 
2.3 Σηµασία της µέτρησης των ιδιοτήτων σε πραγµατικό χρόνο (on-line) 
 

Οι µετρήσεις των ιδιοτήτων, που προαναφέρθηκαν, χωρίς να είναι ιδιαίτερα 

περίπλοκες, είναι χρονοβόρες για ένα διυλιστήριο, του οποίου η παραγωγή είναι σε 

εξέλιξη. Εκτός από τον χρόνο που απαιτούν οι µετρήσεις, θα πρέπει να κανείς να 

συνυπολογίσει τον χρόνο που απαιτείται για την µεταφορά των δειγµάτων στο χηµείο 

του διυλιστηρίου και τον χρόνο που χρειάζεται για την ενηµέρωση των υπευθύνων της 

παραγωγής για τα αποτελέσµατα των µετρήσεων. Σε αρκετές περιπτώσεις το σύνολο 

αυτών των διαδικασιών υπερβαίνει τις 2 ώρες. Γίνεται κατανοητό πως, όλη αυτή η 

διαδικασία της µέτρησης των ιδιοτήτων είναι αργή για  ένα διυλιστήριο, που βρίσκεται 

σε λειτουργία και αναποτελεσµατική για την γρήγορη αντιµετώπιση και τυχόν αστοχιών 

στην παραγωγή.  

 

Από τα παραπάνω γίνεται σαφές, ότι είναι επιθυµητή η παρακολούθηση των τιµών 

των ιδιοτήτων των κλασµάτων µε on-line µετρήσεις  τιµών πάνω στην γραµµή 

παραγωγής.  Με την on-line µέτρηση των τιµών των ιδιοτήτων δίνεται η δυνατότητα 
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στους υπεύθυνους της παραγωγής να παρακολουθούν συνεχώς τις τιµές των ιδιοτήτων 

και να έχουν εικόνα της εξέλιξης της παραγωγής Παράλληλα, σε περίπτωση τυχόν 

σφάλµατος της παραγωγής, αυτό εντοπίζεται  άµεσα από τους υπεύθυνους και µπορεί να 

διορθωθεί χωρίς µεγάλο οικονοµικό κόστος. Εποµένως, η οn-line µέτρηση των τιµών 

των ιδιοτήτων πάνω στην γραµµή της παραγωγής, όπου και όταν αυτή είναι δυνατή είναι 

επιβεβληµένη. 

 

Παραδείγµατα  on-line µέτρησης των τιµών διαφόρων ιδιοτήτων των καυσίµων σε  

διυλιστήρια υπάρχουν πολλά. Τα πλέον συνηθισµένα on-line συστήµατα µέτρησης είναι 

οι συσκευές προσδιορισµού της πυκνότητας (ειδικού βάρους), του δείκτη διάθλασης, του 

ιξώδους, των αρωµατικών συστατικών, του θείου (XRF) κ.α. Επίσης, συχνά 

χρησιµοποιούνται φασµατοφωτόµετρα. Συγκεκριµένα, τα τελευταία χρόνια έχει 

αναπτυχθεί µία ολόκληρη τεχνολογία οn-line µετρήσεων των τιµών διαφόρων ιδιοτήτων 

των καυσίµων, που στηρίζεται στα φασµατοσκοπικά δεδοµένα τους. Οι τιµές των 

ιδιοτήτων σε αυτά τα συστήµατα προσδιορίζονται µε πρόβλεψη, που πραγµατοποιείται 

µε την χρήση υπολογιστικών αλγορίθµων, οι οποίοι αναπτύσσονται µε βάση πειραµατικά 

δεδοµένα. Χαρακτηριστικά παραδείγµατα είναι ο προσδιορισµός των αρωµατικών 

συστατικών των καυσίµων που επιτελείται µε on-line φασµατοφωτόµετρο FTIR (Fourier 

Transform Infra-Red) και ο προσδιορισµός διαφόρων άλλων ιδιοτήτων µε NIR αναλυτές.  

 

 Στα διυλιστήρια η χρήση τέτοιων των αλγορίθµων πρόβλεψης των ιδιοτήτων σε  

συνδυασµό µε on-line αναλυτές, πέρα από το όφελος της άµεσης παροχής των τιµών των 

ιδιοτήτων, συµβάλλει στην µείωση του κόστους που απαιτείται για την αγορά του 

απαιτούµενου πρότυπου εξοπλισµού. 

 
 
2.4 Ανάπτυξη µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων των καυσίµων 
ντήζελ µε δεδοµένα από την φασµατοσκοπία υπερύθρου IR 
 

Αναγνωρίζοντας  το πρόβληµα της σπατάλης χρόνου και οικονοµικών πόρων στην 

µέτρηση των ιδιοτήτων των καυσίµων και την αξία των αλγορίθµων πρόβλεψης, η 

εργασία αυτή αφιερώθηκε στην δηµιουργία αλγορίθµων πρόβλεψης των τιµών διαφόρων 

ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ, χρησιµοποιώντας φασµατικά δεδοµένα. Συγκεκριµένα, 
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δηµιουργήθηκαν µοντέλα-αλγόριθµοι πρόβλεψης των ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ 

και των συστατικών τους κλασµάτων από την συσχέτιση των τιµών των ιδιοτήτων µε τις 

τιµές της φασµατικής απορρόφησης των καυσίµων σε διάφορες περιοχές του µέσου 

υπερύθρου φάσµατος (MIR). 

 

Ο σκοπός αυτού του εγχειρήµατος ήταν να αποδειχθεί ότι υπάρχει η δυνατότητα  να 

δηµιουργηθούν µοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ, τα οποία να 

συσχετίζουν τα φασµατοσκοπικά δεδοµένα µε τιµές των ιδιοτήτων και τα οποία να 

µπορούν να οδηγήσουν σε ακριβείς τιµές πρόβλεψης. Παράλληλα, ένας επιµέρους 

στόχος ήταν να αποδειχθεί ότι οι αλγόριθµοι µπορούν να χρησιµοποιηθούν στην 

παρακολούθηση και τον έλεγχο της παραγωγής των καυσίµων  ακόµα και µε on-line 

µετρήσεις. 

 

Οι ιδιότητες  των καυσίµων ντήζελ και των συστατικών τους κλασµάτων που 

µετρήθηκαν στα πλαίσια αυτής της εργασίας ήταν το ειδικό βάρος, η καµπύλη 

απόσταξης, το σηµείο ροής, το σηµείο θολώσεως, το σηµείο αποψύξεως ψυχρού 

φίλτρου, η περιεκτικότητα σε θείο, το σηµείο ανάφλεξης και  το σηµείο πήξεως. Οι 

ιδιότητες για τις όποιες επιχειρήθηκε η συσχέτιση των τιµών τους µε την απορρόφηση 

των δειγµάτων του ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων στο µέσο υπέρυθρο IR 

και για τις οποίες δηµιουργήθηκαν τελικά τα µοντέλα πρόβλεψής τους ήταν: 

-το ειδικό βάρος  

-σηµεία της καµπύλης απόσταξης  

-το σηµείο ροής  

-το σηµείο θολώσεως  

-το σηµείο αποψύξεως ψυχρού φίλτρου  

 

Οι αλγόριθµοι πρόβλεψης των ιδιοτήτων δηµιουργήθηκαν µε διάφορες 

πολυπαραµετρικές τεχνικές, που συνήθως χρησιµοποιούνται στην κατασκευή µοντέλων 

πρόβλεψης. Συγκεκριµένα, στην εργασία αυτή χρησιµοποιήθηκαν η µέθοδος της 

παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών (PCR), η µέθοδος των µερικών ελαχίστων 

τετραγώνων PLS και  τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα ANN. Οι µέθοδοι αυτές θα 

παρουσιαστούν αναλυτικά στα παρακάτω κεφάλαια. 
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Οι αλγόριθµοι πρόβλεψης που δηµιουργήθηκαν, αποδίδουν ικανοποιητική ακρίβεια 

πρόβλεψης, η οποία συνοδεύεται από σχετικά µικρές τιµές σφαλµάτων που  σε αρκετές 

περιπτώσεις  είναι συγκρίσιµες µε τις ακρίβειες των πρότυπων µεθόδων. 
 
 

 
2.5 Περιγραφή των δειγµάτων της εργασίας 

 
Τα δείγµατα συλλέχθηκαν στο χρονικό διάστηµα 15/4/2003-17/5/2003  από τις 

εγκαταστάσεις του διυλιστηρίου της εταιρείας  MOTOR OIL(HELLAS) ∆ΙΥΛΙΣΤΗΡΙΑ 

ΚΟΡΙΝΘΟΥ Α.Ε.. Πρόκειται για 88 δείγµατα καυσίµων ντήζελ και συστατικών τους 

κλασµάτων, που ελήφθησαν απευθείας από τις γραµµές των µονάδων παραγωγής του 

διυλιστηρίου. Παράλλήλα µε την λήψη των δειγµάτων γίνονταν και η µέτρηση των 

ιδιοτήτων τους στο χηµείο του διυλιστηρίου.  Αναλυτικά, τα 88 δείγµατα ήταν : 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως (U-1500) 

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως (U-1500) 

-5  δείγµατα κηροζίνης (2ο πλευρικό κλάσµα) από την µονάδα ατµοσφαιρικής    

απόσταξης (U-1100) 

 -9 δείγµατα gasoil (3o πλευρικό κλάσµα) από την µονάδα ατµοσφαιρικής απόσταξης 

(U-1100) 

-9 δείγµατα diesel oil (4o πλευρικό κλάσµα) από την µονάδα ατµοσφαιρικής 

απόσταξης (U-1100) 

-10 δείγµατα Light Cycle Oil  από την αποστακτική στήλη της µονάδας καταλυτικής 

πυρόλυσης FCC (U-3200) 

-1  δείγµα Light Vacuum Gas Oil  από την αποστακτική στήλης κενού (U-3100) που 

υπάγεται στο τµήµα της καταλυτικής πυρόλυσης FCC 

-4  δείγµατα τελικού ντήζελ από τις δεξαµενές αποθήκευσης (tanks) 

-3 δείγµατα Heavy Gas Oil από την µονάδα θερµικής πυρόλυσης (VISBREAKER) 

(U-100) 

-1  δείγµα Jet Fuel από τις δεξαµενές εκφόρτωσης πλοίων 

 

Τα δείγµατα του Heavy Gas Oil και του Jet fuel δεν αποτελούν συστατικά κλάσµατα 

του ντήζελ, αλλά συµπεριλήφθηκαν στην δειγµατοληψία επειδή παρουσιάζουν 
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παραπλήσιες ιδιότητες µε το ντήζελ και τα συστατικά του. Επίσης, είναι αναγκαίο να 

σηµειωθεί ότι, όλα τα δείγµατα καυσίµων ντήζελ που χρησιµοποιήθηκαν δεν περιέχουν 

βελτιωτικά πρόσθετα  

 

Τα δείγµατα αυτά αποτελούν ένα ευρύ σύνολο από πλευράς χαρακτηριστικών και 

τιµών ιδιοτήτων και είναι κατάλληλα για την ανάπτυξη των αλγορίθµων πρόβλεψης 

ιδιοτήτων. 
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3 ΦΑΣΜΑΤΟΣΚΟΠΙΑ ΥΠΕΡΥΘΡΟΥ 
 
3.1 Γενικά  
 

Η φασµατοσκοπία υπέρυθρου (infrared spectroscopy, IR) αποτελεί µία αναλυτική 

τεχνική διερεύνησης της µοριακής συντάξεως (δοµής) και ταυτοποίησης των οργανικών, 

κυρίως, ενώσεων. Κύρια πεδία εφαρµογής της φασµατοσκοπίας υπερύθρου είναι οι 

τοµείς της οργανικής και της φαρµακευτικής χηµείας. Σήµερα, το φασµατοφωτόµετρο 

υπερύθρου αποτελεί ένα αναπόσπαστο όργανο µέτρησης κάθε αναλυτικού εργαστηρίου 

και κάθε εργαστηρίου βιοµηχανίας, που δραστηριοποιείται σε εφαρµογές της οργανικής 

χηµείας.  

 
 

3.2 Ιστορική επισκόπηση φασµατοσκοπίας υπερύθρου 
 

Η υπέρυθρη ακτινοβολία ανακαλύφθηκε το 1800 από τον Sir William Herschel [12] 

µε πειράµατα θερµικής αγωγιµότητας. Την εποχή εκείνη η φύση της ακτινοβολίας δεν 

ήταν ακόµα γνωστή. Ο Herschel  διεξήγαγε πειράµατα  µε σκοπό την ανάλυση  της 

ηλιακής ακτινοβολίας µε γυάλινο πρίσµα. Κατά την διάρκεια των πειραµάτων, 

τοποθετώντας  θερµόµετρα σε διαδοχικές θέσεις και του φάσµατος, ανακάλυψε ότι το 

θερµόµετρο µετά το κόκκινο άκρο του φάσµατος σηµείωνε την υψηλότερη θερµοκρασία, 

υποδεικνύοντας την ύπαρξη µεγαλύτερης ροής θερµότητας. Με αυτό το απλό πείραµα 

ανακαλύφθηκε η υπέρυθρη περιοχή του φάσµατος και συγχρόνως κατασκευάστηκε το 

πρώτο υπέρυθρο φασµατοφωτόµετρο.  

 

Αργότερα, µε άλλα πειράµατα ο Herchel µέτρησε την απορρόφηση της υπέρυθρης 

ακτινοβολίας από διάφορες ουσίες. Ωστόσο, δεν ήταν σε θέση να αξιολογήσει την 

ανακάλυψή του και κυρίως τις πληροφορίες που µπορούσε να πάρει για τη µοριακή δοµή 

των οργανικών ενώσεων από την απορρόφηση αυτού του είδους της ακτινοβολίας. Πριν 

εκτιµηθεί η σηµασία της υπέρυθρης  απορρόφησης, έπρεπε να κατανοηθεί καλύτερα η 

θεωρία και η φύση της ακτινοβολίας. Χρειάστηκε σχεδόν ένας αιώνας για να 
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αναπτυχθούν η απαιτούµενη θεωρία, οι τεχνικές και η οργανολογία της υπέρυθρης 

ανάλυσης. 

 

 Στις αρχές του 1903 ο William W. Colbentz, ένας νέος ερευνητής στο Cornell 

University, βελτίωσε τις πειραµατικές τεχνικές και άρχισε τη µέτρηση των φασµάτων 

απορρόφησης διαφόρων καθαρών ουσιών.  Το 1905 δηµοσίευσε την πρώτη συλλογή 

φασµάτων απορρόφησης 131 ενώσεων. Σήµερα, έναν αιώνα µετά τις εργασίες του 

Colbentz, η βασική θεωρία της υπέρυθρης φασµατοσκοπίας είναι πλήρως κατανοητή. 

Από το 1905 και µετά οι χηµικοί που ασχολούνται µε θέµατα οργανικής χηµείας, 

θεωρούν την υπέρυθρη φασµατοσκοπία σαν µια µέθοδο ταυτοποίησης των ενώσεων και 

η χηµική βιοµηχανία χρησιµοποιεί τα φασµατοφωτόµετρα υπερύθρου  για την ποσοτική 

ανάλυση των οργανικών ενώσεων. Η µαζική παραγωγή φασµατοφωτοµέτρων υπερύθρου 

άρχισε το 1943.  

 
 
3.3 Φασµατοσκοπία υπερύθρου 
 
 

Είναι γνωστό ότι, όταν τα µόρια των ενώσεων εκτεθούν σε ακτινοβολία της οποίας το  

µήκος κύµατος βρίσκεται στην περιοχή του υπέρυθρου φάσµατος, τότε στο µόριο 

λαµβάνει χώρα απορρόφηση ενός µέρους της ακτινοβολίας και κατ’ επέκταση της 

ενέργειας που αυτή φέρει. Με αυτόν τον τρόπο προκαλούνται διεγέρσεις µεταξύ των 

διαφόρων ενεργειακών σταθµών του µορίου Οι διεγέρσεις αυτές περιλαµβάνουν 

δονήσεις και περιστροφές των δεσµών των ατόµων του µορίου. Ωστόσο, παρά την 

απορρόφηση ακτινοβολίας και την διέγερσή του, το µόριο εξακολουθεί να παραµένει  

στην θεµελιώδη ηλεκτρονική κατάσταση.  

 
Η περιοχή της υπέρυθρης ακτινοβολίας, η απλά του υπέρυθρου, είναι η περιοχή του 

φάσµατος που εκτείνεται από το ορατό µέχρι τα µικροκύµατα, δηλαδή η φασµατική 

περιοχή από  0,75µm-1000µm, ή σε κυµαταριθµούς είναι 13300cm-1-10cm-1 (Σχήµα 3.1). 
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Σχήµα 3.1: Η θέση της υπέρυθρης περιοχής στο ηλεκτροµαγνητικό φάσµα 

 

Η  υπέρυθρη περιοχή του φάσµατος της ακτινοβολίας υποδιαιρείται σε τρεις 

επιµέρους περιοχές:  

 

1) την περιοχή του εγγύς υπέρυθρου (ΝΙR, Near Infrared Spectroscopy), που 

εκτείνεται στην περιοχή των µηκών κύµατος 0,75µm-2,5µm, η αλλιώς στην περιοχή των 

κυµαταριθµών 13300 cm-1-4000cm-1. 

 
 2) την θεµελιώδη περιοχή (IR, Mid-Infrared Spectroscopy), ή απλώς το υπέρυθρο, 

που εκτείνεται στην περιοχή  των µηκών κύµατος 2,5 µm-25 µm, ή αλλιώς στην περιοχή 

των κυµαταριθµών 4000 cm-1-400 cm-1, που είναι η συνηθέστερα χρησιµοποιούµενη 

στην Χηµεία και  

 

3) την περιοχή του άπω υπέρυθρου (FIR, Far Infrared Spectroscopy), που 

εκτείνεται στην περιοχή των µηκών κύµατος από 25 µm-1000 µm, ή στην περιοχή των 

κυµαταριθµών 400 cm-1 -10  cm-1. 

 

 Η ευρεία χρήση της φασµατοσκοπίας υπερύθρου στην θεµελιώδη περιοχή οφείλεται 

στο γεγονός ότι, αυτή περιοχή έχει την κατάλληλη ενέργεια για να ενεργοποιήσει τα 

µόρια και να προκαλέσει δονήσεις των δεσµών των ατόµων τους. 
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Βασική προϋπόθεση για να απορροφήσουν υπέρυθρη ακτινοβολία οι δεσµοί των 

ατόµων κάποιας ένωσης είναι, να µεταβάλλεται η διπολική ροπή του µορίου τους. Εάν 

αυτό δε γίνεται, τότε οι δεσµοί δεν θα απορροφήσουν υπέρυθρη ακτινοβολία και η 

δόνηση θεωρείται ανενεργή στο υπέρυθρο. Όσο µεγαλύτερη είναι η µεταβολή της 

διπολικής ροπής, τόσο ισχυρότερη είναι η απορρόφηση. Ωστόσο, παρά την απορρόφηση 

ακτινοβολίας από τους δεσµούς των ατόµων των µορίων, τα άτοµα εξακολουθούν να 

παραµένουν στην θεµελιώδη ηλεκτρονική κατάσταση. [12,13] 

 
Για γίνει καλύτερα κατανοητό το φαινόµενο της δόνησης των δεσµών µεταξύ των 

ατόµων ενός µορίου, θα θεωρηθεί ένας απλός διατοµικός δεσµός σαν ένα ελατήριο που 

φέρει  δυο µάζες στα άκρα του. Αν το σύστηµα του ελατηρίου και των µαζών τεθεί σε 

παλµική κίνηση, τότε οι δονήσεις του συστήµατος αυτού, δύναται να περιγραφούν από 

τον νόµο της απλής αρµονικής ταλάντωσης του Hooke: 

 

                                                TkF χ=         (3.1) 
 

όπου  F: η δύναµη επαναφοράς του ελατηρίου  

          k: η σταθερά του ελατηρίου και  

         xT: η συνολική µετατόπιση του ελατηρίου, ή αλλιώς η επιµήκυνση η επιβράχυνση  

του  ελατηρίου  

 

Η σταθερά του ελατηρίου k αποτελεί µέτρο της ακαµψίας ενός ελατηρίου 
 
Η συχνότητα στην απλή αρµονική ταλάντωση δίνεται από τον τύπο: 

µπ
kv

2
1

=        (3.2) 

όπου µ η ανηγµένη µάζα που στην περίπτωση του συστήµατος του ελατηρίου και των 

δύο µαζών είναι ο αρµονικός µέσος όρος των µαζών, που δίνεται από τον τύπο: 

21

111
mm

+=
µ

   (3.3) 

 
Με τον ίδιο ακριβώς τρόπο περιγράφεται και η ταλάντωση δυο ατόµων 

συνδεδεµένων µε δεσµό σε  ένα µόριο. 
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Το είδος και η ένταση των δονήσεων των δεσµών σε ένα µόριο, όταν απορροφούν 

υπέρυθρη ακτινοβολία, είναι χαρακτηριστικά για κάθε είδος δεσµού, όπως και οι 

περιοχές µηκών κύµατος της ακτινοβολίας. Συνεπώς, η απορρόφηση που παρουσιάζεται 

σε διάφορες περιοχές του υπερύθρου φάσµατος µίας ένωσης, εξαρτάται από το είδος και 

το αριθµό των δεσµών που περιέχονται στα µόρια της. Με βάση αυτό, γίνεται σαφές πως 

το φάσµα απορρόφησης µίας ένωσης είναι χαρακτηριστικό της σύστασής της  και µπορεί 

να χρησιµοποιηθεί για την ταυτοποίηση της. Χαρακτηριστικά πεδία εφαρµογής της 

φασµατοσκοπίας υπερύθρου είναι τα µίγµατα οργανικών ενώσεων, όπως το πετρέλαιο, 

όπου γίνεται ταυτοποίηση των οµάδων των υδρογονανθράκων που περιέχουν. 

 

 

 

 

Τα είδη των δονήσεων που παρουσιάζονται στα µόρια των διαφόρων ενώσεων 

µπορούν να υποδιαιρεθούν στις ακόλουθες κατηγορίες: 

 
1.∆ονήσεις τάσης (stretching vibrations). Οι δονήσεις τάσης είναι αυτές κατά τις 

οποίες δυο συνδεδεµένα µεταξύ τους άτοµα, πάλλονται συνέχεια, µεταβάλλοντας την 

µεταξύ τους απόσταση,  χωρίς ωστόσο να αλλάζουν τον άξονα και τις γωνίες δεσµού. Οι 

δονήσεις αυτές διακρίνονται στις µεµονωµένες δονήσεις (ο δεσµός Ο-Η) και τις 

συζευγµένες (η οµάδα µεθυλενίου ...).Οι συζευγµένες δονήσεις διακρίνονται στις 

συµµετρικές και στις ασύµµετρες (Σχήµα 3.2).  

 
Σχήµα 3.2: Σχηµατικά παραδείγµατα δονήσεων τάσης 

 

Οι δονήσεις τάσης απαιτούν γενικά µεγαλύτερες ενέργειες από τις δονήσεις κάµψης, 

και σηµειώνονται µε το σύµβολο ν ακολουθούµενο από την χηµική οµάδα σε παρένθεση. 
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Για παράδειγµα το ν(C=O)=1600 cm-1 σηµαίνει ότι η θεµελιώδης δόνηση της 

καρβονυλικής οµάδας παρατηρείται στα 1600 cm-1. 

 
2. ∆ονήσεις κάµψης (bending vibrations). Οι δονήσεις κάµψης χαρακτηρίζονται από 

µια συνεχή  µεταβολή της γωνίας µεταξύ δύο δεσµών. Οι κάµψεις των αρωµατικών 

οµάδων, λ.χ. C-H, που λαµβάνουν χώρα στο επίπεδο του πυρήνα του φαινυλίου 

σηµειώνονται µε το σύµβολο δ(C-H), ενώ αυτές που συµβαίνουν εκτός του επιπέδου 

σηµειώνονται µε γ(C-H). Αυτή η ονοµατολογία εφαρµόζεται επίσης στα αλκένια και 

αλκίνια. 

 
3.∆ονήσεις σείσης (wagging vibrations). Οι δονήσεις σείσης παράγονται όταν µια µη 

γραµµική δοµική µονάδα τριών ατόµων πάλλεται εντός του επιπέδου ισορροπίας που 

σχηµατίζεται από τα άτοµα και τους δυο δεσµούς. Τέτοιες δονήσεις σηµειώνονται µε το 

σύµβολο ω(CH2). 

 

4.∆ονήσεις αιώρησης (rocking vibrations). Οι δονήσεις αιώρησης συµβαίνουν όταν η 

ίδια δοµική µονάδα πάλλεται εκτός του επιπέδου ισορροπίας. Το σύµβολο µε το οποίο 

σηµειώνουµε αυτόν τον τρόπο δόνησης είναι το ρ(CH2). 

 

Σχήµα 3.3 :  Σχηµατικό διάγραµµα δονήσεων στρέψης, αιώρησης, σείσης και ψαλιδισµού (+ σηµαίνει 

κίνηση προς τα πάνω από το επίπεδο της σελίδας και – προς τα κάτω) 

 

5. Οι δονήσεις συστροφής (twisting vibrations). Συµβαίνουν όταν η ίδια δοµική 

µονάδα περιστρέφεται γύρω από το δεσµό που τη συνδέει µε το υπόλοιπο τµήµα του 

µορίου. Τέτοιες δονήσεις αναφέρονται µε το σύµβολο τ(CH2).  
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6. ∆ονήσεις ψαλιδιού ή παραµόρφωσης (scissoring or deformation vibrations) 

Παράγονται όταν δυο µη συνδεόµενα άτοµα κινούνται µπρος-πίσω και προς τη µεταξύ 

τους διεύθυνση. Στις δονήσεις αυτές δίνουµε το σύµβολο s(CH2). 

 
Έκτός απ’ αυτούς τους θεµελιώδεις τρόπους δόνησης, µπορούν να συµβούν 

αρµονικές και συνδυασµένες δονήσεις. Οι αρµονικές δονήσεις έχουν συχνότητες µε 

ακέραιο πολλαπλάσιο της θεµελιώδους λ.χ. 2ν η 2δ. Οι συχνότητες των συνδυασµένων 

δονήσεων είναι το άθροισµα (ν+δ)  ή η διαφορά (ν-δ) µεταξύ δύο η περισσοτέρων 

θεµελιωδών η αρµονικών δονήσεων.                                                                                                                   

 

 Στα πετρελαϊκά προϊόντα, η απορρόφηση που αυτά παρουσιάζουν σε διάφορες 

περιοχές του υπερύθρου φάσµατος είναι συνάρτηση του είδους και του αριθµού των 

δεσµών των διαφόρων οργανικών οµάδων που περιέχονται στα µόρια των ενώσεών τους. 

Οι συνήθεις οµάδες µορίων που περιέχονται σε αυτά είναι οι παραφίνες, τα ναφθένια, οι 

αρωµατικοί υδρογονάνθρακες κ.α. Στον ακόλουθο πίνακα 3.1 [13] δίνονται οι 

χαρακτηριστικές περιοχές απορρόφησης των σηµαντικότερων οργανικών οµάδων, που 

εντοπίζονται στα πετρελαϊκά προϊόντα:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 3.1 

Οµάδα συστατικών Περιοχή υπέρυθρου φάσµατος (cm-1) 
Ναφθένια 1650-1740 
Ολεφίνες 1620, 1630 και 2110 
 
Αρωµατικά 

1140-1153, 1142-1143, 1148 
1143-1152, 1695, 1685, 1143 

 
 
Παραφίνες και ισο-παραφίνες 

840-970, 1200, 1150-1250, 1320-1550 
1620-1850, 1940-2150, 1143-1211, 1152 
1190-µεθύλιο 
1361, 1212-µεθυλένιο 
1225-µεθύνιο 

 
 
 
Στα διαγράµµατα που ακολουθούν παρουσιάζονται τα φάσµατα απορρόφησης 

διαφόρων χαρακτηριστικών ενώσεων για κάθε οµάδα υδρογονανθράκων: 
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Σχήµα 3.4:  Υπέρυθρο φάσµα του n-εξανίου 

 
 

 
Σχήµα 3.5: Υπέρυθρο φάσµα το 2-µέθυλοπεντανίου 

 
 

 
Σχήµα 3.6: Υπέρυθρο φάσµα του κυκλοεξανίου 
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Σχήµα 3.7: Υπέρυθρο φάσµα του βενζολίου 

 
 

Επειδή τα πετρελαϊκά προϊόντα αποτελούν ένα µίγµα ενώσεων διαφορετικών 

οργανικών οµάδων, η απορρόφηση που παρουσιάζουν στις διάφορες περιοχές του 

υπερύθρου είναι συνάρτηση  του είδους των δεσµών των ατόµων που περιέχονται στα 

µόρια των ενώσεων τους και του ποσοστού συµµετοχής των ενώσεων αυτών στο µίγµα.  

 
 
 
3.4 Οργανολογία υπερύθρου 
 

Περιγραφή λειτουργίας φασµατοφωτοµέτρων υπερύθρου 

 
Σχηµατικά  η λειτουργία  ενός φασµατοφωτοµέτρου υπερύθρου παρουσιάζεται στο 

παρακάτω σχήµα: 

 
Σχήµα 3.8 : Σχηµατικό διάγραµµα υπέρυθρου φασµατοφωτοµέτρου διπλής δέσµης 
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H  υπέρυθρη ακτινοβολία από την πηγή διαιρείται σε έναν διαιρετή δέσµης ακτινών 

και µε την βοήθεια κατόπτρων το ένα µέρος της δέσµης διέρχεται από την κυψελίδα 

αναφοράς, που συνήθως περιέχει αέρα, ενώ το άλλο µέρος της δέσµης από την κυψελίδα 

του δείγµατος. Στην συνέχεια, οι δυο δέσµες κατευθύνονται στον µονοχρωµάτορα, από 

τον οποίο επιτρέπεται η διέλευση δεσµών ακτινοβολίας  συγκεκριµένου µήκους κύµατος. 

Οι δέσµες ακτινών που εξέρχονται από τον  µονοχρωµάτορα, κατευθύνονται στον 

ανιχνευτή,  όπου καταγράφεται και µετρείται η ακτινοβολία που προσπίπτει σε αυτόν 

από την κάθε δέσµη. Tα φασµατοφωτόµετρα υπερύθρου χρησιµοποιούν την διπλή δέσµη 

µηδενισµού. Αυτό γίνεται γιατί µε αυτόν τον τρόπο µειώνεται η παρεµποδιστική δράση 

την υγρασίας και του CO2 της ατµόσφαιρας. [14] 

 

Ένα φασµατοφωτόµετρο υπερύθρου αποτελείται από τις ακόλουθες µονάδες: 

 
-Πηγή υπέρυθρης ακτινοβολίας 

Ως πηγές υπέρυθρης ακτινοβολίας χρησιµοποιούνται λυχνίες βολφραµίου (σε φθηνά 

όργανα) και οι λυχνίες πυρακτώσεως Nernst (0,4-20µm) και Globar (1-10µm). H λυχνία 

πυρακτώσεως Nernst αποτελείται από οξείδια σπάνιων γαιών (ZrO2+Y2O3), σε σχήµα 

κοίλης ράβδου, που θερµαίνεται ηλεκτρικά στους 1500 οC-2000 οC, ενώ λυχνία 

πυρακτώσεως Globar αποτελείται απο ράβδο φρυγµένου πυριτιοκαρβιδίου (SiC), που 

θερµαίνεται στους 1300 C-1500 C. 

 

Σήµερα οι λυχνίες αυτές έχουν αντικατασταθεί από πηγές Laser που εκπέµπουν 

ακτινοβολία µεγάλης και σταθερής έντασης σε όλο το φάσµα εκποµπής.  

 

-Μονοχρωµάτορες 

Οι µονοχρωµάτορες, ή αλλιώς οι επιλογείς µήκους κύµατος, είναι κατασκευασµένοι 

από υλικά πέρατα στην υπέρυθρη ακτινοβολία, όπως ΝαCl ή CsBr. Αντί των δαπανηρών 

και εύθραυστων πρισµάτων στα σύγχρονα φασµατοφωτόµετρα χρησιµοποιούνται 

ανακλαστικά οπτικά φράγµατα και κοίλα κάτοπτρα.  
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-Κελί δείγµατος 

To κελί του δείγµατος, στην περίπτωση υγρών δειγµάτων, αποτελείται από 

κρυσταλλικά υλικά, τα οποία είναι πέρατα από την υπέρυθρη ακτινοβολία. Συνήθως τα 

κελιά αυτά είναι ζεύγη κρυσταλλικών πλακιδίων από κρυσταλλικό ΝαCl, ΚΒr και Cd-

Se. 

 
-Ανιχνευτές 

Οι ανιχνευτές που συνήθως χρησιµοποιούνται στην φασµατοσκοπία υπερύθρου είναι 

θερµοζεύγη, φωταγωγικά κύτταρα, βολόµετρα ή thermistors και αερικά κύτταρα Golay. Τα 

θερµοζεύγη ανιχνεύουν τη θερµότητα που παράγεται κατά την απορρόφηση υπέρυθρης 

ακτινοβολίας από µια µαυρισµένη επιφάνεια (µέλαν σώµα), σύµφωνα µε το 

θερµοηλεκτρικό φαινόµενο. Με τα φωταγωγικά κύτταρα µετράται η αύξηση της  

αγωγιµότητας ενός λεπτού στρώµατος ηµιαγωγού, που αποτελείται από ύαλο CdS η PbS, 

κατά την πρόσπτωση ακτινοβολίας σε αυτό. Με τα βολόµετρα η thermistors 

παρακολουθείται η µεταβολή της ηλεκτρικής αντιστάσεως ενός ελάσµατος, µε µεγάλο 

θερµικό συντελεστή, κατά την πρόσπτωση της υπέρυθρης ακτινοβολίας. Το αερικό 

κύτταρο Golay αποτελείται από δοχείο πλήρες αερίου, το οποίο έχει τοιχώµατα από 

ελαστική µεµβράνη. Όταν η ακτινοβολία προσπίπτει επί του δοχείου, διαστέλλεται  ο 

όγκος του αερίου και σαν συνέπεια της διαστολής, µετακινείται ένα διάφραγµα µε 

κατοπτρική επιφάνεια επί της οποίας ανακλάται φωτεινή δέσµη, που παρακολουθείται 

από φωτοκύτταρο. Η ισχύς της ανακλώµενης δέσµης και συνεπώς και το σήµα του 

φωτοκύτταρου µεταβάλλονται σηµαντικά µε µικρή µετακίνηση του διαφράγµατος και 

έτσι ανιχνεύονται οι ασθενείς ακτινοβολίες. 

 

-Καταγραφικό σύστηµα  

Συνήθως, το καταγραφικό σύστηµα αποτελείται από έναν ηλεκτρονικό υπολογιστή, 

µε κατάλληλο λογισµικό, για να καταγράφει το σήµα που λαµβάνεται από τον ανιχνευτή 

και να το καταχωρεί σε αρχεία για περαιτέρω επεξεργασία.  
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3.5 Αρχές λειτουργίας φασµατοσκοπίας FTIR   
 

Tα φασµατοφωτόµετρα υπερύθρου FTIR ανήκουν στην κατηγορία των 

φασµατοφωτοµέτρων, που δεν έχουν επιλογέα µήκους κύµατος (µονοχρωµάτορα) και 

χρησιµοποιούν τον µετασχηµατισµό Fourrier για την δηµιουργία του φάσµατος. Στο 

όργανο αυτό αντί του µονοχρωµάτορα, χρησιµοποιείται το σαρωτικό συµβολόµετρο του 

Michelson µε το οποίο να αναλύεται  η υπέρυθρη ακτινοβολία.  

 

Η ανάλυση κατά Fourier ή αλλιώς ο µετασχηµατισµός Fourier είναι η ανάλυση µιας 

µαθηµατικής συνάρτησης ή µιας πειραµατικής καµπύλης µε την µορφή µιας 

τριγωνοµετρικής σειράς. Χρησιµοποιείται ως µέθοδος προσδιορισµού των αρµονικών 

συστατικών ενός πολύπλοκου περιοδικού κύµατος, όπως αυτό που προέρχεται από τα 

φασµατοφωτόµετρα FTIR. [16] 

 

Η φασµατοσκοπία FTIR βασίζεται στην καταγραφή του φάσµατος µε 

συµβολοµετρικές µετρήσεις (interferometric measurements), που υπερτερούν των κοινών 

µηχανισµών σάρωσης τους φάσµατος. Η διάταξη του µηχανισµού του συµβολόµετρου 

στο φασµατοφωτόµετρο FTIR παρουσιάζεται στο σχήµα 3.9: 

  

 
Σχήµα 3.9: Σχηµατικό διάγραµµα συµβολοµέτρου στο φασµατοφωτόµετρο FTIR 

 

Το συµβολόµετρο Michelson (Michelson Interferometer) είναι µια πλάκα (Α) 

κατασκευασµένη από ηµιδιαφανές υλικό, συνήθως KBr, που δεν απορροφά την IR 

ακτινοβολία, και κατεργασµένη έτσι ώστε να ανακλά το 50% της ακτινοβολίας που 
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προσπίπτει πάνω της. Η πλάκα διαιρεί την ακτινοβολία σε δύο ίσα µέρη αποστέλλοντας 

το πρώτο µισό στο κάτοπτρο K1 και το άλλο µισό στο Κ2. Οι δύο δέσµες ανακλώνται 

στα Κ1 και Κ2 και γυρνούν στην πλάκα του διαχωριστή (plate beam splitter) της δέσµης 

φωτός, όπου και συνενώνονται πάλι σε µια δέσµη φωτός, η οποία διαπερνά το δείγµα της 

ουσίας και οδηγείται στον ανιχνευτή.  

 

Η µονοχρωµατική δέσµη φωτός που εκπέµπεται από την πηγή και συνενώνεται στην 

πλάκα Α, υπόκειται σε θετική η αρνητική συµβολή ανάλογα µε τις αποστάσεις της 

πλάκας Α από τα κάτοπτρα Κ1 και Κ2. Εάν οι αποστάσεις αυτές είναι ίσες ή διαφέρουν 

κατά ένα ακέραιο πολλαπλάσιο του µήκους κύµατος της µονοχρωµατικής δέσµης, τότε 

δηµιουργείται θετική συµβολή που δίνει µια δέσµη φωτός µεγάλης έντασης. Εάν, όµως  

οι αποστάσεις της Α από  τα Κ1 και Κ2 δεν είναι ακέραια πολλαπλάσια του  µήκους 

κύµατος, τότε οι δέσµες φωτός ανακλώνται στα κάτοπτρα και επανέρχονται στην Α, 

όπου και εξουδετερώνονται. 

 

 Στην µονάδα του συµβολοµέτρου, το κάτοπτρο Κ2 κινείται αργά προς την πλάκα Α ή 

αποµακρύνεται από αυτή. Με τον τρόπο αυτό ο ανιχνευτής δέχεται ακτινοβολία 

εναλλασσόµενης έντασης λόγω του φαινοµένου της συµβολής.  Η πηγή µπορεί να 

εκπέµπει µια σειρά από µονοχρωµατικές ακτινοβολίες (ν1, ν2 κ.τ.λ.), που δηµιουργούν 

στον ανιχνευτή ένα περίπλοκο «µίγµα» ακτινοβολιών µε εναλλασσόµενες εντάσεις. Με 

τη βοήθεια του µετασχηµατισµού Fourier και µε ένα ηλεκτρονικό υπολογιστή  είναι 

δυνατό να προσδιοριστούν οι συχνότητες και οι εντάσεις  των ακτινοβολιών και τελικά 

να δηµιουργηθεί το υπέρυθρο φάσµα.  

 

Όταν η συνενωµένη δέσµη ακτινοβολίας από την πλάκα Α του συµβολόµετρου 

κατευθύνεται στο δείγµα, πριν φθάσει στον ανιχνευτή, οι απορροφήσεις του δείγµατος 

θα εµφανιστούν ως κενά στην κατανοµή των συχνοτήτων.  Με τον µετασχηµατισµό 

Fourier τα κενά αυτά µετατρέπονται στο κανονικό φάσµα IR. Συνήθως η καταγραφή  

των σηµάτων που δέχεται ο ανιχνευτής γίνεται κάθε 1/1000 του δευτερολέπτου και κάθε 

πληροφορία συσσωρεύεται σε ένα από τα 1000 σηµεία του προγραµµατισµένου 

φάσµατος. Ο ηλεκτρονικός υπολογιστής επεξεργάζεται τις πληροφορίες (εντάσεις  
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απορροφήσεων  σε διάφορες συχνότητες), εκτελεί τους µετασχηµατισµούς Fourier σε 

λίγα δευτερόλεπτα και παρουσιάζει ένα κανονικό φάσµα υπερύθρου. Η παραπάνω 

διαδικασία ολοκληρώνεται σε λίγα δευτερόλεπτα (10-20sec) και µετά από έναν αριθµό 

σαρώσεων (20-100 σαρώσεις ) του φάσµατος ο «θόρυβος» µειώνεται σηµαντικά, ενώ οι 

εντάσεις των απορροφήσεων βελτιώνονται σε σηµαντικό βαθµό. 

  

 
Σχήµα 3.10: Σχηµατικό διάγραµµα υπέρυθρου φασµατοφωτοµέτρου FTIR 

 

 
Η τεχνική αυτή του FTIR έχει σαφή πλεονεκτήµατα σε σχέση µε τις άλλες τεχνικές 

φασµατοσκοπίας. Καταρχήν, υπάρχει ένα κινητό κοµµάτι του εξοπλισµού, το κινητό 

κάτοπτρο (K2), η δυνατότητα του οποίου να µεταβάλλει την απόσταση του από την 

πλάκα του συµβολοµέτρου, δίνει την ευκαιρία στο φασµατοφωτόµετρο αφενός να 

µεταβάλλει την διαχωριστική του ικανότητα και αφετέρου να ελαχιστοποιεί της υγρασίας 

και του CO2  του ατµοσφαιρικού αέρα. Επίσης, επειδή δεν γίνεται σκέδαση ή 

φιλτράρισµα της ακτινοβολίας, το FTIR έχει την δυνατότητα να χρησιµοποιηθεί και στο 

άπω υπέρυθρο, που η ενέργεια των φωτονίων είναι πολύ µικρή. Αυτό αποτελεί µεγάλο 

πλεονέκτηµα,  ιδιαίτερα στο άπω υπέρυθρο (far-infrared). [15] 
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Το σηµαντικότερο όµως πλεονέκτηµα του οργάνου είναι η ταχεία σάρωση και 

καταγραφή που επιτυγχάνει. Ενώ στα συµβατικά φασµατοφωτόµετρα υπερύθρου 

µετράται η φασµατική απορρόφηση σε κάθε µήκος κύµατος, στο FTIR σαρώνεται 

ταυτόχρονα όλη φασµατική περιοχή.  

 
 

 
3.6 Περιγραφή συλλογής φασµατοσκοπικών δεδοµένων των 

δειγµάτων της εργασίας  
 
Τα δείγµατα ντήζελ της παρούσας εργασίας αναλύθηκαν µε το φασµατοφωτόµετρο 

υπερύθρου FTIR Spectrum 1000 (Σχήµα 3.11), στην φασµατική περιοχή των 4000cm-1-

400cm-1, µε ανάλυση 2cm-1. To κελί δείγµατος που χρησιµοποιήθηκε για την λήψη των 

φασµατικών δεδοµένων είχε πάχος 0.010 µm και αποτελείται από δύο πλακίδια KBr. 

Κατά την φασµατική ανάλυση, γίνονταν 20 σαρώσεις (scans). 

 
Σχήµα 3.11 Σχηµατικό διάγραµµα του φασµατοφωτοµέτρου FTIR Spectrum 1000, της εταιρείας  

Perkin-Elmer 
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Παρακάτω παρουσιάζεται ένα χαρακτηριστικό φάσµα ενός τυπικού δείγµατος ντήζελ 

στην περιοχή 4000cm-1-400cm-1: 

 

Υπέρυθρο φάσµα απορρόφησης ενός τυπικού ντήζελ
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Σχήµα 3.12: Υπέρυθρο φάσµα απορρόφησης ενός τυπικού ντήζελ στην περιοχή 4000cm-1 –400cm-1 

 

H φασµατική περιοχή της οποίας τα δεδοµένα απορρόφησης χρησιµοποιήθηκαν στην 

δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων του ντήζελ ήταν η 1600cm-1-600cm-

1. Στο σχήµα 3.13 παρουσιάζεται το φάσµα ενός τυπικού δείγµατος ντήζελ στην περιοχή 

αυτή:  

 

Υπέρυθρο φάσµα απορρόφησης ενός τυπικού ντήζελ
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Σχήµα 3.13: Υπέρυθρο φάσµα απορρόφησης ενός τυπικού ντήζελ στην περιοχή 1600cm-1 –600cm-1 
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Η υπέρυθρη περιοχή από 1540cm-1 έως 1330cm-1 σχετίζεται κυρίως µε απορροφήσεις 

παραφινικών, αλλά και αρωµατικών συστατικών, ενώ η περιοχή από 850cm-1 έως 

700cm-1 σχετίζεται κυρίως από µε απορροφήσεις των αρωµατικών συστατικών του 

καυσίµου. 

 

 

3.9 Προεπεγεργασία φασµατικών δεδοµένων 
 

Πριν την χρήση των φασµατικών δεδοµένων και την αξιοποίηση τους για την 

εξαγωγή πληροφοριών και συσχετίσεων, πραγµατοποιείται η προεπεξεργασία τους µε 

διάφορες διαδικασίες. Τέτοιες διαδικασίες, είναι η διόρθωση γραµµής βάσης (Baseline 

Correction), η κανονικοποίηση των φασµατικών δεδοµένων (normalization-data 

scaling), η εξοµάλυνση του φάσµατος (smoothing), η αριθµητική ολοκλήρωση 

(integration) , η αριθµητική παραγώγιση (derivation), η εφαρµογή της ανάλυσης 

κυρίων συνιστωσών (principal component analysis) στα αρχικά φασµατικά δεδοµένα 

κ.α. Πολλές φορές εφαρµόζονται συνδυασµοί αυτών των διαδικασιών.  

 

Με την  διόρθωση της γραµµής βάσης (Baseline Correction) ουσιαστικά 

µετατοπίζεται ο άξονας της γραµµής βάσης του φάσµατος ως προς µία σταθερή τιµή, 

ορίζοντας µια νέα τιµή ως µηδενική τιµή του φάσµατος. Στην περίπτωση της απλής 

διόρθωσης γραµµής βάσεως µία σταθερή ποσότητα αφαιρείται από κάθε φασµατική 

τιµή. 

 

 Στην περίπτωση της διόρθωση γραµµής βάσεως 2-σηµείων, η γραµµή βάσεως 

αποτελείται από µία ευθεία, που ενώνει δύο σηµεία του φάσµατος και περιγράφεται από 

µία γραµµική εξίσωση. Οι νέες τιµές της φασµατικής απορρόφησης µετά την διόρθωση 

προκύπτουν από την αφαίρεση των τιµών της γραµµής βάσης από τις αρχικές 

φασµατικές τιµές.  
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Σχήµα 3.14: ∆ιόρθωση γραµµής βάσης δυο σηµείων 

 

Στην περίπτωση της πολλαπλής διόρθωσης της γραµµής βάσης, η διαδικασία είναι 

ίδια µε αυτήν που ισχύει για τα δύο σηµεία, µόνο που γίνεται για κάθε περιοχή του 

φάσµατος ξεχωριστά. 

 
Σχήµα 3.15: Πολλαπλή διόρθωση γραµµής βάσης 

 

 

Με την κανονικοποίηση (normalization) των τιµών των φασµατικών δεδοµένων 

επιτελείται η µετατροπή ενός συνόλου φασµατικών τιµών σε ένα νέο σύνολο, οι τιµές 

του οποίου κυµαίνονται σε ένα συγκεκριµένο πεδίο τιµών, συνήθως στο πεδίο τιµών 

[0,1].  

 

Μαθηµατικά η κανονικοποίηση των φασµατικών δεδοµένων  γίνεται σύµφωνα µε τον 

τύπο: 

minmax

min

xx
xx

x i
sc −

−
=  
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όπου xsc η κανικοποιηµένη τιµή της φασµατικής απορρόφησης, xi η αρχική τιµή 

απορρόφησης ενός δείγµατος σε συγκεκριµένο µήκος κύµατος, xmin και xmax η ελάχιστη 

και η µέγιστη τιµή φασµατικής απορρόφησης του συνόλου των δειγµάτων  σε αυτό το 

µήκος κύµατος. Η κανονικοποίηση των φασµατικών δεδοµένων εφαρµόζεται συνήθως 

στις περιπτώσεις της δηµιουργίας µοντέλων πρόβλεψης και γενικά αλγορίθµων 

συσχέτισης, διότι προσδίδει ίση «αξία» στα φασµατικά δεδοµένα κάθε µεταβλητής της  

απορρόφησης σε ένα συγκεκριµένο µήκος κύµατος. 

  
Σχήµα 3.16: Σχηµατικό διάγραµµα µεταβολής εύρους διακύµανσης δεδοµένων που έχουν υποστεί 

κανονικοποιήση-normalization 

 

H εξοµάλυνση (smoothing) των φασµατικών δεδοµένων έχει σαν στόχο την 

εξασθένιση των απότοµων µεταβολών στις τιµές των φασµατικών δεδοµένων. Τα 

συνήθη φίλτρα εξοµάλυνσης είναι του κινητού µέσου όρου (moving average), το 

Savitsky-Golay, τα φίλτρα πολυωνύµων κ.α. Με αυτά επιτυγχάνεται η εξασθένηση του 

θορύβου των φασµατικών δεδοµένων, καθώς οι αποκόβονται οι µικρές τυχαίες και 

απότοµες µεταβολές της φασµατικής απορρόφησης, που συνήθως  συνιστούν θόρυβο.  

 

Χαρακτηριστικά αναφέρεται το φίλτρο του κινητού µέσου, όπου η εξοµαλυσµένη  

τιµή της φασµατικής απορρόφησης σε µία περιοχή του φάσµατος προκύπτει από τον 

µέσο όρο των τιµών της φασµατικής απορρόφησης ενός αριθµού τιµών πλησίον και 
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εκατέρωθεν της δεδοµένης τιµής. Για ένα φίλτρο κινητού µέσου όπου το οποίο λαµβάνει 

τις n τιµές εκατέρωθεν της ενδιαφερόµενης φασµατικής απορρόφησης xi, η τιµή της 

εξοµαλυσµένης φασµατικής απορρόφησης σε µία περιοχή θα δίνεται από τον τύπο: 

xs= (xi-n+ xi-(n-1) +…+ xi-1 + xi + xi+1 +…+ xi+(n-1) + xi+n)/2n 

Συγκεκριµένα, για ένα φίλτρο που λαµβάνει υπ’ όψιν 5 τιµές φασµατικής απορρόφησης  

εκατέρωθεν της ενδιαφερόµενης τιµής xi, η εξοµαλυσµένη φασµατική τιµή είναι:     

xs= (xi-5+ xi-4 + xi-3 + xi-2 + xi-1 + xi + xi+1 + xi+2 + xi+3 + xi+4+ xi5)/10 

 

Τα αποτελέσµατα της εξοµάλυνσης από την εφαρµογή ενός φίλτρου 5 σηµείων 

δίνεται στο παρακάτω σχήµα: 
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Σχήµα 3.17: Γραφικό αποτέλεσµα εξοµάλυνσης φασµατικών δεδοµένων 

 

Η αριθµητική παραγώγιση (derivation) των φασµατικών δεδοµένων ενισχύει τις 

µεταβολές των τιµών τους. Συνήθως, χρησιµοποιούνται η 1η και η 2η παράγωγος. Όσο 

µεγαλώνει η τάξη της παραγώγου, τόσο ενισχύονται η µεγάλες µεταβολές των τιµών των 

φασµατικών δεδοµένων σε σχέση µε τις µικρότερες. Με αυτό τον τρόπο επιτυγχάνεται 

µείωση του θορύβου και παράλληλα ενίσχυση του  σήµατος. 
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Με την αριθµητική ολοκλήρωση (integration) αθροίζονται οι φασµατικές τιµές των 

δεδοµένων σε µικρές περιοχές του φάσµατος και έτσι επιτυγχάνεται η ενίσχυση των 

κορυφών του φάσµατος και του λόγου σήµατος προς θόρυβο.  

 

Η ανάλυση κυρίων συνιστωσών PCA (principal component analysis) αποτελεί µια 

πολυπαραµετρική τεχνική ανάλυσης δεδοµένων. Με την ανάλυση κυρίων συνιστωσών 

είναι δυνατόν, η πληροφορία, η οποία είναι συγκεντρωµένη στις φασµατικές περιοχές, να 

συγκεντρωθεί σε λίγες µόνο µεταβλητές. Συχνά, χρησιµοποιείται στην εξαγωγή 

συσχετίσεων για την κατασκευή µοντέλων πρόβλεψης σε συνδυασµό µε άλλες 

πολυπαραµετρικές µεθόδους. Η ανάλυση κυρίων συνιστωσών θα  αναφερθεί εκτενώς σε 

επόµενο κεφάλαιο. 

 

Στην περίπτωση της παρούσας εργασίας επειδή τα φασµατικά δεδοµένα είχαν γενικά 

χαµηλά επίπεδα θορύβου, από όλες τις παραπάνω µεθόδους χρησιµοποιήθηκε µόνο η 

ανάλυση των κυρίων συνιστωσών κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης µε τις 

πολυπαραµετρικές µεθόδους και η  κανονικοποίηση κατά την δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης µε τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα. 
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4  ΠΟΛΥΠΑΡΑΜΕΤΡΙΚΕΣ ΜΕΘΟ∆ΟΙ ΑΝΑΛΥΣΗΣ   
∆Ε∆ΟΜΕΝΩΝ  
 

4.1 Εισαγωγή 
 

Για την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων, θα γίνει χρήση µεθόδων 

στατιστικής επεξεργασίας και πολυπαραµετρικής ανάλυσης των δεδοµένων. Με τις 

τεχνικές αυτές επιτυγχάνεται η συσχέτιση των δεδοµένων απορρόφησης των περιοχών 

του µέσου υπέρυθρου φάσµατος µε τις τιµές των ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ και 

των συστατικών τους. 
 

Σε εργασίες που έχουν δηµοσιευθεί, για την συσχέτιση των δεδοµένων απορρόφησης 

µε τις τιµές ιδιοτήτων των καυσίµων, χρησιµοποιήθηκαν διάφορες πολυπαραµετρικές 

τεχνικές, όπως η πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση ΜLR (Multiple Linear Regression), 

η παλινδρόµηση κυρίων συνιστωσών PCR (Principal Component Regression), η µέθοδος 

των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS (Partial Least Squares), η ανάλυση κυρίων 

συνιστωσών PCA (Principal Component Analysis) κ.α. Οι τεχνικές αυτές  αποτελούν τις 

σηµαντικότερες τεχνικές στον τοµέα της πολυπαραµετρικής ανάλυσης δεδοµένων και 

πλέον διαδεδοµένες για την δηµιουργία µοντέλων πρόβλεψης ιδιοτήτων. Στο κεφάλαιο 

αυτό θα γίνει µια συνοπτική αναφορά σε αυτές τις σηµαντικές πολυπαραµετρικές 

τεχνικές, και στον τρόπο που χρησιµοποιούνται στην κατασκευή των µοντέλων 

πρόβλεψης ιδιοτήτων.  

 

Στις πολυπαραµετρικές τεχνικές επεξεργασίας δεδοµένων εντάσσονται και τα 

νευρωνικά δίκτυα. Ωστόσο, λόγο της διαφορετικής φύσης των υπολογιστικών τους 

δοµών περιγράφονται σε επόµενο κεφάλαιο. Για να γίνει καλύτερη η κατανόηση των 

διαφόρων τεχνικών πολυπαραµετρικής ανάλυσης, κρίνεται απαραίτητο να γίνει µια 

σύντοµη αναφορά σε βασικές έννοιες και µεγέθη της στατιστικής.  
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4.2  Βασικές έννοιες και µεγέθη της στατιστικής 
 

Σε αυτή την παράγραφο θα παραθέσουµε ένα συντοµία βασικές στατιστικές έννοιες 

και µεγέθη, τα οποία είναι απαραίτητα για την επεξεργασία των δεδοµένων και για την 

κατανόηση των πολυπαραµετρικών µεθόδων. Τέτοιες έννοιες είναι ο µέσος όρος, το 

τυπικό σφάλµα, η απόκλιση, η τυπική απόκλιση, το εύρος διακύµανσης, το σφάλµα της 

πρόβλεψης, το τυπικό σφάλµα της πρόβλεψης κ.α. 

 

-Αριθµητικός µέσος ή µέση τιµή (Mean) 
 

Ο αριθµητικός µέσος όρος, ή µέσος όρος, m ενός συνόλου που περιέχει  n το πλήθος 

τιµές xi, είναι ο λόγος  του αθροίσµατος του συνόλου των τιµών προς το πλήθος των 

τιµών του συνόλου. ∆ίνεται από τον τύπο:  

m=
n

xi
n

i
∑
=1      (4.1) 

 

όπου xi η τιµή της κάθε µεταβλητής του συνόλου και n το πλήθος των τιµών του 

συνόλου.   

 

-Σφάλµα (Error) 
 

Το σφάλµα σ µιας τιµής ενός δείγµατος του συνόλου είναι η διαφορά αυτής της τιµής 

από τον µέσο όρο του συνόλου των δειγµάτων και δίνεται από τον τύπο: 

σ= xi-m    (4.2) 

 

-Απόκλιση η απόλυτο σφάλµα (Deviation ή absolute error) 
 

Η απόκλιση µίας τιµής, η το απόλυτο σφάλµα, di µιας τιµής ενός δείγµατος  είναι η 

απόλυτη τιµή της διαφοράς της τιµής αυτής από τον αριθµητικό µέσο όρο ενός συνόλου 

δειγµάτων και υπολογίζεται από τον τύπο: 

di=|σ|=|xi-m|     (4.3) 
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όπου xi είναι η τιµή κάθε δείγµατος και m ο µέσος όρος του συνόλου των δειγµάτων. 

 

-∆ιακύµανση ή διασπορά (Variance) 

 

Η διακύµανση η διασπορά V ή s2 ορίζεται ως ο µέσος όρος των αποκλίσεων των 

δειγµάτων, από το µέσο όρο των δειγµάτων του συνόλου, υψωµένων στο τετράγωνο: 

        

V=
1

)(
1

2

−

−∑
=

n

mx
n

i = s2     (4.4) 

 

-Τυπική απόκλιση (Standard Deviation) 

 

Η τυπική απόκλιση αποτελεί µέτρο της διασποράς των µετρήσεων γύρω από το µέσο 

όρο και ισούται µε  την τετραγωνική ρίζα της διακύµανσης: 

s=
1

)(
1

2

−

−∑
=

n

mx
n

n      (4.5) 

    

Για µεγάλο αριθµό µετρήσεων (n>30), όπου ο υπολογιζόµενος µέσος όρος 

προσεγγίζει τον πραγµατικό ισχύει: 

s=
n

mx
n

i
∑
=

−
1

2)(
      (4.6) 

 

 -Σχετική τυπική απόκλιση (Relative Standard Deviation) 

 

H σχετική τυπική απόκλιση Sr είναι η τυπική απόκλιση ανηγµένη ως προς τον µέσο 

όρο των δειγµάτων του συνόλου: 

Sr=S/m η εκφρασµένη ως ποσοστό Sr(%)=(S/m)*100  (4.7) 
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-Τυπικό σφάλµα (Standard Error) 

 

Το τυπικό σφάλµα sm είναι το σφάλµα του µέσου όρου του δείγµατος του συνόλου 

των τιµών των δειγµάτων: 

sm= 
n
s       (4.8) 

 

-Εύρος διακύµανσης (Range) 

 

Το εύρος είναι διαφορά της µέγιστης xmax από την ελάχιστη xmin του συνόλου των 

δειγµάτων και δίνεται από τον τύπο:  

R=xmax-xmin      (4.9) 

 

 

Τα σηµαντικότερα στατιστικά µεγέθη που χρησιµοποιούνται για τον χαρακτηρισµό 

και την αξιολόγηση των αποτελεσµάτων της πρόβλεψης που προκύπτουν από µοντέλα-

αλγορίθµους πρόβλεψης ιδιοτήτων είναι:  

 

-Σφάλµα της πρόβλεψης EP (Error of Prediction) 

 

Το σφάλµα της πρόβλεψης σi  δίνεται από την διαφορά της προβλεπόµενης από το 

µοντέλο τιµής της ιδιότητας από την πραγµατική τιµή : 

σi= yi
real -yi

pred      (4.10) 

όπου yi
 real η πραγµατική τιµή της ιδιότητας και yi

pred η προβλεπόµενη από το µοντέλο 

τιµή της ιδιότητας. 

 

-Απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης AEP (Absolute Error of Prediction) 

 

Το απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης |σi| είναι η απόλυτη τιµή του σφάλµατος της 

πρόβλεψης: 

|σi|= |yi
real-yi

pred|     (4.11) 
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-Μέσο σφάλµα της πρόβλεψης ΜΕP (Mean Error of Prediction) 

 

Tο µέσο σφάλµα της πρόβλεψης είναι η µέση τιµή του σφάλµατος της πρόβλεψης και 

προκύπτει από το λόγο του αθροίσµατος των σφαλµάτων της πρόβλεψης σi προς το 

πλήθος των προβλέψεων n. ∆ίνεται από τον τύπο: 

m=
n

n

i
i∑

=1
σ

 =
n

yy
n

i

pred
i

real
i∑

=
−

1
)(

     (4.12) 

 

-Μέσο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης MAEP (Mean absolute Error of Prediction) 

 

Το µέσο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης |m| είναι το άθροισµα όλων των απόλυτων 

σφαλµάτων της πρόβλεψης |σi| προς τον αριθµό των τιµών n που προβλέφθηκαν:  

|m|=
n

n

i
i∑

=1
σ

=
n

yy
n

i

pred
i

real
i∑

=
−

1
||
     (4.13) 

 

 

-Τυπικό σφάλµα της πρόβλεψης SEP (Standard Error of  Prediction)  

 

Το τυπικό σφάλµα της πρόβλεψης είναι η τυπική απόκλιση του σφάλµατος της 

πρόβλεψης και δίνεται από τον τύπο: 

SEP=
1

)(
1

2

−

−∑
=

n

m
n

i
iσ

=
1

)(
1

2

−

−−∑
=

n

myy
n

i

pred
i

real
i

     (4.14) 
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-Mέσο σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας της πρόβλεψης RMSEP (Root-Mean 

Squared Error of Prediction)  

 

To µέσο σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας της πρόβλεψης RMSEP είναι η τετραγωνική 

ρίζα του µέσου όρου των τετραγώνων των σφαλµάτων της πρόβλεψης και δίνεται απο 

τον τύπο: 

RMSEP =
n

yy
n

i

pred
i

real
i∑

=
−

1

2)(
      (4.15) 

 

-Τυπική απόκλιση της πρόβλεψης SDP (Standard Deviation of Prediction) 

 

Η τυπική απόκλιση της πρόβλεψης είναι µέτρο της διασποράς των απόλυτων 

σφαλµάτων της πρόβλεψης γύρω από το µέσο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης: 

S=
( )

1

2

1

−

−∑
=

n

m
n

i
iσ

     (4.16) 

 

Για µεγάλο αριθµό δειγµάτων n>30 η τυπική απόκλιση της πρόβλεψης είναι : 

S=
)(

n

m
n

i
i∑

=

−
1

2σ
     (4.17) 

 

-Μέγιστο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης ΜaxAΕP (Maximum Absolute Error of  

Prediction) 

 

To µέγιστο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης |σ|max δίνεται από τον τύπο: 

|σ|max=max{|σi|}     (4.18) 

 

-Ελάχιστο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης ΜinAEP (Minimum Ablolute Error of 

Prediction) 
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Το ελάχιστο απόλυτο σφάλµα της πρόβλεψης |σ|min δίνεται απο τον τύπο:  

|σ|min=min{|σi|}     (4.19) 

 

-∆ιορθωµένο τετραγωνικό σφάλµα της πρόβλεψης CR-RMSEP η CR-SEP 

(Corrected-Squared Error of Prediction) 

 

Το διορθωµένο τετραγωνικό σφάλµα της πρόβλεψης είναι η διαφορά  µεταξύ του 

µέσου σφάλµατος της τετραγωνικής ρίζας της πρόβλεψης RMSEP και του θορύβου που 

προκαλούν τα σφάλµατα της πρόβλεψης. ∆ίνεται από  τον τύπο: 

CR-RMSEP=RMSEP- ( )2
),(

2 x/vs αν      (4.20) 

 

-Συντελεστής συσχέτισης R2 (Correlation Coefficient) 

 

Ο συντελεστής συσχέτισης µεταξύ των n τιµών yi
pred που προκύπτουν από τα 

µοντέλα  πρόβλεψης και των n πραγµατικών τιµών yi
real µιας ιδιότητας, δίνεται από την 

σχέση: 
 

∑

∑

=

=

−

−

−= n

i

realreal
i

n

i

pred
i

real
i

my

yy
R

1

2

1

2

2

)(

)(
1       (4.21) 

όπου mreal ο µέσος όρος του συνόλου των ν πραγµατικών τιµών της ιδιότητας 

 

Τα µεγέθη που παρουσιάστηκαν είναι τα πιο γνωστά και συνήθη στην στατιστική και 

στην πρόβλεψη των ιδιοτήτων. Με αυτά είναι δυνατόν να αξιολογηθούν τα 

αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης και να συγκριθούν µε τα αποτελέσµατα άλλων 

εργασιών, καθώς οι περισσότεροι ερευνητές παρουσιάζουν τα αποτελέσµατα των 

εργασιών τους µε αυτά τα µεγέθη.  
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4.3 Πολυπαραµετρικές µέθοδοι επεξεργασίας δεδοµένων 
 

4.3.1  Εισαγωγή 
 

Οι πολυπαραµετρικές τεχνικές ανάλυσης αποτελούν  έναν ταχύτατα εξελισσόµενο 

τοµέα ανάλυσης δεδοµένων. Αναφέρονται σε όλες τις στατιστικές µεθόδους που 

αναλύουν συγχρόνως πολλαπλές µετρήσεις  ενός αντικειµένου έρευνας. Πολλές από τις 

τεχνικές αυτές αποτελούν επέκταση των µονοπαραµετρικών (ανάλυση της κατανοµής 

µιας µεταβλητής) και των διπαραµετρικών τεχνικών ανάλυσης (ανάλυση της διασποράς 

και της απλής παλινδρόµησης δυο µεταβλητών). Για παράδειγµα η ανάλυση της απλής 

παλινδρόµησης για µια ανεξάρτητη µεταβλητή µπορεί να επεκταθεί σε επίπεδο 

πολυπαραµετρικής ανάλυσης, ώστε να περιλαµβάνει πολλές ανεξάρτητες µεταβλητές. 

Ωστόσο υπάρχουν και πολυπαραµετρικές τεχνικές που έχουν αναπτυχθεί αποκλειστικά 

για ανάλυση πολλών µεταβλητών, όπως η ανάλυση κυρίων συνιστωσών (prncipal 

component analysis) και η διαχωριστική ανάλυση πολλών µεταβλητών (discriminant 

analysis). [17, 18, 20] 

 

Οι κυριότερες πολυπαραµετρικές τεχνικές ανάλυσης οι οποίες εφαρµόζονται στην 

επεξεργασία δεδοµένων για την κατασκευή µοντέλων πρόβλεψης ιδιοτήτων είναι : 

-H πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση ΜLR(Multiple Linear Regression) 

-H µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS (Partial Least Squares) 

-H παλινδρόµηση κυρίων συνιστωσών PCR (Principal Component Regression) 

 

Στο κεφάλαιο αυτό θα γίνει περιγραφή των παραπάνω τεχνικών καθώς αυτές είναι 

κυρίως που χρησιµοποιούνται στην κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης ιδιοτήτων και 

δύο από αυτές θα χρησιµοποιηθούν στην εργασία αυτή. Παράλληλα θα παρουσιασθεί η 

µέθοδος ανάλυσης κυρίων συνιστωσών PCA (Principal Component Analysis), η οποία 

αποτελεί την βάση στην οποία στηρίζονται τόσο η παλινδρόµηση των κυρίων 

συνιστωσών PCR, όσο και µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 
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Για να κατανοηθούν καλύτερα οι πολυπαραµετρικές τεχνικές που θα παρουσιαστούν, 

θα γίνει αναφορά διαφόρων βασικών χαρακτηριστικών και µεγεθών της 

πολυπαραµετρικής ανάλυσης.  

 
 
4.3.2 Σηµασία της πολυπαραµετρικής ανάλυσης και βασικές έννοιες 
 

Στους περισσότερους κλάδους των επιστηµών, συνήθως, καταγράφονται δεδοµένα τα 

οποία παράγονται κατά τη µελέτη διαφόρων φαινοµένων. Τα δεδοµένα αυτά στην 

πλειοψηφία τους αποτελούν παρατηρήσεις διαφόρων χαρακτηριστικών –µεταβλητών 

(variables) που έχουν γίνει σε µια οµάδα αντικειµένων-δειγµάτων (samples). Tο κάθε 

αντικείµενο παρακολουθείται για ένα η περισσότερα από ένα χαρακτηριστικά του. 

Συνήθως, σαν αποτέλεσµα αυτών των παρατηρήσεων παράγεται ένας µεγάλος όγκος 

δεδοµένων που είναι δύσκολο να εκτιµηθούν και να εξαχθούν συµπεράσµατα από αυτά. 

Ένας απλός τρόπος για την εξαγωγή πληροφοριών από τα δεδοµένα αυτά είναι η 

επεξεργασία κάθε µεταβλητής ξεχωριστά. Αυτός ο τρόπος χαρακτηρίζεται ως 

µονοπαραµετρική ανάλυση και δεν είναι ικανός να αποκαλύψει το σύνολο των 

πληροφοριών που κρύβονται σε δεδοµένα µε πολλές µεταβλητές. Σε αυτή την 

περίπτωση, η πολυπαραµετρική ανάλυση έρχεται να επιλύσει το πρόβληµα καθώς το 

αντικείµενο της είναι η διερεύνηση της σχέσης που υπάρχει ανάµεσα σε πολλές 

µεταβλητές. Με αυτή, είναι δυνατή η επεξεργασία πολλών, συγχρόνως, µεταβλητών µιας 

οµάδας αντικειµένων και η µελέτη των µεταξύ τους σχέσεων. Χρησιµοποιείται τόσο για 

την ανακάλυψη σχέσεων µεταξύ των µεταβλητών, όσο και για την επιβεβαίωση η την 

ποσοτικοποίηση των σχέσεων αυτών. [18] 

 

Για να γίνει καλύτερη η κατανόηση της πολυπαραµετρικής ανάλυσης θα πρέπει να 

δοθεί η έννοια του πολυπαραµετρικού δείγµατος.  

 

Έστω ότι µετρούνται οι τιµές m µεταβλητών ενός δείγµατος. Οι τιµές αυτές των 

µεταβλητών µπορούν να γραφούν µε την µορφή ενός πίνακα γραµµής ως: 

X= [ ]mxxx ...21  
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όπου κάθε τιµή xi αποτελεί την τιµή µιας µεταβλητής του δείγµατος.  

 

Αυτός ο πίνακας γραµµής του οποίου κάθε στοιχείο είναι  η τιµή µίας µεταβλητής 

ενός δείγµατος αποτελεί ένα πολυπαραµετρικό δείγµα. Αν θεωρήσουµε ένα m-διάστατο 

χώρο του οποίου κάθε διάσταση αντιπροσωπεύει και µια µεταβλητή, τότε το 

πολυπαραµετρικό δείγµα µπορεί να παρασταθεί γραφικά ως ένα σηµείο του οποίου οι 

συντεταγµένες του ως προς κάθε  άξονα του συστήµατος συντεταγµένων του χώρου, 

δίνονται από την τιµή της µεταβλητής που εκφράζει  αυτός ο άξονας.  
 

       

 
Σχήµα 4.1: Γραφική απεικόνιση ενός πολυπαραµετρικού δείγµατος στον 3-διάστατο χώρο 

 

Αν αντί του ενός δείγµατος έχουµε n το πλήθος δείγµατα, για τα οποία είναι γνωστές 

οι τιµές των m µεταβλητών τους, τότε οι τιµές των µεταβλητών µπορούν  να οργανωθούν 

σε ένα πίνακα X διαστάσεων nxm: 

 

3η µεταβλητή 

 x1 

 x2 

 x3 

1η µεταβλητή

2η µεταβλητή

Σηµείο πολυπαραµετρικού 
δείγµατος στον 3-
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 όπου κάθε γραµµή του πίνακα αντιπροσωπεύει ένα δείγµα και κάθε στήλη µία 

µεταβλητή. Κάθε γραµµή του πίνακα Χ αποτελεί και ένα πολυπαραµετρικό δείγµα, ενώ 

κάθε στήλη του πίνακα Χ αποτελεί και µία διάσταση του m-διάστατου χώρου. Συνεπώς ο 

πίνακας Χ συνολικά παρίσταται ως ένα σύνολο σηµείων στον m-διάστατο χώρο (Σχήµα 

4.2). 

 

 
Σχήµα 4.2: Γραφική απεικόνιση ενός συνόλου πολυπαραµετρικών δειγµάτων στον 3-διάστατο χώρο 

 

Για κάθε δείγµα που προστίθεται στον πίνακα Χ αυξάνουν οι γραµµές του, και για 

κάθε µεταβλητή αυξάνουν οι στήλες του και εποµένως οι διαστάσεις του χώρου. Γίνεται 

σαφές πως για ένα µεγάλο πλήθος δειγµάτων και ιδιοτήτων ο πίνακας Χ των δεδοµένων 

γίνεται πολύ µεγάλος και η επεξεργασία αυτού του όγκου των δεδοµένων πολύ δύσκολη.  
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Με την πολυπαραµετρική ανάλυση ο όγκος αυτός των δεδοµένων είναι δυνατόν να 

αναλυθεί και αναδειχθεί η πληροφορία που περιέχει. Ανακαλύπτοντας τους βαθµούς 

συσχέτισης µεταξύ των διαφόρων µεταβλητών, µε διάφορες πολυπαραµετρικές τεχνικές, 

είναι δυνατόν να δηµιουργηθούν συναρτήσεις που εκφράζουν τις τιµές ορισµένων 

µεταβλητών σαν συνάρτηση κάποιων άλλων. Ακόµα, µια άλλη δυνατότητα που 

προσφέρει η πολυπαραµετρική ανάλυση είναι η συρρίκνωση ενός πίνακα δεδοµένων, 

που µπορεί να γίνει διατηρώντας όσο το δυνατόν µεγαλύτερο µέρος της αρχικής 

πληροφορίας, που αυτός περιέχει (PCA) .  

 
 
 
4.3.3 Πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση ΜLR (Multiple Linear 
Regression) 
 
 

Η µέθοδος της πολλαπλής γραµµικής παλινδρόµησης  εφαρµόζεται στις περιπτώσεις 

όπου µια εξαρτηµένη µεταβλητή πρέπει να συσχετιστεί µε πολλές ανεξάρτητες 

µεταβλητές. Στόχος της µεθόδου είναι η πρόβλεψη των µεταβολών της εξαρτηµένης 

µεταβλητής ως αποτέλεσµα των µεταβολών των ανεξάρτητων µεταβλητών. Για 

παράδειγµα, αν υποτεθεί ότι µελετάται η επίδραση της θερµοκρασίας, του  pH  και της 

συγκέντρωσης C στην απόδοση και το είδος των προϊόντων µιας αντίδρασης, τότε ένα 

πρόβληµα πολλαπλής γραµµικής  παλινδρόµησης θα µπορούσε να ήταν ο υπολογισµός 

των τιµών απόδοσης (εξαρτηµένη µεταβλητή) από γραµµικούς συνδυασµούς των pH, T 

και C. [17] 

 

Αντίστοιχο παράδειγµα δύναται να δοθεί και για την επεξεργασία δεδοµένων 

απορρόφησης  δειγµάτων µε  φασµατοφωτόµετρο FTIR, προκειµένου να γίνει πρόβλεψη 

τιµών ιδιοτήτων. Σε αυτή την περίπτωση, αν θεωρήσουµε ότι η απορρόφηση που 

παρουσιάζουν τα διάφορα συστατικά των δειγµάτων, σε περιοχές του φάσµατος, έχει 

επίδραση στις ιδιότητες των δειγµάτων, τότε µε την πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση, 

οι τιµές των διαφόρων ιδιοτήτων δύναται να προβλεφθούν από γραµµικούς συνδυασµούς 

της απορρόφησης. 
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Με µαθηµατικό τρόπο η µέθοδος της πολλαπλής γραµµικής παλινδρόµησης  µπορεί 

να περιγραφεί ως ακολούθως:. 

 

Έστω ότι µετρούνται οι τιµές  m ανεξαρτήτων µεταβλητών xi και µίας εξαρτηµένης 

µεταβλητής y, και σκοπός είναι να προσδιοριστεί µια γραµµική σχέση µεταξύ τους. Στην 

πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση η γραµµική αυτή σχέση δίνεται από µία εξίσωση 

στην οποία η εξαρτηµένη µεταβλητή y εκφράζεται σαν γραµµικός συνδυασµός των m 

ανεξαρτήτων µεταβλητών: 

 

y= b1x1 + b2x2 + b3x3 + …. + bmxm + e    (4.22) 

 

όπου y η εξαρτηµένη µεταβλητή, xi οι ανεξάρτητες µεταβλητές, bi οι συντελεστές 

βαρύτητας και e το υπόλοιπο η σφάλµα. Η (4.22) γίνεται να γραφεί και ως: 
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όπου τo x στην εξίσωση 4.24 είναι ο πίνακας γραµµή των τιµών των µεταβλητών και το 

b ο πίνακας στήλη των συντελεστών βαρύτητας. 

 

Το παραπάνω παράδειγµα εκφράζει τις γραµµικές συσχετίσεις για ένα δείγµα. Στην 

περίπτωση n δειγµάτων, η  εξίσωση που συσχετίζει την εξαρτηµένη µεταβλητή  µε τις m 

ανεξάρτητες µεταβλητές δίνεται από: 
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όπου ο πίνακας των y έχει ως στοιχεία του τις τιµές της εξαρτηµένης µεταβλητής yi κάθε 

δείγµατος, ο πίνακας Χ έχει ως γραµµές τις τιµές των m µεταβλητών κάθε δείγµατος, ο 

πίνακας στήλη Β  έχει ως στοιχεία τους συντελεστές βαρύτητας κάθε ανεξάρτητης 

µεταβλητής και e ο πίνακας στήλης  του οποίου κάθε στοιχείο  ei είναι το σφάλµα που 

προκύπτει από την γραµµική συσχέτιση κάθε δείγµατος. 

 

Στην περίπτωση που έχουµε k εξαρτηµένες µεταβλητές τότε η γραµµική συσχέτιση 

µεταξύ των εξαρτηµένων µεταβλητών yi και των ανεξαρτήτων µεταβλητών δίνεται από 

την σχέση 4.28: 

Υ=ΧΒ+Ε (4.28)             ή 
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όπου : 

 Υ είναι ο nxk πίνακας των τιµών των εξαρτηµένων µεταβλητών, που έχει ως στήλες 

τις τιµές των n δειγµάτων κάθε µίας εκ των k εξαρτηµένων µεταβλητών,  

 Χ είναι ο nxm πίνακας των τιµών των ανεξάρτητων µεταβλητών, του οποίου κάθε 

γραµµή αποτελείται από τις τιµές των m εξαρτηµένων µεταβλητών κάθε δείγµατος,  

Β είναι ο mxk πίνακας των συντελεστών βαρύτητας, του οποίου σε κάθε στήλη είναι 

οι συντελεστές βαρύτητας κάθε µίας εκ των m ανεξαρτήτων µεταβλητών, που 

συµβάλλουν στην διαµόρφωση της τιµής  κάθε µίας εκ των  k εξαρτηµένων µεταβλητων,  

E είναι ο nxk πίνακας του υπολοίπου ή σφάλµατος, του οποίου κάθε στήλη έχει ως 

στοιχεία της, το σφάλµα της παλινδρόµησης του κάθε δείγµατος. 
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Αν δίνονται οι πίνακες των τιµών των εξαρτηµένων Υ και των ανεξάρτητων Χ 

µεταβλητών τότε για την επίτευξη της βέλτιστης συσχέτισης µεταξύ τους των 

µεταβλητών των δυο πινάκων θα πρέπει να βρεθεί ο βέλτιστος πίνακας των συντελεστών 

βαρύτητας Β για τον οποίο ο πίνακας του σφάλµατος Ε να προσεγγίζει τον µηδενικό, 

δηλαδή θα πρέπει Ε=Ο. Σε αυτή την περίπτωση τότε η εξίσωση 4.28 γίνεται :  

Υ=ΧΒ   (4.29) 

 

Τότε, η λύση της εξίσωσης ως προς Β, δίνει τον πίνακα των συντελεστών βαρύτητας 

Β που εξασφαλίζουν την βέλτιστη συσχέτιση µεταξύ των εξαρτηµένων και των 

ανεξάρτητων µεταβλητών: 

B= (XTX)-1XTY    (4.30) 

 

Mε τον προσδιορισµό του Β επιτυγχάνεται η συσχέτιση µεταξύ του πίνακα των 

εξαρτηµένων µεταβλητών και αυτού των ανεξαρτήτων.  

 

 

Βασική προϋπόθεση για να επιτευχθεί η βέλτιστη συσχέτιση µεταξύ των εξαρτηµένων 

και των ανεξάρτητων µεταβλητών είναι η ύπαρξη του αντιστρόφου του XTX . Το 

πρόβληµα της µη ύπαρξης αντιστρόφου, µπορεί να προκύψει αν έστω δύο γραµµές ή 

στήλες του πίνακα XTX είναι γραµµικά εξαρτηµένες, γεγονός που κάνει την ορίζουσα 

του πίνακα µηδέν. [20] 

 

Αν ήταν επιθυµητή η παρουσίαση ενός παραδείγµατος, σχετικού µε την εργασία αυτή, 

ο πίνακας Υ θα µπορούσε να ήταν ο πίνακας τιµών των ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ 

και των συστατικών κλασµάτων τους, που συσχετίζονται γραµµικά µε τις τιµές της 

απορρόφησης, σε διάφορες περιοχές του µέσου υπέρυθρου φάσµατος ΜΙR, και οι οποίες 

έχουν το ρόλο των στοιχείων του πίνακα Χ των ανεξαρτήτων µεταβλητών. Έτσι µε την 

πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση, οι τιµές των ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ και των 

συστατικών κλασµάτων τους, θα µπορούσαν να προκύψουν ως γραµµική συνδυασµοί 
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των τιµών της απορρόφησης, σε διάφορες περιοχές του µέσου υπερύθρου φάσµατος 

ΜΙR. 

 

Η µέθοδος της πολλαπλής γραµµικής παλινδρόµησης είναι από τις πιο απλές και 

συνηθέστερα εφαρµοζόµενες πολυπαραµετρικές µεθόδους στατιστικής επεξεργασίας και 

δηµιουργίας γραµµικών µοντέλων πρόβλεψης ιδιοτήτων. Τόσο το εύκολο µαθηµατικό 

της υπόβαθρο, όσο και η απλότητα των υπολογισµών και της ερµηνείας που αυτή 

παρέχει κατά την συσχέτιση µεταξύ των µεταβλητών και την δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης, την έχουν κάνει να είναι από τις πρώτες επιλογές των ερευνητών στην 

πολυπαραµετρική ανάλυση δεδοµένων.  

 
 
 
4.3.4 Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών PCA (Principal Component Analysis) 
 

Η Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών είναι µια πολυπαραµετρική µέθοδος στατιστικής 

επεξεργασίας δεδοµένων, µε την οποία επιχειρείται ο προσδιορισµός των τυχόν 

υφιστάµενων γραµµικών συσχετίσεων-τάσεων που υπάρχουν σε ένα µεγάλο αριθµό 

µεταβλητών και η ερµηνεία τους. Με την τεχνική αυτή επιχειρείται να γίνει συµπύκνωση 

της πληροφορίας που περιέχεται στις αρχικές µεταβλητές, σε ένα µικρότερο αριθµό νέων 

µεταβλητών, που είναι γραµµικοί συνδυασµοί των αρχικών µεταβλητών, µε όσο το 

δυνατόν µικρότερη απώλεια πληροφορίας. Αυτό επιτυγχάνεται µε την προβολή των 

δεδοµένων σε ένα νέο σύστηµα αξόνων, οι οποίοι προέρχονται από γραµµικό 

µετασχηµατισµό των αρχικών µεταβλητών. Οι γραµµικοί συνδυασµοί εξάγονται κατά 

τέτοιο τρόπο, ώστε να είναι ασυσχέτιστοι µεταξύ τους και ο καθένας από αυτούς να 

εκφράζει όσο το δυνατόν µεγαλύτερο ποσοστό της διασποράς των προηγούµενων 

µεταβλητών. [17, 18, 21]  
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Σχήµα 4.3 : Γραφική απεικόνιση ενός µετασχηµατισµού κυρίων συνιστωσών 

 

Ο βασικός σκοπός της ανάλυσης των κυρίων συνιστωσών PCA είναι η µείωση των 

διαστάσεων ενός συνόλου δεδοµένων, που αποτελείται από µεγάλο αριθµό 

αλληλοεξαρτώµενων µεταβλητών, ενώ συγκρατείται η µέγιστη δυνατή διασπορά τους. 

Αυτό γίνεται µε µετασχηµατισµό των δεδοµένων σε µια καινούργια οµάδα µεταβλητών, 

τις κύριες συνιστώσες, οι οποίες δεν συσχετίζονται µεταξύ τους και ταξινοµούνται έτσι 

ώστε, οι πρώτες κύριες συνιστώσες να έχουν όσο το δυνατόν περισσότερη διασπορά από 

το σύνολο.   
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Σχήµα 4.4 : Γραφική απεικόνιση ενός µετασχηµατισµού κυρίων συνιστωσών από 3-διάστατο αρχικό 

σύστηµα συντεταγµένων προς το σύστηµα µιας κύριας συνιστώσας 

 

Η ανάλυση κυρίων συνιστωσών αναλύει ένα αρχικό πίνακα δεδοµένων Χ σε ένα 

γινόµενο δυο πινάκων R και C,  δηλαδή: 

X=RC     (4.31) 

 

όπου : 

C είναι ο πίνακας των loadings factors, του οποίου κάθε γραµµή αποτελεί µία κύρια 

συνιστώσα, ή αλλιώς, είναι ο πίνακας του οποίου κάθε γραµµή περιέχει τα συνηµίτονα 

κατεύθυνσης µιας κύριας συνιστώσας. 

R είναι ο πίνακας των scores factors, του οποίου κάθε στήλη περιέχει τις 

συντεταγµένες κάθε πολυπαραµετρικού δείγµατος δεδοµένων πάνω στην γραµµή της 

κύριας συνιστώσας. 
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Για να δοθεί µια καλύτερη εικόνα της PCA, θεωρούµε έναν πίνακα δεδοµένων, ο 

οποίος προκύπτει από τις τιµές m µεταβλητών, που έχουν n πολυπαραµετρικά δείγµατα. 

Για παράδειγµα οι µεταβλητές θα µπορούσαν να είναι οι m ιδιότητες που µετρούνται σε 

ένα χηµικό δείγµα. Αυτός ο πίνακας δεδοµένων έχει διαστάσεις nxm και κάθε στήλη 

αυτού αντιπροσωπεύει µία ιδιότητα, ενώ κάθε γραµµή ένα δείγµα. Τα δείγµατα του 

πίνακα µπορούν να απεικονιστούν σε ένα m–διάστατο χώρο, στον οποίο κάθε διάσταση 

αντιπροσωπεύει µία µεταβλητή, σαν σηµεία που οι συντεταγµένες τους από τους άξονες 

που αντιπροσωπεύουν τις µεταβλητές, είναι οι τιµές των αντιστοίχων µεταβλητών. Αν τα 

δείγµατα που χρησιµοποιούνται είναι σχετικά µεταξύ τους, τότε οι τιµές των µεταβλητών 

τους θα είναι παραπλήσιες και στον m-διάστατο χώρο θα απεικονίζονται από ένα σµήνος 

σηµείων. Αν θεωρήσουµε ένα επίπεδο του χώρου αυτού, το οποίο ορίζεται από δύο 

άξονες που αντιπροσωπεύουν δυο µεταβλητές π.χ. x1, x2, τότε το σύνολο των δειγµάτων 

θα αντιπροσωπεύεται από ένα σύνολο σηµείων, υπό µορφή σµήνους, τα οποία 

αποτελούν τις προβολές των σηµείων των δειγµάτων από τον m-διάστατο χώρο στο 

επίπεδο αυτό (Σχήµα 4.5).  

 

Μεταβλητή x1

Μ
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 x
2

 
Σχήµα 4.5: Γραφική απεικόνιση ενός συνόλου δειγµάτων στο επίπεδο που ορίζουν δύο µεταβλητές 

 

Πριν την εφαρµογή της PCA στον αρχικό πίνακα δεδοµένων, θα πρέπει να γίνει µια 

προεπεξεργασία των αρχικών δεδοµένων. Αρχικά από την τιµή της µεταβλητής κάθε 

στήλης δεδοµένων, αφαιρείται ο µέσος όρος των τιµών της στήλης. Με αυτόν τον τρόπο, 

το σύστηµα αξόνων του m-διάστατου χώρου, µεταφέρεται στο κέντρο του σµήνους των 
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σηµείων. Αυτή η διαδικασία λέγεται µεσοστάθµιση ή αλλιώς mean-centering και στο 

επίπεδο των δυο µεταβλητών η διαδικασία αυτή παριστάνεται από το σχήµα 4.6: 
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Σχήµα 4.6: Γραφική απεικόνιση του µεσοσταθµισµένου συνόλου δειγµάτων 

 

Ο νέος πίνακας των δεδοµένων που δηµιουργείται, έχει σαν στοιχεία του τις 

σταθµισµένες ως προς τον µέσο όρο τιµές των µεταβλητών. Στην συνέχεια αυτές οι νέες 

σταθµισµένες τιµές των µεταβλητών κάθε στήλης, του νέου πίνακα, διαιρούνται µε την 

τυπική απόκλιση του συνόλου των τιµών της στήλης, για να γίνει η διασπορά των τιµών 

των µεταβλητών κάθε στήλης, ίση µε την µονάδα. Με τον τρόπο αυτό εξισώνεται η 

«συµµετοχή» κάθε µεταβλητής στον προσδιορισµό της θέσης του κάθε δείγµατος στον 

m-χώρο. Αυτή η διαδικασία λέγεται κανονικοποίηση ως προς την διασπορά η 

normalization. Στο παρακάτω σχήµα παρατίθεται το αποτέλεσµα της παραπάνω 

διαδικασίας: 
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Σχήµα 4.7: Γραφική απεικόνιση του συνόλου των δειγµάτων µετά την µετατροπή της διασποράς των 

µεταβλητών σε µονάδα. 

 

Με την τελευταία αυτή µετατροπή στον πίνακα των δεδοµένων, δηµιουργείται ένας 

νέος πίνακας, κατάλληλος για την εφαρµογή της ανάλυσης κυρίων συνιστωσών. To 

σύνολο των διαδικασιών της µεσοστάθµισης και της κανονικοποίησης των τιµών των 

µεταβλητών ως προς την διασπορά, ονοµάζεται autoscaling. 

 

 
Σχήµα 4.8 : Γραφική απεικόνισης της µεταβολής εύρος διακύµανσης δεδοµένων µε µεσοστάθµιση και 

autoscaling  
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Στον καινούργιο πίνακα, η εφαρµογή της PCA έχει σαν συνέπεια τον µετασχηµατισµό 

του σε ένα γινόµενο πινάκων, δηλαδή : 

Χ=RC     

 

όπου Χ ο πίνακας των δεδοµένων, R o πίνακας των scores factors και C ο πίνακας των 

loadings factors.  

 

Με τον µετασχηµατισµό αυτόν το σύστηµα αξόνων του m-διάστατου χώρου του οποίου 

κάθε διάσταση αντιπροσώπευε και µία µεταβλητή, µπορεί να αντικατασταθεί από ένα 

νέο σύστηµα αξόνων το οποίο είναι στραµµένο κατά τις διευθύνσεις των κύρίων 

συνιστωσών. Χαρακτηριστικά βλέπουµε το παράδειγµα των δύο µεταβλητών στο 

παρακάτω σχήµα:  
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Κύρια συνιστώσα Ι
Κύρια συνιστώσα ΙΙ

 
Σχήµα 4.9: Γραφική απεικόνιση του αποτελέσµατος της εφαρµογής της PCA για το παράδειγµα των δύο 

µεταβλητών 

 

Οι διευθύνσεις των κύριων συνιστωσών δίνονται από τα συνηµίτονα κατεύθυνσης, 

που είναι οι γραµµές του πίνακα των loadings factors, ενώ οι νέες συντεταγµένες των 

σηµείων ως προς τους άξονες των κυρίων συνιστωσών, δίνονται από τον πίνακα των 

score factors. Ουσιαστικά, µε την ανάλυση αυτή  του αρχικού πίνακα δεδοµένων, γίνεται 

στροφή του συστήµατος συντεταγµένων ως προς τις κατευθύνσεις των κυρίων 
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συνιστωσών. Παρατηρούµε στο δισδιάστατο παράδειγµα ότι τα περισσότερα δείγµατα 

είναι τοποθετηµένα γύρω από τον άξονα που ορίζει η 1η κυρία συνιστώσα και γύρω από 

τον άξονα που ορίζει η 2η κύρια συνιστώσα. Κάθε γραµµή του πίνακα των score factors 

περιέχει τις συντεταγµένες του κάθε δείγµατος ως προς του άξονες των κυρίων 

συνιστωσών. Αν αυτό το παράδειγµα επεκταθεί στον m-διάστατο χώρο, τότε αυτό το 

σµήνος που απαρτίζουν τα δείγµατα, δύναται να περιγραφεί από ένα νέο σύστηµα 

αξόνων, το οποίο ορίζουν οι κύριες συνιστώσες. Ο τρόπος µε τον οποίο τοποθετούνται οι 

κύριες συνιστώσες στον χώρο είναι τέτοιος ώστε, να περιγράφεται το σµήνος των 

δειγµάτων στον χώρο µε την µέγιστη δυνατή διασπορά.  

 

Οι κύριες συνιστώσες εξαρτώνται από τις ιδιοτιµές του πίνακα συνδιακύµανσης του 

αρχικού πίνακα των δεδοµένων Χ, δηλαδή του COV(ΧΤΧ). Κάθε ιδιοτιµή αντιστοιχεί σε 

ένα ιδιοδιάνυσµα, το οποίο περιγράφει µία κύρια συνιστώσα. Επειδή κάθε ιδιοδιάνυσµα 

αποτελεί γραµµικό συνδυασµό των µεταβλητών του αρχικού πίνακα των δεδοµένων, 

συνεπώς και κάθε κύρια συνιστώσα µπορεί να θεωρηθεί σαν γραµµικός συνδυασµός του 

αρχικού συστήµατος συντεταγµένων, που περιγράφει τον m-διάστατο χώρο. Όσο πιο 

µεγάλες είναι οι ιδιοτιµές του πίνακα συνδιακύµανσης των αρχικών δεδοµένων, τόσο 

µεγαλύτερη πληροφορία φέρουν οι κύριες συνιστώσες που αντιπροσωπεύουν τα 

ιδιοδιανύσµατα.  

 

Με την ανάλυση του αρχικού πίνακα δεδοµένων στο γινόµενο των πινάκων των 

scores και loadings factors και την περιγραφή των δειγµάτων σαν σηµεία του νέου 

συστήµατος συντεταγµένων που ορίζουν οι κύριες συνιστώσες, είναι δυνατόν να γίνει 

επιλογή των σηµαντικότερων κυρίων συνιστωσών, που περιέχουν το µεγαλύτερο 

ποσοστό πληροφορίας και µπορούν να περιγράψουν κατά το καλύτερο δυνατό το σµήνος 

των δειγµάτων, χωρίς να υπάρξει σηµαντική απώλεια πληροφορίας. Οι κύριες 

συνιστώσες που θα επιλεγούν εκ του συνόλου αυτών, θα είναι λιγότερες τόσο από τον 

αριθµό των m αρχικών µεταβλητών, όσο και από το σύνολο των κυρίων συνιστωσών. 

Παράλληλα, θα πρέπει να περιέχουν αθροιστικά ένα ικανοποιητικό και όσο το δυνατόν 

µεγαλύτερο ποσοστό της αρχικής πληροφορίας. Το ποσοστό αυτό της αρχικής 

πληροφορίας προκύπτει από τον βέλτιστο συνδυασµό µεταξύ του αριθµού των κυρίων 
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συνιστωσών και του αθροιστικού ποσοστού πληροφορίας, που φέρουν οι  κύριες 

συνιστώσες που θα επιλεγούν. Από τον συνδυασµό αυτόν, επιδιώκεται να περιγραφεί µε 

όσο το δυνατόν λιγότερες κύριες συνιστώσες, όσο µεγαλύτερο ποσοστό πληροφορίας 

γίνεται. 

 

Η επιλογή των κυρίων αυτών συνιστωσών που θα περιγράψουν τον αρχικό πίνακα 

δεδοµένων, είναι δυνατόν να γίνει µε την βοήθεια διαφόρων κριτηρίων. Τα  

σηµαντικότερα κριτήρια που χρησιµοποιούνται για το σκοπό αυτό είναι : 

-Το κριτήριο των ιδιοτιµών 

-Το κριτήριο του ποσοστού διασποράς  

-Το κριτήριο του Scree test 

 

 

Με βάση το κριτήριο των ιδιοτιµών ως κύριες συνιστώσες επιλέγονται αυτές, που οι 

ιδιοτιµές των ιδιοδιανυσµάτων τους έχουν τιµή µεγαλύτερη από την µονάδα 

 

Το κριτήριο του ποσοστού διασποράς λαµβάνει ως κύριες συνιστώσες αυτές, που το 

αθροιστικό ποσοστό της διασποράς των αρχικών δεδοµένων, η αλλιώς το ποσοστό της 

πληροφορίας των αρχικών δεδοµένων που αυτές φέρουν, είναι ικανοποιητικό. ∆εν 

υπάρχει κάποια συγκεκριµένη τιµή για το ποσοστό αυτό, αλλά γενικά, στις φυσικές 

επιστήµες το ποσοστό διασποράς  πάνω από 95%, θεωρείται ικανοποιητικό. 

 

Το  κριτήριο του scree test χρησιµοποιείται για να βρεθεί ο βέλτιστος αριθµός κυρίων 

συνιστωσών. Σύµφωνα µε το κριτήριο αυτό, σχηµατίζεται η καµπύλη του διαγράµµατος 

των ιδιοτιµών των ιδιοδιανυσµάτων συναρτήσει των κυρίων συνιστωσών και από την 

µορφή της επιλέγονται οι κύριες συνιστώσες  που θα χρησιµοποιηθούν. Συνήθως, η 

καµπύλη αυτή αρχίζοντας από τον πρώτο παράγοντα, κατεβαίνει απότοµα προς τα κάτω 

αρχικά, και µετά γίνεται σχεδόν οριζόντια γραµµή. Το σηµείο στο οποίο η καµπύλη 

γίνεται οριζόντια γραµµή θεωρείται ότι δίνει τον µέγιστο αριθµό κυρίων συνιστωσών, 

που πρέπει να χρησιµοποιηθούν. Από εκεί και πέρα δεν θεωρείται ότι υπάρχει µεγάλη 

διασπορά. 
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Σχήµα 4.10: ∆ιάγραµµα ιδιοτιµών ανά παράγοντα για το κριτήριο του Scree Test 

 

Συνήθως στο scree τεστ προκύπτουν δύο παραπάνω συνιστώσες από ότι µε το 

κριτήριο των ιδιοτιµών . 

 

Στην πράξη συνήθως δεν χρησιµοποιείται µόνο ένα κριτήριο επιλογής κυρίων 

συνιστωσών, αλλά περισσότερα. Συνήθως, χρησιµοποιείται αρχικά ένα κριτήριο, όπως 

αυτό των ιδιοτιµών για να γίνει πρώτα η ανάλυση. Έπειτα γίνονται δοκιµές 

προσθέτοντας ή αφαιρώντας κύριες συνιστώσες και επιλέγεται εκείνος ο αριθµός των 

κυρίων συνιστωσών, ο οποίος αναπαριστάνει καλύτερα τις σχέσεις µεταξύ των αρχικών 

µεταβλητών. [17] 

 

Η PCA αποτελεί µία πολύ σηµαντική πολυπαραµετρική τεχνική. Με την ικανότητα 

που έχει να µετατρέπει ένα µεγάλο όγκο δεδοµένων, σε έναν σηµαντικά µικρότερο και 

πολύ πιο εύκολα επεξεργάσιµο, παρέχει την δυνατότητα στους ερευνητές να 

επεξεργάζονται έναν µεγάλο αριθµό δεδοµένων και µετρήσεων και να ανακαλύπτουν 

συσχετίσεις σε αυτά. 
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4.3.5 Παλινδρόµηση Κυρίων Συνιστωσών PCR (Principal Component 

Regression)  
 

Η παλινδρόµηση κυρίων συνιστωσών PCR αποτελεί συνδυασµό των δύο 

προαναφερθέντων πολυπαραµετρικών τεχνικών, δηλαδή της πολλαπλής γραµµικής 

παλινδρόµησης MLR και της ανάλυσης κυρίων συνιστωσών PCA. Συνδυάζει την 

δυνατότητα της PCA να µειώνει τον όγκο των δεδοµένων µε  αυτήν  της MLR να 

εξασφαλίζει γραµµικές συσχετίσεις µεταξύ των δεδοµένων και των µεταβλητών µε απλό 

και άµεσο τρόπο. [20, 22] 

 

Αναλυτικότερα, ένας πίνακας δεδοµένων, µε την εφαρµογή της  PCA, δύναται να 

µετασχηµατιστεί σε ένα γινόµενο δυο πινάκων, αυτού των scores factors και αυτού των 

loadings factors. ∆εδοµένου ότι ο πίνακας των loadings factors αντιπροσωπεύει τις 

κύριες συνιστώσες, καθώς οι στήλες του είναι τα συνηµίτονα κατεύθυνσης των κύριων 

συνιστωσών, ο πίνακας των scores factors, ουσιαστικά, αποτελεί τον πίνακα που 

αντιπροσωπεύει τα αρχικά δεδοµένα, ή αλλιώς, τον πίνακα που φέρει την πληροφορία 

των αρχικών δεδοµένων. 

 

Αυτός ο πίνακας των score factors δύναται να συσχετιστεί γραµµικά µε άλλα 

δεδοµένα ή µεταβλητές µε την βοήθεια της MLR. Συγκεκριµένα, τα στοιχεία ή οι τιµές 

των µεταβλητών του πίνακα των score factors µπορούν να αποτελέσουν τον πίνακα των 

ανεξαρτήτων µεταβλητών που µπορούν να συσχετιστούν γραµµικά µε τα στοιχεία ή τις 

τιµές των µεταβλητών ενός άλλου πίνακα, που θεωρούνται ως εξαρτηµένες µεταβλητές 

και ο πίνακας τους, ως πίνακας των εξαρτηµένων µεταβλητών. O τύπος που δίνει την 

συσχέτιση µεταξύ του πίνακα των εξαρτηµένων και αυτού των ανεξαρτήτων µεταβλητών 

είναι: 

Y=RB+E     (4.32) 

 

όπου R είναι ο πίνακας των score factors του αρχικού πίνακα δεδοµένων, Β είναι ο 

πίνακας των συντελεστών βάρους και Ε ο πίνακας των υπολοίπων ή των σφαλµάτων.  
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Από την παραπάνω εξίσωση προκύπτει ότι οι εξαρτηµένες µεταβλητές ενός πίνακα 

µπορούν να εκφραστούν σαν γραµµικός συνδυασµός των µεταβλητών του πίνακα των 

score factors, που παίζουν τον ρόλο των ανεξαρτήτων µεταβλητών.  

 

Για να εξασφαλιστεί η βέλτιστη γραµµική συσχέτιση µεταξύ των εξαρτηµένων 

µεταβλήτων yi και των στοιχείων του πίνακα των scores factors ri, αναζητούνται οι 

κατάλληλοι συντελεστές bi, που θα συντελέσουν σε αυτό. Σε αυτή την βέλτιστη 

συσχέτιση µεταξύ ανεξαρτήτων και εξαρτώµενων µεταβλητών, θα πρέπει ο πίνακας των 

υπολοίπων Ε στην εξίσωση 4.32 να τείνει ή να είναι µηδενικός, δηλαδή Ε=Ο. Στην 

περίπτωση αυτή ο πίνακας B, που εξασφαλίζει την αυτή την βέλτιστη συσχέτιση, δίνεται 

από την εξίσωση: 

B=(RTR)-1RTY     (4.33) 

 

όπου RT o ανάστροφος του πίνακα των scores factors 

 

Με την εύρεση του B η συσχέτιση που επιτυγχάνεται µεταξύ των εξαρτηµένων 

µεταβλητών και του πίνακα των scores factors, δίνεται από την εξίσωση: 

Y=RB+E     (4.34) 

 

Η PCR έχει το πλεονέκτηµα ότι λύνει τα προβλήµατα συγραµµικότητας που τυχόν 

υφίσταται στα αρχικά δεδοµένα και τα οποία δεν είναι δυνατόν να αντιµετωπιστούν µε 

την ΜLR. Αυτό γίνεται διότι, µετά την εφαρµογή της PCA στα αρχικά δεδοµένα ο 

πίνακας των scores factors που προκύπτει, περιλαµβάνει «ορθογώνιες» µεταξύ τους 

µεταβλητές. Παράλληλα, µε την απαλοιφή των συνιστωσών µε µικρές ιδιοτιµές 

ιδιοδιανυσµάτων, επιτυγχάνεται και µείωση του θορύβου που αυτές προκαλούν.   

 

Ένα ακόµα πλεονέκτηµα της PCR είναι ότι µε το να µειώνεται ο όγκος των 

δεδοµένων και των αρχικών µεταβλητών, λόγω της εφαρµογής της PCA, µειώνεται 

παράλληλα και ο αριθµός των µεταβλητών που απαιτούνται για την κατασκευή των 

µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων. Έτσι, είναι δυνατόν να κατασκευαστούν πιο 

σταθερά µοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων, καθώς απαιτείται µικρότερος αριθµός δειγµάτων 
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για το σκοπό αυτό, και τα µοντέλα που προκύπτουν επιτυγχάνουν πιο γρήγορη και 

καλύτερη σύγκλιση από αυτά άλλων µεθόδων. Η καλύτερη σύγκλιση επιβεβαιώνεται µε 

τις µικρότερες τιµές σφάλµατος, που είναι δυνατόν να παρουσιάζουν τα µοντέλα αυτά σε 

σχέση µε αυτά των άλλων µεθόδων, για τον ίδιο αριθµό δειγµάτων του συνόλου 

εκπαίδευσης.  

  

Η  PCR αποτελεί πολύ σηµαντική πολυπαραµετρική τεχνική στην επεξεργασία 

µεγάλων όγκων δεδοµένων, καθώς µε την εφαρµογή της PCA, καθίστανται εύκολα 

διαχειρίσιµοι και δύναται να χρησιµοποιηθούν από την MLR για την εξαγωγή 

συσχετίσεων.  

 

 

4.3.6 Μέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS (Partial Least 

Squares) 
 

H µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS αποτελεί µια τεχνική 

επεξεργασίας δεδοµένων, που µοιάζει µε την τεχνική της παλινδρόµησης κυρίων 

συνιστωσών PCR. Κατά την PLS, τα δεδοµένα τα οποία περιέχουν περισσότερη 

πληροφορία τονίζονται περισσότερο από τα δεδοµένα που είναι φτωχά σε πληροφορία.  

 

Με την µέθοδο PLS δηµιουργούνται µοντέλα που εξασφαλίζουν γραµµικές 

συσχετίσεις µεταξύ εξαρτηµένων και ανεξαρτήτων µεταβλητών. Κατά την συσχέτιση 

αυτή µεταξύ των εξαρτηµένων και των ανεξαρτήτων µεταβλητών, υπολογίζονται µε 

διαδικασίες παλινδρόµησης οι κατάλληλοι συντελεστές των ανεξαρτήτων µεταβλητών, 

που δίνουν τους βέλτιστους συνδυασµούς συσχέτισης µε τις εξαρτηµένες. Οι 

συντελεστές αυτοί υπολογίζονται έτσι ώστε, καθένας από αυτούς να µεγιστοποιεί την 

συνδιακύµανση µεταξύ των πινάκων των εξαρτηµένων και των ανεξαρτήτων 

µεταβλητών, ή αλλιώς, να µεγιστοποιεί την πληροφορία που µεταφέρεται µεταξύ των 

εξαρτηµένων και των ανεξαρτήτων µεταβλητών.  [20, 23] 
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Αν θεωρήσουµε έναν πίνακα εξαρτηµένων µεταβλητών Υ και έναν πίνακα 

ανεξαρτήτων µεταβλητών Χ, τότε κατά την µέθοδο PLS στόχος είναι η κατασκευή ενός 

µοντέλου που συσχετίζει γραµµικά τις εξαρτηµένες µε τις ανεξάρτητες µεταβλητές, 

σύµφωνα µε την σχέση: 

Υ=ΧΒ     (4.35) 

 
Κατά  την µέθοδο PLS παράγεται ένας πίνακας συντελεστών βάρους W τέτοιος, ώστε 

για τον πίνακα των ανεξαρτήτων µεταβλητών Χ να ισχύει : 

R=WX.     (4.36) 

 
Οι στήλες του W είναι τα διανύσµατα στήλης των συντελεστών βάρους, των οποίων 

το γινόµενο τους µε τις στήλες του πίνακα Χ, παράγουν τον πίνακα των score factors R 

του Χ. Αυτοί οι συντελεστές  βάρους του πίνακα W υπολογίζονται έτσι ώστε, καθένας 

από αυτούς να µεγιστοποιεί την συνδιακύµανση µεταξύ του πινάκων των εξαρτηµένων 

και των ανεξαρτήτων µεταβλητών.  

 

Έπειτα, όπως ο πίνακας Χ των ανεξάρτητων µεταβλητών,  έτσι και ο πίνακας των 

εξαρτηµένων µεταβλητών Υ µπορεί να γραφτεί  ως το γινόµενο των πινάκων R και Q, 

όπου Q  ο πίνακας των loadings factors του Y, δηλαδή : 

Y=RQ     (4.37) 

 
 Εάν υπολογιστεί ο Q τότε ο Υ γράφεται ως : 

Υ=ΧΒ    (4.38) 
 

όπου ο πίνακας των συντελεστών δίνεται από την σχέση  

Β=WQ    (4.39) 

 
 Με τον υπολογισµό του Β σχηµατίζεται το µοντέλο µε το οποίο συσχετίζονται 

γραµµικά οι πίνακες των εξαρτηµένων µεταβλητών µε αυτούς των ανεξαρτήτων 

µεταβλητών. Αν θα θέλαµε να δώσουµε έναν πιο αναλυτικό τύπο για τον πίνακα Β θα 

µπορούσαµε να γράψουµε: 

Β=W(CTW)-1QT    (4.40) 
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όπου C ο πίνακας των loadings factors του Χ.  

 
H µέθοδος PLS αποτελεί και αυτή µία πολυπαραµετρική τεχνική που περιλαµβάνει 

ανάλυση πινάκων και παλινδρόµηση. Παρόλο που είναι πιο δύσκολη η κατανόηση και η 

επεξήγηση της, είναι πιο γρήγορη από την PCA στην επεξεργασία και την αποσύνθεση 

των πινάκων. Για τους σκοπούς της πρόβλεψης αποδίδει το ίδιο καλά αποτελέσµατα µε 

την PCR.  

 

 

4.4 Μοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων του ντήζελ από την επεξεργασία 

φασµατοσκοπικών δεδοµένων του υπερύθρου IR µε πολυπαραµετικές 

µεθόδους 

 
Στα πλαίσια της εργασίας αυτής δηµιουργήθηκαν πολυπαραµετρικά µοντέλα 

πρόβλεψης διαφόρων ιδιοτήτων του ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων, µε την 

χρήση δύο εκ των προαναφερθέντων τεχνικών, της παλινδρόµησης των κυρίων 

συνιστωσών PCR και της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS. Τα 

µοντέλα πρόβλεψης αυτά συσχέτιζαν τα δεδοµένα της φασµατικής απορρόφησης των 

δειγµάτων του ντήζελ µε τις τιµές των ιδιοτήτων του.  

 
Οι ιδιότητες του ντήζελ για τις οποίες κατασκευάστηκαν τα πολυπαραµετρικά 

µοντέλα πρόβλεψης ήταν: 

-το ειδικό βάρος 

-σηµεία της καµπύλης απόσταξης 

-το σηµείο ροής 

-το σηµείο θολώσεως και 

-το σηµείο αποφράξεως ψυχρού φίλτρου 

 
Από τα δεδοµένα της φασµατικής απορρόφησης σε διάφορες περιοχές του υπερύθρου 

ΜΙR και τις τιµές των ιδιοτήτων των δειγµάτων, συγκροτήθηκαν για κάθε 

πολυπαραµετρικό µοντέλο πρόβλεψης, δύο σύνολα δεδοµένων. Αυτά είναι το σύνολο 

εκπαίδευσης (training set) του µοντέλου και το σύνολο ελέγχου (validation set). Η 
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επιλογή των δειγµάτων των συνόλων αυτών ήταν τυχαία. Συνήθως, ο αριθµός των 

δειγµάτων του συνόλου ελέγχου αποτελούσε το 10% του συνόλου των διαθεσίµων 

δειγµάτων για την δηµιουργία του µοντέλου. 

 
Με την  εφαρµογή  των δεδοµένων του συνόλου εκπαίδευσης στην αλγοριθµική δοµή 

κάθε πολυπαραµετρικού µοντέλου, γίνεται ο προσδιορισµός του βέλτιστου συνόλου 

συντελεστών βάρους wi του µοντέλου, που εξασφαλίζουν την βέλτιστη γραµµική 

συσχέτιση µεταξύ των ανεξαρτήτων µε των εξαρτηµένων µεταβλητών. Η διαδικασία 

αυτή αποτελεί την εκπαίδευση του πολυπαραµετρικού µοντέλου.  Με την εφαρµογή των 

δεδοµένων του συνόλου ελέγχου στα πολυπαραµετρικά µοντέλα, ελέγχεται και 

αξιολογείται η ικανότητα πρόβλεψης που παρουσιάζουν.  
 

Οι φασµατικές περιοχές από τις οποίες αντλήθηκαν τα δεδοµένα απορρόφησης που 

χρησιµοποιήθηκαν στην συγκρότηση των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου κάθε 

µοντέλου πρόβλεψης, προέκυψαν µετά από βιβλιογραφική έρευνα, οπτική αξιολόγηση 

των φασµατικών δεδοµένων και διαδικασίες δοκιµής και σφάλµατος.  Χαρακτηριστικά, 

είναι δυνατόν να ειπωθεί ότι, για τις  ψυχρές ιδιότητες (σηµείο ροής, σηµείο θολώσεως, 

σηµείο αποφράξεως ψυχρού φίλτρου), που σχετίζονται κυρίως µε τα παραφινικά 

συστατικά των καυσίµων ντήζελ, επιλέχθηκαν τα φασµατικά δεδοµένα των δειγµάτων 

που περιγράφουν την απορρόφηση παραφινικών συστατικών και βρίσκονται στην 

περιοχή των κυµαταριθµών 1600cm-1-1300cm-1 . Αντίθετα για τα σηµεία απόσταξης που 

είναι συνάρτηση της πτητικότητας των καυσίµων και  των αρωµατικών συστατικών  

επιλέχθηκαν περιοχές που σχετίζονται κυρίως µε αυτά και βρίσκονται στην περιοχή των 

κυµαταριθµών 900cm-1-700cm-1. Τέλος, για το ειδικό βάρος επιλέχθηκε περιοχή που 

σχετίζεται και µε τα αρωµατικά και µε τα παραφινικά συστατικά 1478cm-1-1260cm-1. 

 
Οι φασµατικές περιοχές καθώς και τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν κατά την 

κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης κάθε ιδιότητας παρουσιάζονται στην παράγραφο 

των αποτελεσµάτων.  

 

Η δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης κάθε ιδιότητας έγινε µε το λογισµικό πακέτο 

χηµειοµετρικής επεξεργασίας Unscrambler 7.5. [24] 
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5 ΝΕΥΡΩΝΙΚΑ ∆ΙΚΤΥΑ 
 
5.1 Eισαγωγή 
 

Τα τελευταία χρόνια οι συνεχώς αυξανόµενες απαιτήσεις στον τοµέα της 

επεξεργασίας δεδοµένων και η διαρκής βελτίωση των υπολογιστικών και λογισµικών 

συστηµάτων, οδήγησε στην ανάπτυξη ενός νέου κλάδου της υπολογιστικής 

επιστήµης, τα Τεχνητά Νευρωνικά ∆ίκτυα (ΤΝ∆, ΑΝΝ-Artifical Neural Networks). 

Η ιδέα της δηµιουργίας αυτών των αλγοριθµικών δοµών προϋπήρχε για δεκαετίες, 

αλλά µόνο οι σύγχρονες και  σχετικά πρόσφατες εξελίξεις στο τοµέα των 

ηλεκτρονικών υπολογιστών έκαναν εφικτή την υλοποίηση τους.  

  

Η ανάπτυξη των τεχνητών νευρωνικών δικτύων βασίστηκε σε έρευνες 

µοντελοποίησης της δοµής του ανθρώπινου εγκεφάλου. Είναι γνωστό ότι οι 

συµβατικοί ηλεκτρονικοί υπολογιστές υπερτερούν του ανθρωπίνου εγκεφάλου στην 

ικανότητα εκτέλεσης µαθηµατικών πράξεων. Ωστόσο, εµφανίζονται ακατάλληλοι για 

την επεξεργασία πολύπλοκών δεδοµένων τα οποία δεν είναι ακριβή, πλήρη η 

περιέχουν θόρυβο. Ένα βιολογικό σύστηµα  όπως ο ανθρώπινος εγκέφαλος που  

µπορεί να µην είναι γρήγορος στην εκτέλεση πράξεων, µπορεί όµως να επεξεργαστεί 

γρήγορα πολύπλοκα δεδοµένα λόγω κάποιων σηµαντικών ιδιοτήτων, όπως η ανοχή 

στα λάθη, η ικανότητα αναγνώρισης από τα συµφραζόµενα, η µεγάλη χωρητικότητα 

µνήµης και η ικανότητα ταυτόχρονης επεξεργασίας µεγάλου όγκου πληροφοριών. 

Αυτό οφείλεται στην εκτέλεση από το βιολογικό σύστηµα ενός µικρού αριθµού 

ακολουθιακών βηµάτων καθένα από τα οποία εκτελείται µε πολύ µεγάλο 

παραλληλισµό1.  

 

Το παραπάνω πλεονέκτηµα του ανθρωπίνου εγκεφάλου αποφάσισαν να 

εκµεταλλευτούν οι µηχανικοί λογισµικού για την κατασκευή των νευρωνικών 

δικτύων. Έτσι, ενώ µε τα συµβατικά λογισµικά  απαιτείται ο προγραµµατισµός της 

λύσης  ενός προβλήµατος βήµα-βήµα, µε τα νευρωνικά δίκτυα δεν χρειάζεται 

συγκεκριµένη περιγραφή ενός προβλήµατος καθώς ο χρήστης επιτρέπει στο ΤΝ∆ να 

                                                 
1 Παραλληλισµός είναι η ταυτόχρονη και  συγκριτική εκτέλεση ενός συνόλου ακολουθιακών βηµάτων 
και διαδικασιών  
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εκπαιδευτεί και προσαρµοστεί από µόνο τους στις συνθήκες του προβλήµατος κατά 

την διάρκεια της εκπαίδευσης.  

 

Τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα µπορούν συνήθως να θεωρηθούν µαθηµατικά ως η 

έκφραση µιας µη γραµµικής, εν γένει, συνάρτησης που συσχετίζει µία η περισσότερες  

ανεξάρτητες διανυσµατικές µεταβλητές xi µε µία η περισσότερες εξαρτηµένες 

διανυσµατικές µεταβλητές yi. Οι παράµετροι (συντελεστές) που εµπεριέχονται στην 

µαθηµατική έκφραση ενός ΤΝ∆ µπορούν να λαµβάνουν διάφορες τιµές, ώστε αυτό 

να εκφράζει διαφορετικές συναρτήσεις. 

 

Τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα βρίσκουν µεγάλη απήχηση σε εφαρµογές 

επεξεργασίας δεδοµένων, για τον σχηµατισµό συσχετίσεων και µοντέλων πρόβλεψης. 

Τέτοιες εφαρµογές είναι η παλινδρόµηση σε πολυδιάστατο χώρο (regression), τα 

προβλήµατα βελτιστοποίησης (optimization), η συµπίεση όγκων δεδοµένων 

(compression) κ.α.. [25] 

 

 

5.2 Ορισµός του τεχνητού νευρώνα 
 

Η βασική λειτουργία που επιτελεί ένας βιολογικός νευρώνας είναι η συσσώρευση 

ερεθισµάτων και σηµάτων από άλλους νευρώνες, µε τους οποίους είναι συνδεδεµένη 

η είσοδος του, και η επεξεργασία τους σε αυτόν για την παραγωγή ενός σήµατος 

εξόδου, που µεταδίδεται στους επόµενους νευρώνες µε τους οποίους είναι 

συνδεδεµένος. Σε αναλογία µε τον παραπάνω ορισµό, ένας τεχνητός νευρώνας 

επιτελεί έναν απλό υπολογισµό. Αν θεωρήσουµε έναν τεχνητό νευρώνα, ο οποίος έχει 

d συνδέσεις εισόδου x1,x2,…,xd,και d αντίστοιχες τιµές βαρών w1,w2,…, wd των 

σηµάτων εισόδου, ο υπολογισµός που επιτελεί ένας νευρώνας ξεκινά µε τον 

υπολογισµό της ενεργοποίησης µε την βοήθεια µιας συνάρτησης ενεργοποίησης g: 

u=g (x1,x2,…,xd , w1,w2,…, wd , θ)   (5.1) 

 

όπου θ σταθερά που ονοµάζεται πόλωση (bias) του νευρώνα, και τελειώνει µε τον 

υπολογισµό της εξόδου y του νευρώνα, αφού περάσει το αποτέλεσµα της (5.1) από 

µια προκαθορισµένη συνάρτηση εξόδου f: 

y=f(u)      (5.2) 
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Ο τεχνητός νευρώνας ονοµάζεται αλλιώς στοιχείο επεξεργασίας, η απλώς µονάδα 

ή κόµβος του ΤΝ∆. 

 
 
5.3 Ορισµός του τεχνητού νευρωνικού δικτύου 
 

Ως Τεχνητό Νευρωνικό ∆ίκτυο (Artificial Neural Network) ορίζεται µια 

υπολογιστική αρχιτεκτονική δοµή, η οποία αποτελείται από ένα πλήθος 

διασυνδεδεµένων µονάδων (nodes), οι οποίοι ονοµάζονται στοιχεία επεξεργασίας 

ή τεχνητοί νευρώνες. Κάθε µονάδα επεξεργασίας (τεχνητός νευρώνας) 

χαρακτηρίζεται από εισόδους και εξόδους και υλοποιεί τοπικά έναν απλό 

υπολογισµό. Κάθε σύνδεση µεταξύ δύο µονάδων του ΤΝ∆ χαρακτηρίζεται από µία 

τιµή βάρους wi, µε την οποία πολλαπλασιάζεται το διερχόµενο από την σύνδεση 

σήµα. Οι τιµές των βαρών των συνδέσεων αποτελούν την πληροφορία που είναι 

αποθηκευµένη στο δίκτυο και καθορίζουν την λειτουργικότητα του. Η έξοδος κάθε 

µονάδας καθορίζεται από τον τύπο της µονάδας και την διασύνδεσή της µε τις 

υπόλοιπες µονάδες. [26, 27] 

 

 

5.4 ∆οµικά στοιχεία νευρωνικών δικτύων 
 

Αναλυτικότερα, ένα ΤΝ∆ αποτελείται από ένα σύνολο απλών µονάδων 

επεξεργασίας (τεχνητοί νευρώνες), οι οποίες επικοινωνούν µεταξύ τους µε την 

αποστολή σηµάτων µέσω ενός αριθµού συνδέσεων. Τα κύρια στοιχεία που 

απαρτίζουν αυτό το σύνολο είναι: 

-Ένα σύνολο µονάδων επεξεργασίας (νευρώνες) 

-Μια κατάσταση ενεργοποίησης yk για κάθε µονάδα επεξεργασίας η οποία είναι 

ισοδύναµη µε την έξοδο της µονάδας και συνήθως αποτελεί µια συνάρτηση η οποία 

καλείται συνάρτηση ενεργοποίησης 

-Συνδέσεις µεταξύ των µονάδων. Αν θεωρηθούν δύο νευρώνες ενός νευρωνικού j και 

k, όπου το σήµα  εξόδου του j διαβιβάζεται στην είσοδο του k, τότε κάθε σύνδεση 

µεταξύ των µονάδων ορίζεται από ένα συντελεστή βάρους wjk ο οποίος καθορίζει το 

αποτέλεσµα της µονάδας j στην µονάδα k  
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-Έναν κανόνα διάδοσης ο οποίος καθορίζει την ενεργή είσοδο της µονάδας από τις 

εξωτερικές εισόδους. 

-Μια συνάρτηση ενεργοποίησης fk η οποία καθορίζει το νέο επίπεδο ενεργοποίησης 

το οποίο βασίζεται στην ενεργή είσοδο και την τρέχουσα κατάσταση ενεργοποίησης 

yk(t) 

-Μια εξωτερική είσοδο πόλωσης (bias, offset) θk για κάθε µονάδα 

-Μια µέθοδο εκπαίδευσης 

-Ένα περιβάλλον στο οποίο πρέπει να λειτουργεί και το οποίο παρέχει τα σήµατα 

εισόδου  

 

 

5.5 Αρχιτεκτονική δοµή των τεχνητών νευρωνικών δικτύων 
 

Ένα τεχνητό νευρωνικό δίκτυο δύναται να αποτελείται από πολλά επίπεδα (layers) 

καθένα από τα οποία απαρτίζεται από µια η περισσότερες µονάδες επεξεργασίας. 

Αναλυτικότερα ένα σύνηθες ΤΝ∆ δύναται αποτελείται από τα ακόλούθα επίπεδα: 

-Ένα επίπεδο εισόδου δεδοµένων (Input Layer) 

-Ένα η περισσότερα ενδιάµεσα η αλλιώς κρυµµένα επίπεδα (Hidden Layers) 

-Ένα επίπεδο εξόδου (Output Layer) 

 

Οι κανόνες που διέπουν το αριθµό και τις συνδέσεις µεταξύ των κόµβων και των 

επιπέδων ενός νευρωνικού καθορίζονται από την αρχιτεκτονική δοµή που έχει 

επιλεγεί και µε βάση την οποία έχει σχεδιαστεί το ΤΝ∆. Υπάρχουν διαφόρων ειδών 

αρχιτεκτονικές νευρωνικών δικτύων οι κυριότερες από τις οποίες είναι: 

 

-∆ίκτυα προώθησης (Feed-forward) 

-∆ίκτυα ανατροφοδότησης (Feed-back) 

 

∆ίκτυα προώθησης (Feed-forward) 

Τα δίκτυα προώθησης επιτρέπουν στα σήµατα να ταξιδεύουν προς µια µόνο 

κατεύθυνση, από την είσοδο προς την έξοδο. Σε αυτή την περίπτωση δεν υπάρχει 

ανατροφοδότηση (βρόγχος-loop) και η έξοδος ενός νευρώνα ενός επιπέδου δεν 

επηρεάζει κανένα άλλον νευρώνα του ιδίου ή του προηγούµενου επιπέδου. Αυτά τα 
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δίκτυα είναι ιδιαίτερα απλά και χρησιµοποιούνται για την συσχέτιση δεδοµένων 

εισόδου-εξόδου. Μαθηµατικά τα δίκτυα προώθησης εκφράζονται από συναρτήσεις 

µε διανυσµατική ανεξάρτητη και εξαρτηµένη µεταβλητή.  

 
Σχήµα 5.1 : Τεχνητό νευρωνικό δίκτυο προώθησης (Feed-forward) 

 

∆ίκτυα ανατροφοδότησης (Feed-back) 

Τα δίκτυα ανατροφοδότησης µπορούν να έχουν σήµατα που «ταξιδεύουν» και 

προς τις δύο κατευθύνσεις εισάγοντας βρόγχους (loops) στο δίκτυο. Τα δίκτυα 

ανατροφοδότησης  είναι πολύ ισχυρά και µπορούν να γίνουν ιδιαίτερα πολύπλοκα. 

Θεωρούνται δυναµικά δίκτυα, καθώς η κατάσταση τους αλλάζει συνεχώς µέχρι να 

βρεθούν σε κατάσταση ισορροπίας, και κατά συνέπεια εκφράζονται από διαφορικές 

εξισώσεις. Παραµένουν στο σηµείο ισορροπίας µέχρι να αλλάξει η είσοδος, οπότε και 

µεταβάλλονται µέχρι να βρεθεί µια νέα ισορροπία. 

 
Σχήµα 5.2 : Τεχνητό νευρωνικό δίκτυο ανατροφοδότησης (Feed-back) 
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5.6 Λειτουργία των νευρώνων των τεχνητών νευρωνικών δικτύων 
 

Κάθε νευρώνας ενός ΤΝ∆ λαµβάνει έναν αριθµό σηµάτων που προέρχονται είτε 

από τις συνδέσεις εισόδου, είτε από νευρώνες ενός προηγούµενου επιπέδου, αν και 

εφόσον αυτό υπάρχει. Αν και οι νευρώνες έχουν περισσότερες από µια συνδέσεις 

εισόδου, ωστόσο το σήµα εξόδου από αυτούς είναι µοναδικό. Το σήµα εξόδου του 

κάθε νευρώνα µεταφέρεται  από την σύνδεση εξόδου του νευρώνα στο επόµενο 

επίπεδο του νευρωνικού. Σε περίπτωση που δεν υπάρχει επόµενο επίπεδο τότε η 

έξοδος του νευρώνα αποτελεί και την έξοδο του νευρωνικού δικτύου. 

 

Για να γίνει καλύτερη η κατανόηση της λειτουργίας ενός νευρώνα θεωρείται το 

παρακάτω σχηµατικό διάγραµµα ενός νευρώνα: 

 
Σχήµα 5.3 : Σχηµατικό διάγραµµα τεχνητού νευρώνα 

 

Πριν περιγραφεί η διαδικασία της λειτουργίας ενός νευρώνα αναλυτικά κρίνεται 

απαραίτητο να δοθούν οι ορισµοί δυο εννοιών που θα χρησιµοποιηθούν παρακάτω. 

To σηµείο στο οποίο η σύνδεση εισόδου συναντά τον νευρώνα λέγεται νευρική 

σύναψη ή απλώς σύναψη. Η µαθηµατική έκφραση που περιγράφει τη µετάφραση 

του εισερχόµενου µηνύµατος σε ανταπόκριση εξόδου καλείται συνάρτηση 

µεταφοράς η ενεργοποίησης (transfer function) του νευρώνα.  

 

 Η λειτουργία ενός  νευρώνα µπορεί να περιγραφεί σαν µια διαδικασία τριών 

βηµάτων: 
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1ο Βήµα  

Κάθε σήµα εισόδου xi που εισέρχεται από τις συνδέσεις εισόδου στον νευρώνα  

πολλαπλασιάζεται µε τον κατάλληλο συντελεστή βάρους wi της κάθε εισόδου για να 

δηµιουργηθεί η σταθµισµένη τιµή της κάθε εισόδου wixi. Στη συνέχεια οι 

σταθµισµένες τιµές όλων των εισόδου του νευρώνα αθροίζονται για να δώσουν την 

συνολική σταθµισµένη τιµή h στον νευρώνα για όλες τις εισόδους  και η οποία 

δίνεται από τον τύπο: 

∑
=

=
n

i
ii xwh

1
   (5.3) 

 

όπου h είναι η σταθµισµένη τιµή που λαµβάνεται στον νευρώνα από όλα τα σήµατα 

εισόδου του και n είναι το πλήθος των συνδέσεων εισόδου στον νευρώνα.  Ο 

συντελεστής βάρους wi κάθε σύναψης καθορίζει την ποσότητα της πληροφορίας την 

οποία θα µεταφέρει το σήµα της συγκεκριµένης σύναψης στον νευρώνα. Έτσι ένα 

σήµα είτε είναι ισχυρό είτε όχι, η πληροφορία που θα παρέχει στον νευρώνα 

εξαρτάται από τον συντελεστή βάρους. Στην παραπάνω παράσταση προστίθεται και 

ένας συντελεστής θ που εκφράζει την πόλωση (bias), η αλλιώς την µετατόπιση 

(offset). Έτσι η συνολική σταθµισµένη τιµή h διαµορφώνεται ως : 

∑
=

+=
n

i
ii xwh

1
θ     (5.4) 

2ο Βήµα  

Στην συνέχεια µε την βοήθεια µιας συνάρτησης µεταφοράς γίνεται µετατροπή της 

συνολικά σταθµισµένης τιµής του νευρώνα σε ένα επίπεδο ενεργοποίησης, η αλλιώς 

µετασχηµατίζεται το συνολικό σταθµισµένο σήµα που εισέρχεται στον νευρώνα σε 

µία νέα τιµή που προκύπτει από την αντικατάσταση του σε µία συνάρτηση που 

ονοµάζεται συνάρτηση µεταφοράς η ενεργοποίησης. Συνήθως, στα περισσότερα 

νευρωνικά ως συνάρτηση µεταφοράς χρησιµοποιείται κάποια σιγµοειδής συνάρτηση. 

Χαρακτηριστικές, σιγµοειδείς συναρτήσεις είναι οι: 

-Υπερβολική εφαπτοµενική σιγµοειδής συνάρτηση 

-Λογαριθµική σιγµοειδής συνάρτηση 

 

Οι προαναφερθείσες συναρτήσεις στο περιβάλλον του λoγισµικού πακέτου Matlab 

αναφέρονται ως tansig και logsig αντίστοιχα. [25] 
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Αναλυτικότερα, για  τις  παραπάνω συναρτήσεις µεταφοράς ισχύουν τα παρακάτω: 

 

- Υπερβολική εφαπτοµενική σιγµοειδής συνάρτηση µεταφοράς (Hyperbolic 

tangent sigmoid transfer function) 

Η υπερβολική εφαπτοµενική σιγµοειδής συνάρτηση µεταφορά λαµβάνει την τιµή 

ενός σήµατος εισόδου h και την µετατρέπει σε τιµή σήµατος εξόδου f(h) στο πεδίο 

τιµών (-1,1). H εξίσωση που εκφράζει αυτή την συνάρτηση για µια τιµή σήµατος 

εισόδου h δίνεται από τον τύπο: 

1)1(
2)(tan)( 2 −+

== − he
hsighf   (5.5) 

 

H γραφική παράσταση της συνάρτησης αυτής δίνεται στο παρακάτω σχήµα: 

 
Σχήµα 5.4: Γραφική παράσταση της υπερβολικής εφαπτοµενικής σιγµοειδούς συνάρτησης µεταφοράς-

tansig 

 

-Λογαριθµική σιγµοειδής συνάρτηση µεταφοράς (Log-sigmoid tranfer function) 

H λογαριθµική σιγµοειδής συνάρτηση µεταφοράς λαµβάνει την τιµή ενός σήµατος 

εισόδου h και την µετατρέπει σε τιµή σήµατος εξόδου f(h) στο πεδίο τιµών (0,1). Για 

µια τιµή σήµατος εισόδου h η εξίσωση που εκφράζει την συνάρτηση αυτή δίνεται 

από τον τύπο: 

he
hf −+

=
1

1)(   (5.6)  

 

 

Η γραφική της παράσταση αυτής της συνάρτησης για τιµή σήµατος εισόδου h δίνεται 

στο παρακάτω σχήµα: 
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Σχήµα 5.5: Γραφική παράσταση της λογαριθµικής σιγµοειδούς συνάρτησης µεταφοράς-logsig 

 

Οι προαναφερθείσες συναρτήσεις και γενικά οι σιγµοειδείς συναρτήσεις 

χρησιµοποιούνται κυρίως στους νευρώνες των ενδιάµεσων επιπέδων.  Με τις 

συναρτήσεις αυτές εισάγεται η µη γραµµµικότητα στην επεξεργασία των δεδοµένων. 

Το γεγονός αυτό παρέχει το πλεονέκτηµα στα νευρωνικά δίκτυα, έναντι άλλων 

πολυπαραµετρικών µεθόδων, να περιγράφουν µη γραµµικές συσχετίσεις µεταξύ των 

δεδοµένων, επιτυγχάνοντας έτσι καλύτερα αποτελέσµατα.  

 

Στους νευρώνες των επιπέδων εξόδου συνηθίζεται η χρησιµοποίηση γραµµικών 

συναρτήσεων µεταφοράς. Χαρακτηριστική συνάρτηση µεταφοράς αυτού του είδους 

είναι η ακόλουθη: 

 

-Γραµµική συνάρτηση µεταφοράς (Linear transfer function) 

 

H γραµµική συνάρτηση µεταφοράς λαµβάνει την τιµή ενός σήµατος εισόδου h και 

την αποδίδει ως σήµα εξόδου f(h) χωρίς να επιτελέσει καµία αλλαγή στην τιµή της, 

δηλαδή δεν επιτελεί καµία αλλαγή στο σήµα εισόδου κατά την ενεργοποίηση 

(ταυτοτική συνάρτηση). Έτσι για µία τιµή σήµατος εισόδου h η συνάρτηση 

µεταφοράς θα δίνεται από τον τύπο: 

hhf =)(   (5.7) 

 

Η γραφική παράσταση που απεικονίζει την γραµµική συνάρτηση µεταφοράς για 

τιµή σήµατος εισόδου h παρουσιάζεται στο παρακάτω σχήµα : 



 103

 
Σχήµα 5.6: Γραφική παράσταση της γραµµικής συνάρτησης µεταφοράς-logsig 

 

H γραµµική συνάρτηση µεταφοράς στο περιβάλλον του λoγισµικού πακέτου 

Matlab αναφέρεται ως purelin 

 

3ο Βήµα 

Στην συνέχεια η τιµή που προκύπτει από την συνάρτηση µεταφοράς και  αποτελεί 

την τιµή εξόδου από τον νευρώνα,  τροφοδοτείται στις συνάψεις των νευρώνων του 

επόµενου επιπέδου, αν αυτό υπάρχει. Έτσι, η τιµή εξόδου του νευρώνα δίνεται από 

την ακόλουθη σχέση: 

)(hgy =   (5.8) 

 

Εάν δεν υπάρχει επόµενο επίπεδο στο νευρωνικό δίκτυο και ο υπό µελέτη 

νευρώνας ανήκει στο επίπεδο εξόδου, τότε το αποτέλεσµα εξόδου του νευρώνα 

αποτελεί και αποτέλεσµα εξόδου του TN∆. 

 

 

5.7 Λειτουργία τεχνητού νευρωνικού δικτύου 
 

H λειτουργία ενός τεχνητού νευρωνικού δικτύου έχει άµεση σχέση µε την 

αρχιτεκτονική δοµή του.  Είναι δυνατόν να κατανοήσει εύκολα κανείς πως λειτουργεί 

ένα ΤΝ∆, αν φανταστεί ότι αποτελεί ένα σύνολο νευρώνων διατεταγµένων ανάλογα 

µε την εκάστοτε αρχιτεκτονική. 

 

Για την περιγραφή της λειτουργίας ενός νευρωνικού θεωρείται το παρακάτω 

σχήµα 5.7 : 
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Σχήµα 5.8 : Σχηµατικό διάγραµµα τεχνητού νευρωνικού δικτύου 

 

Όταν ένα νευρωνικό δίκτυο τροφοδοτείται µε κάποια δεδοµένα, κάθε νευρώνας 

του επιπέδου εισαγωγής λαµβάνει τα δεδοµένα εισαγωγής και τα διανέµει στους 

νευρώνες του επόµενου επιπέδου (ενδιάµεσο επίπεδο).  Αυτοί οι νευρώνες αφού 

λάβουν τα δεδοµένα από τους νευρώνες εισόδου, τα επεξεργάζονται. Στην συνέχεια, 

διανέµουν τα επεξεργασµένα δεδοµένα της εξόδου τους στους νευρώνες του 

επόµενου επιπέδου, που θα είναι είτε ένα ενδιάµεσο επίπεδο, είτε το επίπεδο εξόδου. 

Τα δεδοµένα που εξέρχονται από τους νευρώνες του επιπέδου εξόδου, αποτελούν και 

τις τιµές εξόδου ενός TN∆  

 

Κάθε νευρώνας ενός επιπέδου του TΝ∆ λαµβάνει ένα αντίγραφο της απόκρισης 

των νευρώνων του προηγούµενου επιπέδου στα δεδοµένα εισόδου του. Έτσι η έξοδος 

ενός ΤΝ∆, η αλλιώς, η έξοδος των νευρώνων του επιπέδου εξόδου, θα είναι 

επαγωγικά η ολική απόκριση του δικτύου στα δεδοµένα εισόδου. Συνεπώς, η τιµή 

εξόδου ενός νευρωνικού µε τρία επίπεδα, που έχει k εισόδους και µία έξοδο, θα 

µπορούσε να γραφεί ως εξής: 

( )∑ ∑
= =

++=
n

j

k

i
iijhjo xwfwfy

1 1

'' )( θθ    (5.9) 
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όπου xi η τιµή εισόδου του i νευρώνα του επιπέδου εισόδου (1ο επίπεδο) που 

ταυτίζεται µε την τιµή της εισόδου i του νευρώνα j του ενδιάµεσου επιπέδου (2ο 

επιπέδο), wij είναι η τιµή του συντελεστή βάρους της i εισόδου του νευρώνα j, k o 

αριθµός των εισόδων του κάθε νευρώνα του ενδιάµεσου επιπέδου, w΄j η τιµή  του 

συντελεστή βάρους της κάθε εισόδου ενός νευρώνα του επιπέδου εξόδου (3ο 

επίπεδο), n ο αριθµός των εισόδων του κάθε νευρώνα του επιπέδου εξόδου, f h και fo 

οι συναρτήσεις µεταφοράς του ενδιάµεσου επιπέδου και αυτού της εξόδου. Τα θ, θ΄ 

είναι οι παράγοντες της πόλωσης του ενδιάµεσου επιπέδου και του επιπέδου εξόδου 

αντίστοιχα. Καθένας από τους συντελεστές πόλωσης  προκύπτει από το άθροισµα 

των συντελεστών πόλωσης όλων νευρώνων του επιπέδου στο οποίο ανήκει. [25] 

 

 

5.8 Εκπαίδευση τεχνητού νευρωνικού δικτύου 
 

Η εκπαίδευση ενός τεχνητού νευρωνικού δικτύου είναι η διαδικασία κατά την 

οποία λαµβάνει χώρα κατάλληλη διαµόρφωση των παραµέτρων αυτού, έτσι ώστε η 

εφαρµογή ενός συνόλου δεδοµένων εισόδου σε αυτό, να έχει σαν συνέπεια την 

παραγωγή του επιθυµητού συνόλου αποτελεσµάτων στην έξοδο. Αποτελεί µια 

διαδικασία βελτιστοποίησης. Συγκεκριµένα, κατά την εκπαίδευση ενός ΤΝ∆ γίνεται ο 

προσδιορισµός του βέλτιστου συνόλου τιµών των συντελεστών βάρους των 

συνδέσεων και των πολώσεων των νευρώνων αυτού, για το οποίο λαµβάνονται τα 

καλύτερα δυνατά αποτελέσµατα εξόδου. Η συνήθης διαδικασία εκπαίδευσης 

συνίσταται στον προσδιορισµό του συνόλου αυτού, ξεκινώντας από τυχαίες τιµές και 

χρησιµοποιώντας ένα σύνολο δεδοµένων εκπαίδευσης σε συνδυασµό µε έναν κανόνα 

εκµάθησης. [26, 27] 

 

 

5.8.1 Μέθοδοι εκπαίδευσης τεχνητών νευρωνικών δικτύων 
 
Οι µέθοδοι εκπαίδευσης ενός τεχνητού νευρωνικού δικτύου διακρίνονται  σε δύο 

κατηγορίες: 

-στην επιβλεπόµενη η συσχετιζόµενη εκπαίδευση και  

-στην µή επιβλεπόµενη εκπαίδευση η αυτοοργάνωση 
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Αναλυτικότερα για κάθε µέθοδο εκπαίδευσης ισχύουν τα ακόλουθα: 

 

Επιβλεπόµενη η συσχετιζόµενη εκπαίδευση (Supervised ή associative learning) 

Η επιβλεπόµενη εκπαίδευση ενός ΤΝ∆ γίνεται µε την χρήση ενός συγκεκριµένου 

συνόλου το οποίο περιέχει τιµές εισόδου και επιθυµητής εξόδου και ονοµάζεται 

σύνολο εκπαίδευσης. Το σύνολο αυτό παρέχει στο ΤΝ∆ πληροφορίες για την 

συσχέτιση των εισόδων µε τις εξόδους. Αυτές οι πληροφορίες αποθηκεύονται στις 

διάφορες συνδέσεις ανάµεσα στους νευρώνες του δικτύου, έτσι ώστε να υλοποιούνται 

απεικονίσεις από τα δεδοµένα εισόδου στα δεδοµένα εξόδου. Εκτός του συνόλου 

εκπαίδευσης χρησιµοποιείται και ένα δεύτερο σύνολο απεικόνισης εισόδου-εξόδου, 

το σύνολο ελέγχου. Αυτό εφαρµόζεται στο ΤΝ∆ για να διαπιστωθεί η ικανότητα 

γενίκευσης του σε δεδοµένα πάνω στα οποία δεν έχει εκπαιδευτεί. Σκοπός της 

εκπαίδευσης µε επίβλεψη είναι η κατασκευή ενός νευρωνικού δικτύου ικανού να 

προβλέψει σωστά τις τιµές εξόδου, για ένα δοσµένο σύνολο τιµών εισόδου.  

 

Μή επιβλεπόµενη εκπαίδευση η αυτοοργάνωση (Unsupervised learning η self-

organization) 

Η µη επιβλεπόµενη εκπαίδευση η αυτοργάνωση ενός τεχνητού νευρωνικού 

δικτύου γίνεται µε την χρήση µόνο δεδοµένων εισόδου, τα οποία ονοµάζουµε σύνολο 

εκπαίδευσης. Το σύνολο των δεδοµένων εισόδου παρέχει στο δίκτυο πληροφορίες για 

τις ιδιότητες της εισόδου, οι οποίες αποθηκεύονται στις διάφορες συνδέσεις µεταξύ 

των νευρώνων του δικτύου. Σκοπός της µη επιβλεπόµενης εκπαίδευσης είναι η 

διερεύνηση από το ίδιο το δίκτυο των βασικών ιδιοτήτων και σχέσεων που διέπουν τα 

δεδοµένα εισόδου, καθώς και η αυτοοργάνωση αυτών. 

 

 

5.8.2 Παράγοντες που επηρεάζουν την εκπαίδευση ενός τεχνητού 

νευρωνικού δικτύου 

 
Για να υλοποιηθεί η εκπαίδευση µιας  υπολογιστικής µηχανής, όπως είναι ένα 

νευρωνικό δίκτυο θα πρέπει αυτή να είναι «εκπαιδεύσιµη». ∆ηλαδή να είναι δυνατόν 

µε την εκπαίδευση, το νευρωνικό δίκτυο, να προσδιορίσει κατάλληλες τιµές 

συντελεστών βάρους ανάµεσα στις συνδέσεις των νευρώνων του, ώστε να 
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επιτυγχάνει ικανοποιητικά αποτελέσµατα. Η επιτυχία της εκπαίδευσης ενός ΤΝ∆ 

εξαρτάται από ένα σύνολο παραγόντων. Τέτοιοι παράγοντες είναι ο απαραίτητος 

‘χρόνος’ εκπαίδευσης που χρειάζεται ένα ΤΝ∆, οι υπολογιστικοί πόροι, τα 

διαθέσιµα δεδοµένα εκπαίδευσης και τέλος η δοµή του. Οι υπολογιστικοί πόροι 

εξαρτώνται από το υπολογιστικό σύστηµα και το λογισµικό που χρησιµοποιούνται 

για τον σκοπό αυτό. Τα κατάλληλα και διαθέσιµα δεδοµένα εκπαίδευσης 

καθορίζονται από αυτόν που εκπαιδεύει το νευρωνικό και ο οποίος θα πρέπει να 

αξιολογεί και να επιλέγει  δεδοµένα κατάλληλα για την σωστή και γρήγορη 

εκπαίδευση του νευρωνικού. [26, 27] 

 

Ο απαιτούµενος χρόνος για την εκπαίδευση ενός ΤΝ∆ εξαρτάται από τον ρυθµό 

µάθησης που παρουσιάζει και από τον απαιτούµενο αριθµό των εποχών εκπαίδευσης 

του. Ο ρυθµός µάθησης είναι µια σταθερά που περιγράφει τον ρυθµό µε τον οποίο 

επιτυγχάνεται η σύγκλιση της επιθυµητής τιµής εξόδου ενός νευρωνικού δικτύου µε 

την πραγµατική. Εξαρτάται από τους υπολογιστικούς πόρους, τα δεδοµένα 

εκπαίδευσης, τις αρχικές τιµές των συντελεστών βάρους και δίνεται από διάφορους 

τύπους που θα αναφερθούν παρακάτω. 

 

Ως εποχή εκπαίδευσης (epoch) ενός νευρωνικού δικτύου ορίζεται η εφαρµογή 

των δεδοµένων του συνόλου εκπαίδευσης στο ΤΝ∆. Εποµένως, οι εποχές της 

εκπαίδευσης (epochs) ενός νευρωνικού δικτύου είναι το πλήθος των 

επαναλαµβανόµενων εφαρµογών του συνόλου εκπαίδευσης στο ΤΝ∆. Ο αριθµός των 

εποχών που εφαρµόζεται σε ένα ΤΝ∆ εξαρτάται από τον ρυθµό µάθησης του δικτύου 

και αντιστρόφως. Συνήθως είναι τόσος ώστε να αποκτήσει το νευρωνικό επαρκώς την 

πληροφορία απεικόνισης εισόδου-εξόδου. Στην περίπτωση που ο ρυθµός µάθησης 

είναι µικρός τότε θα χρειαστεί µεγάλος αριθµός εποχών εκπαίδευσης. 

 

5.8.3 Προσαρµογή των συντελεστών βάρους των συνάψεων 
 

Ανεξαρτήτως της µεθόδου εκπαιδεύσεως που θα ακολουθηθεί για την κατασκευή 

ενός ΤΝ∆, ουσιαστικός στόχος είναι η κατάλληλη προσαρµογή των συντελεστών 

βάρους των συνάψεων του. Για την διαµόρφωση και την προσαρµογή των 

συντελεστών βάρους στις συνάψεις ενός ΤΝ∆, συνήθως, ακολουθείται ένας κανόνας 

µετατροπής-µάθησης αυτών των συντελεστών. Ο σηµαντικότερος από αυτούς 
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θεωρείται ο κανόνας µάθησης του Hebb (Hebbian Learning Rule) και όλοι οι 

υπόλοιποι θεωρούνται παραλλαγές αυτού. Η βασική ιδέα αυτού του κανόνα είναι ότι 

αν δυο νευρώνες j  και k  είναι ταυτόχρονα ενεργοί, τότε η διασύνδεση τους πρέπει να 

ενισχυθεί. Έτσι, αν ο νευρώνας  j δέχεται είσοδο από τον k,  τότε σύµφωνα µε τον 

κανόνα του Hebb ή τιµή του συντελεστή βάρους θα πρέπει να µετατραπεί σύµφωνα 

µε την σχέση κατά: 

kjjk ynyw =∆    (5.10) 

όπου yj και yk οι τιµές εξόδου των νευρώνων j και k αντίστοιχα και n µια θετική  

σταθερά αναλογικότητας, η οποία αναπαριστά τον ρυθµό µάθησης. Ένας άλλος 

διαδεδοµένος κανόνας, που εφαρµόζεται  στην προσαρµογή των συντελεστών βάρους 

των συνάψεων, δεν χρησιµοποιεί την πραγµατική τιµή ενεργοποίησης του νευρώνα k, 

αλλά την διαφορά µεταξύ της πραγµατικής dk και της επιθυµητής τιµής 

ενεργοποίησης yk. Αυτός είναι ο κανόνας του Widrow-Hoff ή κανόνας ∆έλτα (Delta 

Rule)και δίνεται από την εξίσωση: 

)( kkjjk ydnyw −=∆   (5.11) 

 

5.8.4 Αλγόριθµος back-propagation 
 

Για να εκπαιδευτεί ένα τεχνητό νευρωνικό δίκτυο προώθησης, θα πρέπει να 

προσαρµοστούν οι τιµές των συντελεστών βάρους των συνδέσεων µε τέτοιο τρόπο, 

ώστε το σφάλµα µεταξύ της επιθυµιτής τιµής εξόδου και της πραγµατικής τιµής 

εξόδου να ελαχιστοποιηθεί. Αυτό επιτυγχάνεται µε την βοήθεια του αλγορίθµου 

back-propagation. Κατά τον αλγόριθµο αυτόν, κάθε φορά που µεταβάλλονται οι τιµές 

των συντελεστών βάρους, υπολογίζεται το συνολικό σφάλµα που υπάρχει µεταξύ των 

επιθυµητών και των πραγµατικών εξόδων του νευρωνικού και διαµορφώνονται οι 

συντελεστές αυτοί, έτσι ώστε το συνολικό σφάλµα να ελαχιστοποιείται. Ένα από τα 

κριτήρια µε βάση το οποίο γίνεται ή επίβλεψη του συνολικού σφάλµατος και η 

ελαχιστοποίηση του, είναι αυτό της Ευκλείδειας νόρµας που δίνεται από την σχέση: 

2)(
2
1

ii dyE −= ∑     (5.15) 

όπου yi η πραγµατική τιµή εξόδου και di η επιθυµητή τιµή εξόδου του νευρωνικού 

δικτύου. 
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5.9 H χρήση των νευρωνικών δικτύων στην πρόβλεψη ιδιοτήτων των 

καύσιµων ντήζελ από την φασµατοσκοπία υπερύθρου IR 
 

Τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα µε την ικανότητα που έχουν να αντλούν 

πληροφορίες από πολύπλοκα και  µη ακριβή δεδοµένα, µπορούν να χρησιµοποιηθούν  

για τη συσχέτιση δεδοµένων της φασµατοσκοπίας υπερύθρου IR µε τις τιµές 

διαφόρων ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ. Με τα ΤΝ∆ είναι δυνατόν να εξαχθούν 

πληροφορίες και να εντοπισθούν τάσεις που παρουσιάζονται σε φασµατοσκοπικά 

δεδοµένα, που είναι δύσκολο να βρεθούν µε απλή παρατήρηση. Ένα ΤΝ∆ µπορεί να 

προσδιορίσει συσχετίσεις µεταξύ φασµατοσκοπικών δεδοµένων και ιδιοτήτων 

χρησιµοποιώντας σαν δεδοµένα, αυτά που του εξασφαλίζουν την καλύτερη δυνατή 

συσχέτιση, χωρίς να χρειάζεται να έχει προηγηθεί κάποια προεπιλογή φασµατικών 

δεδοµένων του συνόλου εκπαίδευσης.  

 

Μια σηµαντικότατη παράµετρος που πρέπει να λαµβάνεται ιδιαίτερα υπ’ όψιν 

είναι ότι, η συσχέτιση των δεδοµένων εισόδου µε τα δεδοµένα εξόδου και εν 

προκειµένω, η συσχέτιση των δεδοµένων της φασµατοσκοπίας µε τις τιµές των 

ιδιοτήτων στα ΤΝ∆, επιτυγχάνεται µέσω µη γραµµικών συσχετίσεων µεταξύ των 

δεδοµένων, σε αντίθεση µε τις πολυπαραµετρικές µεθόδους πρόβλεψης (MLR, PLS, 

PCR), οι οποίες δηµιουργούν γραµµικές συσχετίσεις µεταξύ των δεδοµένων. Αυτή η 

µη γραµµική συσχέτιση των δεδοµένων στα ΤΝ∆, καθιστά τα µοντέλα πρόβλεψης 

που κατασκευάζονται µε αυτά, ιδιαίτερα ευέλικτα και πιο ακριβή στην πρόβλεψη. 

 

 Η συσχέτιση που επιχειρήθηκε να γίνει ανάµεσα στα δεδοµένα της 

φασµατοσκοπίας υπερύθρου και των τιµών των ιδιοτήτων του ντήζελ, στην παρούσα 

εργασία, οδήγησε σε αρκετές περιπτώσεις σε µοντέλα πρόβλεψης, που είχαν 

καλύτερα αποτελέσµατα από αυτά των πολυπαραµετρικών µεθόδων, και σε 

ορισµένες περιπτώσεις, καλύτερα από τα µεγέθη ακρίβειας των πρότυπων µεθόδων 

µέτρησης των ιδιοτήτων (π.χ. Σηµεία της καµπύλης απόσταξης, ειδικό βάρος). 
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5.10 Mοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων των καύσιµων ντήζελ µε την 

χρήση τεχνητών νευρωνικών δικτύων 

 

5.10.1 Εισαγωγή στα µοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων 
 

Στα πλαίσια της παρούσας εργασίας επιχειρήθηκε η συσχέτιση των φασµατικών 

δεδοµένων του µέσου υπερύθρου (ΙR) µε τις τιµές των ιδιοτήτων των δειγµάτων του 

ντήζελ και των πετρελαϊκών κλασµάτων, που χρησιµοποιούνται για την παραγωγή 

του, µε την χρήση  τεχνητών νευρωνικών δικτύων. Συγκεκριµένα, όπως και µε τις  

πολυπαραµετρικές µεθόδους, έτσι και µε τα ΤΝ∆ συσχετίστηκαν οι τιµές 

απορρόφησης των δειγµάτων σε διάφορες φασµατικές περιοχές του µέσου υπερύθρου 

IR µε τις τιµές των ιδιοτήτων του ντήζελ.  

 
Οι ιδιότητες των καυσίµων ντήζελ και των συστατικών κλασµάτων τους, για τις 

οποίες επιτεύχθηκε η  δηµιουργία µοντέλων πρόβλεψης τους µε τεχνητά νευρωνικά 

δίκτυα, ήταν : 

-Ειδικό βάρος S.G.(Specific Gravity)  

-Καµπύλη απόσταξης (Distillation curve) 

-Σηµείο θολώσεως Cl.P. (Cloud Point) 

 
Για κάθε µία από αυτές τις ιδιότητες δηµιουργήθηκε ένα µοντέλο πρόβλεψης µε 

την βοήθεια ενός ΤΝ∆ σαν αποτέλεσµα µιας σειράς διαδικασιών. Τέτοιες διαδικασίες 

είναι η προεπεξεργασία των φασµατικών δεδοµένων, η επιλογή δεδοµένων για τα 

σύνολα εκπαίδευσης (training set) και ελέγχου (validation set), η απόρριψη των 

εκτρόπων δειγµάτων, η επιλογή της σωστής αρχιτεκτονικής και η διαµόρφωση 

κατάλληλου αλγορίθµου, η καλή εκπαίδευση του νευρωνικού κ.α. 

 

 

5.10.2 Συνοπτική περιγραφή της διαδικασίας δηµιουργίας των τεχνητών 

νευρωνικών δικτύων της εργασίας  

 
Η σωστή επιλογή των δεδοµένων εκπαίδευσης και ελέγχου των ΤΝ∆ συνίσταται 

στην επιλογή  δεδοµένων απορρόφησης από τις κατάλληλες φασµατικές περιοχές και 

την επιλογή των κατάλληλων δειγµάτων για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου 
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Προεπεξεργασία φασµατικών δεδοµένων  

 
Η διαδικασία προεπεξεργασίας των φασµατικών δεδοµένων, που 

χρησιµοποιήθηκε στα δεδοµένα εκπαίδευσης και ελέγχου των ΤΝ∆ της εργασίας 

αυτής, είναι κανονικοποίηση των τιµών απορρόφησης στο πεδίο τιµών [0,1]. Η 

κανονικοποίηση έγινε για να εξισωθεί η «συνεισφορά» της απορρόφησης στα 

διαφορετικά µήκη κύµατος, κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης των 

ιδιοτήτων.  

 

Επιλογή δεδοµένων για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου 

 
Η επιλογή των δεδοµένων που χρησιµοποιήθηκαν στα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου κατά την κατασκευή των νευρωνικών δικτύων συνίσταται, στην επιλογή των 

κατάλληλων φασµατικών περιοχών και την επιλογή των κατάλλήλων δειγµάτων των 

οποίων τα φασµατικά δεδοµένα και οι τιµές των ιδιοτήτων θα χρησιµεύσουν για την 

κατασκευή των ΤN∆. 

 
Οι φασµατικές περιοχές που επιλέχθηκαν για την εισαγωγή των δεδοµένων τους 

στα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου των ΤΝ∆, προέκυψαν συνδυαστικά από την 

µελέτη της βιβλιογραφίας, την µελέτη των περιοχών που χρησιµοποιήθηκαν κατά την 

κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης µε τις πολυπαραµετρικές µεθόδους, την οπτική 

αξιολόγηση των δεδοµένων σε διάφορες φασµατικές περιοχές και τέλος από 

διαδικασίες δοκιµής-σφάλµατος (trial-error). Από την αξιολόγηση των 

αποτελεσµάτων όλων των παραπάνω διαδικασιών προέκυψε ένα σύνολο φασµατικών 

περιοχών, που η εφαρµογή των δεδοµένων τους στα ΤΝ∆ αποδίδει τα καλύτερα 

δυνατά αποτελέσµατα, δηλαδή τα µικρότερα δυνατά σφάλµατα στην πρόβλεψη. 

 
Οι φασµατικές αυτές περιοχές  παρουσιάζονται στον πίνακα 5.1: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 5.1 
Φασµατικές περιοχές Περιοχή κυµαταριθµών

  (cm-1) 
1η   1474-1464 
2η  1314-1306 
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3η  810-800 
4η 740-720 

 

Αξίζει να σηµειωθεί ότι οι διαδικασίες δοκιµής-σφάλµατος για την εύρεση των 

βέλτιστων φασµατικών περιοχών, γινόταν µε χρήση διαφορετικών συνόλων 

δειγµάτων εκµάθησης και διαφορετικών αρχιτεκτονικών δικτύων.  

 

Σε αναλογία µε τις φασµατικές περιοχές, η επιλογή των κατάλληλων δειγµάτων, 

των οποίων τα φασµατικά δεδοµένα και οι τιµές των ιδιοτήτων χρησιµοποιήθηκαν 

στα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου των ΤΝ∆ των µοντέλων πρόβλεψης των 

ιδιοτήτων, προέκυψε έπειτα από βιβλιογραφική έρευνα, µελέτη των δειγµάτων που 

χρησιµοποιήθηκαν στην κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης µε τις 

πολυπαραµετρικές µεθόδους και διαδικασίες δοκιµής και σφάλµατος. 

 

Τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου διαµορφώθηκαν από τα διαθέσιµα δείγµατα 

ντήζελ και των συστατικών τους κλασµάτων, που συλλέχθηκαν για τις ανάγκες της 

εργασίας αυτής. Ο αριθµός των δειγµάτων που χρησιµοποιούνταν για την 

συγκρότηση των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου κάθε νευρωνικού δικτύου 

προέκυπτε µε τυχαία επιλογή. Συνήθως, ο αριθµός των δειγµάτων που επιλέγονταν 

για το σύνολο ελέγχου κάθε νευρωνικού δικτύου αποτελούσε το 10% του αριθµού 

των δειγµάτων του συνόλου εκπαίδευσης. Τελικά, σχηµατίστηκαν τα κατάλληλα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, που εκπαίδευσαν αρκετά καλά τα ΤΝ∆ πρόβλεψης 

κάθε ιδιότητας και τα οποία απέδωσαν ικανοποιητικά αποτελέσµατα πρόβλεψης. 

 

Ο αριθµός και το είδος των δειγµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου των  

ΤΝ∆ πρόβλεψης των ιδιοτήτων, που κατασκευάστηκαν στην παρούσα εργασία θα 

παρουσιαστούν στα αποτελέσµατα πρόβλεψης κάθε µοντέλου.  

 

Επιλογή της  αρχιτεκτονικής των νευρωνικών δικτύων της εργασίας 

 
Η αρχιτεκτονική των τεχνητών νευρωνικών δικτύων που χρησιµοποιήθηκε για την 

δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης της κάθε ιδιότητας, ανήκει στην κατηγορία των 

δικτύων προώθησης.  Προέκυψε και αυτή σαν συνέπεια βιβλιογραφικής µελέτης και 

διαδικασιών δοκιµής-σφάλµατος. Συγκεκριµένα, µελετήθηκαν αρκετές εργασίες, που 
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είχαν να κάνουν µε νευρωνικά δίκτυα σε παρεµφερείς εφαρµογές, και δοκιµάστηκαν 

διάφορες αρχιτεκτονικές δοµές σε διάφορες φασµατικές περιοχές και µε διάφορες 

οµάδες του ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων. Η αρχιτεκτονική που τελικά 

επιλέχθηκε για την πρόβλεψη κάθε ιδιότητας ήταν το βέλτιστο αποτέλεσµα του 

συνδυασµού της αρχιτεκτονικής δοµής, της φασµατικής περιοχής και της επιλογής 

δειγµάτων. Για αυτόν τον συνδυασµό το σφάλµα της πρόβλεψης που προέκυψε ήταν 

το ελάχιστο δυνατό για κάθε ιδιότητα.  

 

Σε όλες τις περιπτώσεις ιδιοτήτων η αρχιτεκτονική  των τεχνητών νευρωνικών 

δικτύων που κατασκευάστηκε και χρησιµοποιήθηκε περιελάµβανε 4 επίπεδα (layers). 

Τα επίπεδα αυτά ήταν τα ακόλουθα: 

-1 επίπεδο εισόδου (input layer) 

-2 ενδιάµεσα επίπεδα  (hidden layers) 

-1 επίπεδο εξόδου (output layer) 

 

Ο αριθµός των κόµβων που περιελάµβανε κάθε επίπεδο των νευρωνικών δικτύων 

είναι κοινός σε όλα τα ΤΝ∆ των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων, που 

κατασκευάστηκαν στην παρούσα εργασία. Συγκεκριµένα ο αριθµός των κόµβων κάθε 

επίπέδου του νευρωνικού δίνεται στον ακόλουθο πίνακα 5.2: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 5.2 
  Επίπεδο  1ο ενδιάµεσο 2ο ενδιάµεσο Επίπεδο 
  εισόδου επίπεδο επίπεδο εξόδου 

Αριθµός 28 5 2 1 

κόµβων         
 

Οι 28 κόµβοι  του επιπέδου αποτελούν τον αριθµό των τιµών φασµατικής 

απορρόφησης, που εισάγονται ως δεδοµένα εισόδου στο ΤΝ∆ κάθε ιδιότητας.  

 

Το σχήµα τεχνητού νευρωνικού δικτύου που χρησιµοποιήθηκε για την κατασκευή 

των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων δίνεται παρακάτω: 
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Σχήµα 5.9: Σχήµα τεχνητού νευρωνικού δικτύου της εργασίας 

 

Οι συναρτήσεις µεταφοράς-ενεργοποίησης που χρησιµοποιήθηκαν στους κόµβους 

κάθε επίπεδου των νευρωνικών δεν ήταν οι ίδιες, αλλά µεταβάλλονταν στο ΤΝ∆ κάθε 

ιδιότητας. Σαν συναρτήσεις ενεργοποίησης των δύο ενδιάµεσων επιπέδων 

χρησιµοποιήθηκαν η tansig και η logsig, ενώ σαν συνάρτηση ενεργοποίησης του 

επιπέδου εξόδου χρησιµοποιήθηκε η purelin. 

 

Κατά την παρουσίαση των αποτελεσµάτων των µοντέλων πρόβλεψης των 

ιδιοτήτων που δηµιουργήθηκαν µε ΤΝ∆, θα δοθούν αναλυτικά, οι συναρτήσεις 

ενεργοποίησης που χρησιµοποιήθηκαν στους κόµβους κάθε επιπέδου του ΤΝ∆ κάθε 

ιδιότητας. 

 
 
∆ιαµόρφωση των αλγορίθµων και εκπαίδευση των νευρωνικών δικτύων της εργασίας 

 
Οι αλγόριθµοι που χρησιµοποιήθηκαν κατά την κατασκευή των ΤΝ∆ των 

µοντέλων πρόβλεψης της κάθε ιδιότητας δηµιουργήθηκαν στο περιβάλλον του 

λογισµικού πακέτου Matlab R12. Ένα παράδειγµα από αυτούς τους αλγορίθµους 

παρουσιάζεται στο παράρτηµα της παρούσης εργασίας. Η εκπαίδευση που 

πραγµατοποιήθηκε σε όλα τα  ΤΝ∆ πρόβλεψης των ιδιοτήτων της παρούσας 
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εργασίας, ανήκει στην κατηγορία της επιβλεπόµενης, ή αλλιώς συσχετιζόµενης 

εκπαίδευσης.  

 

 

5.10.3 Κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης  
 

Μετά την εκπαίδευση των ΤΝ∆ κάθε ιδιότητας, έχοντας υπολογισµένες τις τιµές 

των συντελεστών βάρους των συνάψεων wi των νευρωνικών και τις τιµές της 

πόλωσης κάθε νευρώνα των δικτύων, έγινε η εφαρµογή της δοµής του ΤΝ∆ κάθε 

ιδιότητας, σε λογιστικά φύλλα του λογισµικού πακέτου EXCΕL  (Implementation). Η 

διαδικασία αυτή έγινε προκειµένου να δηµιουργηθούν µοντέλα έτοιµα προς χρήση, 

που θα είναι πιο φιλικά και εύκολα προσβάσιµα. Με τον τρόπο αυτό, 

δηµιουργήθηκαν τα µοντέλα πρόβλεψης των διαφόρων ιδιοτήτων του καυσίµου 

ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων και  τα οποία έχουν προκύψει από την 

συσχέτιση των δεδοµένων της φασµατικής απορρόφησης, σε διάφορες περιοχές του 

µέσου υπερύθρου ΙR, µε τις τιµές των ιδιοτήτων τους. 
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6  ΕΠΙΣΚΟΠΗΣΗ ΒΙΒΛΙΟΓΡΑΦΙΑΣ 
 

6.1 Εισαγωγή 

 
Στην παρούσα βιβλιογραφική επισκόπηση παρουσιάζονται εργασίες που αφορούν 

την πρόβλεψη ιδιοτήτων σε καύσιµα ντήζελ, αλλά και συναφών κλασµάτων (κηροζίνες, 

αεροπορικά καύσιµα κ.α.), µε την χρήση δεδοµένων φασµατοσκοπίας. Οι κύριες 

ιδιότητες για τις οποίες έχουν δηµιουργηθεί µοντέλα πρόβλεψης ήταν η πυκνότητα, το 

ιξώδες, το περιεχόµενο σε αρωµατικές ουσίες, σηµεία της καµπύλης απόσταξης, η 

θερµότητα καύσης, λόγος άνθρακα/υδρογόνου, το σηµείο ανάφλεξης F.P., ο δείκτης 

κετανίου, το σηµείο πήξεως Fr.P. (Freezing Point) κ.α..  

 

6.2 Επισκόπηση εργασιών που επιτελέστηκαν µε πολυπαραµετρικές 

µεθόδους και τεχνητά νευρωνικά δίκτυα 

 
Σε αυτή την παράγραφο θα παρουσιαστούν εργασίες, στις οποίες η συσχέτιση των 

ιδιοτήτων των καυσίµων µε τα φασµατικά δεδοµένα επιτεύχθηκε µε πολυπαραµετρικές 

µεθόδους, όπως η πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση ΜLR, η παλινδρόµηση των κυρίων 

συνιστωσών PCR  και η µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS. Παράλληλα, 

θα παρουσιαστούν και εργασίες οι οποίες προέκυψαν µοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων σε 

καύσιµα ντήζελ µε την χρήση τεχνητών νευρωνικών δικτύων.   

 
Αναλυτικά η κάθε εργασία παρουσιάζεται παρακάτω: 

 
Οι G.E. Fodor και Κ.Β. Kohl [30] σε εργασία τους πέτυχαν την συσχέτιση της 

φασµατικής απορρόφησης στην περιοχή του µέσου υπερύθρου φάσµατος MIR µε τις 

τιµές ιδιοτήτων των µεσαίων κλασµάτων του πετρελαίου και κατασκεύασαν µοντέλα 

πρόβλεψης των ιδιοτήτων από τα φασµατικά δεδοµένα . Η συσχέτιση στηρίζεται στο 

γεγονός ότι, οι τιµές των  ιδιοτήτων εξαρτώνται από χηµικές δοµές, που περιέχονται στα 

καύσιµα αυτά, και οι οποίες αποκρίνονται σε υπέρυθρες περιοχές του φάσµατος.  
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Η περιοχή των κυµαταριθµών από την οποία αντλήθηκαν τα φασµατικά δεδοµένα 

της εργασίας  αυτής ήταν 4000cm-1 έως 650cm-1 και η συλλογή των υπερύθρων 

φασµάτων έγινε µε FTIR. Οι ιδιότητες µε τις οποίες συσχετίσθηκε η φασµατική 

απορρόφηση ήταν η περιεκτικότητα σε αρωµατικούς υδρογονάνθρακές  % κ.β., ο 

λόγος άνθρακα/υδρογόνου, η θερµότητα καύσης, ο δείκτης κετανίου, το ιξώδες και η 

πυκνότητα. 

 
Τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν για την εργασία αυτή, ήταν συνολικά 300 τελικά 

καύσιµα, τα οποία προέρχονται από µεσαία κλάσµατα της ατµοσφαιρικής απόσταξης, 

όπως ντήζελ, και jet fuels. Τα φασµατικά δεδοµένα και οι τιµές των ιδιοτήτων 111 

δειγµάτων χρησιµοποιήθηκαν στον σχηµατισµό των συνόλων εκπαίδευσης των 

αλγορίθµων των µοντέλων πρόβλεψης, ενώ τα δεδοµένα των υπόλοιπων 200 δειγµάτων 

χρησιµοποιήθηκαν στα σύνολα ελέγχου. Οι αλγόριθµοι των µοντέλων πρόβλεψης 

κατασκευάστηκαν µε χρήση της πολυπαραµετρικής µεθόδου των µερικών ελαχίστων 

PLS.  

 
Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης που προκύπτουν από την κατασκευή των µοντέλων 

δίνονται στον πίνακα 6.1 

 
ΠΙΝΑΚΑΣ 6.1 

Ιδιότητα Εύρος διακύµανσης Συντελεστής Τυπικό σφάλµα 

  των τιµών των ιδιοτήτων συσχέτισης πρόβλεψης 

  των δειγµάτων     
    R2 SEP 

Αρωµατικά % κ.β. 9.22-40.2 0.967 1.016 

Θερµότητα καύσης       

Btu/lb 17900-18630 0.921 39.8 

MJ/Kg 41.8-43.3 0.921 0.093 

Άνθρακας / υδρογόνο 5.88-7.18 0.972 0.048 

Πυκνότητα gr/cm3 0.788-0.878 0.992 0.002 

Κινηµατικό ιξώδες 1.06-4.30 0.957 0.166 

στους 40 οC, mm2/s       

Υπολογισµένος δείκτης  37-58 0.95 0.943 

κετανίου       

 



 118

Οι Z. Sikora και W. Salacki [31] σε εργασία τους δηµιούργησαν µοντέλα πρόβλεψης 

µε τα οποία συσχέτιζαν την φασµατική απορρόφηση στο εγγύς υπέρυθρο ΝΙR µε τις 

τιµές ιδιοτήτων των καυσίµων diesel και διαφόρων κλασµάτων πετρελαίου. Ο λόγος για 

τον οποίο επιλέχθηκε η φασµατική περιοχή του NIR (800nm-2500nm), ήταν διότι σε 

αυτή την περιοχή η απορρόφηση της ενέργειας της ακτινοβολίας από τους δεσµούς C-H, 

είναι η µέγιστη δυνατή και δεν εξαρτάται από άλλούς δεσµούς. Σε αυτή την περιοχή του 

υπέρυθρου απορροφούν ενέργεια µόνο συγκεκριµένες οµάδες υδρογονανθράκων 

(µεθυλικές οµάδες, ολεφίνες, αρωµατικοί υδρογονάνθρακες κ.α.) µε συνέπεια να είναι 

δυνατός ο συσχετισµός της φασµατικής απορρόφησης, σε αυτές τις περιοχές, µε τις 

ιδιότητες των δειγµάτων. 

  
Η περιοχή µηκών κύµατος στο οποία µετρήθηκε η φασµατική απορρόφηση των 

δειγµάτων της εργασίας ήταν η 1100nm-2200nm (περιοχή των κυµαταριθµών 10000cm-

1-4000cm-1). Οι ιδιότητες που συσχετίσθηκαν µε την φασµατική απορρόφηση ήταν η 

πυκνότητα, το ιξώδες, το σηµείο πήξεως και ο δείκτης κετανίου. H πολυπαραµετρική 

µέθοδος, που χρησιµοποιήθηκε για την συσχέτιση των ιδιοτήτων µε την φασµατική 

απορρόφηση ήταν µία παραλλαγή πολλαπλής γραµµικής παλινδρόµησης ΜLR, η SMLR 

(Stepwise Multiple Linear Regression). Συνολικά, σε αυτήν την εργασία για την 

δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης χρησιµοποιήθηκαν τα φασµατικά δεδοµένα και οι 

τιµές των ιδιοτήτων 42 δειγµάτων ντήζελ και κλασµάτων πετρελαίου για την 

συγκρότηση των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου των αλγορίθµων-µοντέλων 

πρόβλεψης των ιδιοτήτων. 

  
Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης που επιτυγχάνουν τα  µοντέλα πρόβλεψης αυτά 

δίνονται στον πίνακα 6.2: 

 
 ΠΙΝΑΚΑΣ 6.2 

Ιδιότητα Συντελεστής Τυπικό σφάλµα  

  συσχέτισης πρόβλεψης  

  R2 SEP 

Πυκνότητα gr/cm3 0.994 0.0047 

Ιξώδες στους 20 οC mm2/s 0.973 0.187 

Freezing Point  οC 0.958 4.59 

∆είκτης κετανίου 0.944 2.48 
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 Οι S.J. Foulk και Β.Ε. DeSimas [32] προσπάθησαν να δηµιουργήσουν µοντέλα 

πρόβλεψης, που συσχετίζουν την φασµατική απορρόφηση στο εγγύς υπέρυθρο NIR µε 

τις τιµές διαφόρων ιδιοτήτων των καυσίµων diesel. Η φασµατική περιοχή του εγγύς 

υπέρυθρου NIR από την αντλήθηκαν τα δεδοµένα απορρόφησης αυτή της εργασίας, έχει  

µήκη κύµατος 1100nm-1300nm.  Οι ιδιότητες που συσχετίστηκαν µε την φασµατική 

απορρόφηση ήταν η πυκνότητά κατά ΑPI, το σηµείο ανάκτησης 90% της καµπύλης 

απόσταξης, ο αριθµός κετανίου και το % περιεκτικότητα σε  αρωµατικά των 

καυσίµων diesel..  

 

Για την κατασκευή των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου των  µοντέλων πρόβλεψης 

αυτής της εργασίας χρησιµοποιήθηκαν τα φασµατικά δεδοµένα και οι τιµές των 

ιδιοτήτων 83 δειγµάτων καυσίµων diesel. Η πολυπαραµετρική µέθοδος, που 

χρησιµοποιήθηκε για την επεξεργασία των δεδοµένων και την δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης, ήταν η µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS.  

 

Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης των µοντέλων αυτής της εργασίας για τα σύνολα 

εκπαίδευσης και ελέγχου των µοντέλων δίνονται στον παρακάτω πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 6.3 
Ιδιότητα Εύρος διακύµανσης Τυπικό σφάλµα της Τυπικό σφάλµα της 

  των τιµών  των ιδιοτήτων πρόβλεψης για το πρόβλεψης για το 

  των δειγµάτων σύνολο εκπαίδευσης σύνολο ελέγχου 

    SEC SEP 

Αριθµός κετανίου 37.6 - 51.0 0.81 0.88 

Πυκνότητα κατά ΑPI  30.3 - 49.3 0.46 0.44 

Σηµείο απόσταξης 90% oC 221 - 257 3.1 3.4 

% Ποσοστό αρωµατικών  12.4 - 22.4 1.3 1.5 

 
 
 
 

Οι Andrade, D. Prada, S. Muniategi et Al [33, 34, 35] σε αρκετές εργασίες τους 

προσπάθησαν να συσχετίσουν την απορρόφηση σε διάφορες περιοχές του φάσµατος µε 
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τις ιδιότητες διαφόρων καυσίµων. Συγκεκριµένα, οι ερευνητές αυτοί, έχουν παρουσιάσει 

ένα πλήθος εργασιών, στις οποίες χρησιµοποιήθηκαν διάφορες πολυπαραµετρικές 

τεχνικές για την κατασκευή µοντέλων πρόβλεψης, που συσχετίζουν την φασµατική 

απορρόφηση µε διάφορες ιδιότητες των καυσίµων. Τα δείγµατα καυσίµων που 

χρησιµοποιήθηκαν ήταν κυρίως αεροπορικά καύσιµα, όπως jet fuels και µίγµατα 

κηροζινών, και η περιοχές του φάσµατος από τις οποίες αντλήθηκαν τα φασµατικά 

δεδοµένα, ήταν η περιοχή της φασµατοσκοπίας Raman (Fourier Transform Raman 

Spectroscopy)  και η περιοχή του µέσου υπερύθρου φάσµατος ΜΙR.  

 
Αναλυτικότερα, οι προαναφερθέντες ερευνητές σε εργασία τους [32], 

χρησιµοποίησαν δεδοµένα απορρόφησης της φασµατοσκοπίας Raman για να 

κατασκευάσουν µοντέλα πρόβλεψης διαφόρων ιδιοτήτων σε αεροπορικά καύσιµα. Τα 

φασµατικά δεδοµένα ελήφθησαν µε FT-Raman φασµατοφωτόµετρο, και η φασµατική 

περιοχή της οποίας τα δεδοµένα απορρόφησης χρησιµοποιήθηκαν για την εν λόγω 

εργασία ήταν η 193,5cm-1-1688,1cm-1. Οι ιδιότητες που  συσχετίστηκαν µε την 

φασµατική απορρόφηση ήταν το σηµείο ανάφλεξης, σηµεία της καµπύλης απόσταξής, 

όπως το αρχικό σηµείο βρασµού IBP (Initial Boiling Point), το σηµείο ανάκτησης 10 

% της απόσταξης και το τελικό σηµείο βρασµού  FBP (Final Boiling Point), η  

περιεκτικότητα σε αρωµατικά και το ιξώδες. 

 
Τα δείγµατα καυσίµων που χρησιµοποιήθηκαν σε αυτή την εργασία ήταν γύρω στα 

100 και αποτελούσαν δείγµατα κηροζινών και αεροπορικών καυσίµων jet fuels που 

πάρθηκαν από διαφορετικές παρτίδες παραγωγής ενός διυλιστηρίου. Τα φασµατικά 

δεδοµένα και οι τιµές των ιδιοτήτων  50 δειγµάτων αποτέλεσαν τα σύνολα ελέγχου  των 

µοντέλων πρόβλεψης της εργασίας αυτής, ενώ τα δεδοµένα των υπολοίπων 50 δειγµάτων 

χρησιµοποιήθηκαν στο σχηµατισµό των συνόλων ελέγχου των µοντέλων Η 

πολυπαραµετρική µέθοδος επεξεργασίας των δεδοµένων, µε βάση την οποία έγινε η 

δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων, ήταν η µέθοδος των µερικών 

ελαχίστων τετραγώνων PLS. 

 
Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης των µοντέλων που δηµιουργήθηκαν στα πλαίσια 

αυτή της εργασίας,  δίνονται στον πίνακα 6.4: 



 121

 
ΠΙΝΑΚΑΣ 6.4 

Ιδιότητα Εύρος διακύµανσης  Τυπικό σφάλµα  

   των τιµών των ιδιοτήτων πρόβλεψης 

  των δειγµάτων   

    SEP 

Σηµείο ανάφλεξης FL.P. oC 40-65 1.9 

Αρχικό σηµείο ζέσεως IBP oC 142-185 2.3 

Σηµείο απόσταξης 10% oC 162-194 1 

Τελικό σηµείο ζέσεως FBP oC 260-282 2.8 

Ιξώδες (cSt) 2.7-2.8 0.19 

Περιεκτικότητα 14.2-21.8 0.7 

σε αρωµατικά % κ.ο.     

 
 
 

Στην ίδια εργασία πραγµατοποιήθηκε σύγκριση των αποτελεσµάτων που δίνει η 

φασµατοσκοπία Raman µε τα αποτελέσµατα αντίστοιχων µοντέλων πρόβλεψης 

ιδιοτήτων, που κάνουν χρήση φασµατικών δεδοµένων άλλων περιοχών, όπως 

φασµατοσκοπία του µέσου υπερύθρου ΜΙR και του εγγύς υπερύθρου. Το συµπέρασµα 

αυτής της συγκριτικής µελέτης ήταν ότι η φασµατοσκοπία Raman δίνει εξίσου ή και 

καλύτερα αποτελέσµατα από την φασµατοσκοπία του µέσου υπερύθρου ΜΙR, και σε 

µερικές περιπτώσεις καλύτερα και από την φασµατοσκοπία του εγγύς υπέρυθρου. 

 
 

Σε µια άλλη εργασία τους οι ίδιοι ισπανοί ερευνητές [33] χρησιµοποίησαν διάφορες 

πολυπαραµετρικές τεχνικές για να συσχετίσουν την φασµατική απορρόφηση στην 

περιοχή του υπερύθρου µε ιδιότητες των κηροζινών και των αεροπορικών καυσίµων. 

Σκοπός και αυτής της εργασίας ήταν η δηµουργία µοντέλων πρόβλεψης, που θα 

επέτρεπαν την γρήγορη και αξιόπιστη πρόβλεψη διαφόρων ιδιοτήτων των αεροπορικών 

καυσίµων από την απορρόφηση που αυτά παρουσιάζουν σε διάφορες περιοχές του µέσου 

υπέρυθρου. Τα δεδοµένα απορρόφησης αυτής της εργασίας ελήφθησαν µε FTIR από την 

φασµατική περιοχή 4000cm-1-600cm-1. Ωστόσο, η φασµατική περιοχή, της οποίας τα 

δεδοµένα χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία των πολυπαραµετρικών µοντέλων, ήταν η 

1400cm-1-680cm-1. ιδιότητες για τις οποίες κατασκευάστηκαν τα πολυπαραµετρικά 
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µοντέλα πρόβλεψης ήταν το ειδικό βάρος, σηµεία της καµπύλης απόσταξης (αρχικό 

σηµείο βρασµού IBP, τελικό σηµείο βρασµού FBP), το ιξώδες, το σηµείο ανάφλεξης, το 

σηµείο πήξεως και η περιεκτικότητα σε αρωµατικά συστατικά.  

 

Για τις ανάγκες αυτής την εργασίας αυτής της εργασίας χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 

29 δείγµατα αεροπορικών κυρίως καυσίµων, όπως κηροζίνης και jet fuel.  Από αυτά, τα 

δεδοµένα της φασµατικής απορρόφησης και των τιµών των ιδιοτήτων 17 δειγµάτων 

χρησιµοποιήθηκαν στο σχηµατισµό των συνόλων εκπαίδευσης των µοντέλων, ενώ τα 

υπόλοιπα 12 στα σύνολα ελέγχου. H πολυπαραµετρικές τεχνικές, που χρησιµοποιήθηκαν 

για την κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων, ήταν η πολλαπλή γραµµική 

παλινδρόµηση ΜLR, η παλινδρόµηση κυρίων συνιστωσών PCR και η µέθοδος των 

µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS.  

 

Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης που επιτυγχάνουν τα µοντέλα και των τριών 

πολυπαραµετρικών µεθόδων δίνονται στο πίνακα 6.5: 

 
ΠΙΝΑΚΑΣ 6.5 

Ιδιότητα Τυπικό σφάλµα πρόβλεψης 

  SEP 

  MLR PCR PLS 

Ειδικό βάρος (gr/cm3) 0.0028 0.0038 0.0017 

Σηµείο πήξεως (oC) 1.7 5.3 1.6 

Σηµείο ανάφλεξης (oC) 1.7 4 2.1 

 Περιεκτικότητα σε 1.2 3.2 2.3 

αρωµατικά (% κ.ο.)       

Αρχικό σηµείο ζέσεως IBP (oC) 3 8.7 1.9 

Τελικό σηµείο ζέσεως FBP (oC) 4.3 3.7 1.4 

Ιξώδες 40oC (mm2/s) 0.2 0.9 0.2 

 

 

Από την σύγκριση των τριών παραπάνω µεθόδων εξήχθη το συµπέρασµα ότι, η 

καλύτερη εκ των τριών µεθόδων, για την δηµιουργία µοντέλων  πρόβλεψης των τιµών 

των ιδιοτήτων, είναι η µέθοδος των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS, καθώς δίνει το 

µικρότερο τυπικό σφάλµα της πρόβλεψης SEP (Standard Error of Prediction) από τις 

τρεις µεθόδους και οι τιµές του σφάλµατος της πρόβλεψης  είναι εντός των ορίων 
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ακρίβειας των πρότυπων µεθόδων ASTM. Επίσης καλά αποτελέσµατα παρουσιάζει και η 

MLR, ενώ η PCR δεν έχει καθόλου καλές τιµές σφαλµάτων πρόβλεψης µε αποτέλεσµα 

να υστερεί έναντι των άλλων µεθόδων. 

 
 

Σε µία άλλη εργασία των ίδιων ισπανών ερευνητών [34], παρουσιάστηκαν τα 

αποτελέσµατα της συσχέτισης της απορρόφησης που παρουσιάζουν οι ατµοί διαφόρων 

αεροπορικών καυσίµων στην περιοχή του µέσου υπερύθρου του φάσµατος µε τις τιµές 8 

ιδιοτήτων αυτών των καυσίµων. Συνολικά, µελετήθηκαν 26 ιδιότητες από τις οποίες 

τελικά επιλέχθηκαν 8 ιδιότητες, καθώς γι’ αυτές προέκυψε στενή συσχέτιση τους µε τις 

τιµές της φασµατικής απορρόφησης των ατµών των καυσίµων και κατασκευάστηκαν 

µοντέλα πρόβλεψής τους.  Οι ιδιότητες αυτές είναι το σηµείο ανάφλεξης, σηµεία της 

καµπύλης απόσταξης (αρχικό σηµείο βρασµού IBP, σηµεία ανακτήσεως 10%  και 90%, 

τελικό σηµείο βρασµού FBP), το σηµείο πήξεως,  η περιεκτικότητα σε αρωµατικά και 

το ιξώδες.  

 

Τα δεδοµένα απορρόφησης που χρησιµοποιήθηκαν στην εργασία αυτή βρίσκονται 

στην φασµατική περιοχή 1700cm-1- 1100cm-1 και ελήφθησαν µε κατάλληλη διάταξη 

FTIR.  

 
Για την πραγµατοποίηση αυτής της εργασίας χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 100 δείγµατα 

αεροπορικών καυσίµων, όπως κηροζίνες και jet fuels. Από αυτά τα δεδοµένα της 

φασµατικής απορρόφησης των ατµών και οι τιµές των ιδιοτήτων των 50 δειγµάτων 

σχηµάτισαν τα σύνολα εκπαίδευσης των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων. Τα 

υπόλοιπα 50 χρησιµοποιήθηκαν στα σύνολα ελέγχου. Η πολυπαραµετρική µέθοδος που 

χρησιµοποιήθηκε κατά την δηµιουργίας των µοντέλων, ήταν η µέθοδος των µερικών 

ελαχίστων τετραγώνων PLS. 

 

Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης  των µοντέλων πρόβλεψης αυτής της εργασίας 

δίνονται στον παρακάτω πίνακα: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ  6.6 
Ιδιότητες Τυπικό σφάλµα  

  πρόβλεψης 

  SEP 

Σηµείο ανάφλεξης FL.P.  (oC) 0.61 

Σηµείο πήξεως (oC) 0.95 

Αρχικό σηµείο ζέσεως IBP (oC) 1.72 

Σηµείο απόσταξης 10% (oC) 2.28 

Σηµείο απόσταξης 90% (oC) 0.43 

Τελικό σηµείο ζέσεως FBP (oC) 2.74 

Περιεκτικότητα σε  0.71 

αρωµατικά (% κ.ο.)    

Ιξώδες  40οC (cSt) 0.13 

 
 
 
 

Οι Hoeil Chung, Min-Sik Ku και Joon-Sik Lee [35] σε εργασία τους, συνέκριναν τα 

αποτελέσµατα µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης της 

κηροζίνης και των αεροπορικών καυσίµων, για µοντέλα που δηµιουργήθηκαν µε 

δεδοµένα από την φασµατοσκοπία του εγγύς υπερύθρου NIR και µοντέλα που 

δηµιουργήθηκαν µε δεδοµένα από την φασµατοσκοπία του µέσου υπερύθρου MIR. 

 
Τα φασµατικά δεδοµένα απορρόφησης τους εγγύς υπέρυθρου NIR µε τα οποία 

κατασκευάστηκαν τα µοντέλα πρόβλεψης αντλήθηκαν από τις περιοχές µηκών κύµατος 

1100nm-1650nm και 1800nm-2100nm. Τόσο για κάθε µία από τις περιοχές αυτές του 

NIR, αλλά και για το συνδυασµό τους κατασκευάστηκαν µοντέλα πρόβλεψης. Η 

φασµατικές περιοχές του µέσου υπερύθρου από την οποία αντλήθηκαν τα δεδοµένα 

απορρόφησης για την κατασκευή των µοντέλων σε αυτήν την εργασία ήταν οι 3080cm-1-

2760 cm-1 και 1700cm-1-600cm-1. Επίσης και γι’ αυτές τις περιοχές κατασκευάστηκαν 

µοντέλα πρόβλεψης, που χρησιµοποιούν είτε κάθε µία από αυτές είτε τον συνδυασµό 

τους. 

 
Τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν σε αυτή την εργασία, για την εκπαίδευση και 

των έλεγχο των µοντέλων, ήταν 50 δείγµατα αεροπορικών καυσίµων (κηροζίνες και jet 

fuels). Η συσχέτιση των τιµών των σηµείων απόσταξης των καυσίµων µε τα φασµατικά 

δεδοµένα, έγινε µε την µέθοδο των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS. Στον 
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παρακάτω πίνακα παρουσιάζονται τα αποτελέσµατα πρόβλέψης της εργασίας αυτής, 

όπου δίνεται για την κάθε φασµατική περιοχή το µέσο σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας 

της πρόβλεψης RMSEP,  για κάθε σηµείο της καµπύλης απόσταξης: 

 
ΠΙΝΑΚΑΣ 6.7 

  Φασµατικές περιοχές 

  MIR NIR 

  3080cm-1-2760cm-1 1700cm-1-1250cm-1 1100nm-1650nm 1800nm-2100nm 1100nm-1650nm 

  1700cm-1-1250cm-1 1000cm-1-600cm-1     1800nm-2100nm 

  1000cm-1-600cm-1         

Σηµείο RMSEP RMSEP  RMSEP RMSEP RMSEP 

απόσταξης           

(%) (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

IBP 4.1 3.6 4 3.4 3.5 

5% 2.9 2.7 2.1 1.4 1.1 

10% 2.7 2.2 1.9 1 1.3 

20% 2.1 1.8 1.5 1.2 1.2 

30% 1.7 1.5 1.1 1.3 1.1 

40% 1.6 1.5 0.8 1.3 0.9 

50% 1.7 1.6 0.8 1.2 0.8 

60% 2.1 1.8 0.9 1.2 0.8 

70% 2.6 2.2 1.4 1.3 1 

80% 3 2.6 1.9 1.4 1.2 

90% 3.3 2.9 2.6 1.6 1.5 

95% 3.6 3 3.4 2.1 2.1 

FBP 3.5 3.4 3.5 2.2 2.1 

Μέσο MSECV 2.7 2.4 2 1.6 1.4 

 
 

Από τα αποτελέσµατα της εργασίας αυτής προέκυψε το συµπέρασµα ότι το εγγύς 

υπέρυθρο παρέχει µεγαλύτερη ποσοτικά πληροφορία σε σχέση µέσο υπέρυθρο, το οποίο 

έχει καλύτερη ποιοτικά πληροφορία µε  µεγαλύτερη φασµατική απόκριση. Ο λόγος είναι 

ότι το σήµα που παρέχεται στο εγγύς υπέρυθρο έχει καλύτερη αναπαραγωγιµότητα και 

µεγαλύτερο λόγο σήµατος/θόρυβο, µε αποτέλεσµα η χρήση του να οδηγεί σε καλύτερα 

αποτελέσµατα.  

 

 

Οι H.Yang, Z. Ring, Y. Briker, N. McLean et al [36], παρουσίασαν µια εργασία µε 

την οποία συσχετίζουν την χηµική σύσταση των καυσίµων ντήζελ που προσδιορίζεται µε 
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υγρή LC και αέρια χρωµατογραφία GC-MS µε δύο ιδιότητες τους, τον αριθµό κετανίου 

και την πυκνότητα. Η συσχέτιση αυτή επιτυγχάνεται µε τεχνητά νευρωνικά δίκτυα, όπου 

σαν δεδοµένα εισόδου χρησιµοποιούνται η συγκεντρώσεις 12 συστατικών οµάδων 

υδρογονανθράκων των καυσίµων ντήζελ. Για την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης 

αυτών των ιδιοτήτων χρησιµοποιήθηκαν 3 αρχιτεκτονικές νευρωνικών δικτύων: 

-TLSN (three-layer standard backpropagation network) που είναι ένα απλό 

νευρωνικό δίκτυο προώθησης µε τρία επίπεδα 

-WSGN(three-layer Ward system group’s backpropagation network with three hidden 

slabs) που είναι ένα νευρωνικό µε 5 επίπεδα εκ των οποίων τα τρία είναι ενδιάµεσα και 

έχει δηµιουργηθεί µε επιβλεπόµενη εκπαίδευση 

-GRNN(Ward general regression neural network) που είναι ένα νευρωνικό το οποίο 

επιτυγχάνει συσχετίσεις µεταξύ των δεδοµένων εισόδου και εξόδου µε παλινδρόµηση. 

 
Συµπληρωµατικά µε τα ΤΝ∆ σε αυτή την εργασία δηµιουργήθηκαν και τα αντίστοιχα 

µοντέλα πρόβλεψης των ιδιοτήτων αυτών µε την πολλαπλή γραµµική παλινδρόµηση. Για 

την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του αριθµού κετανίου και της πυκνότητας µε 

τα ΤΝ∆ χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 69 δείγµατα καυσίµων ντήζελ. Τα 48 από αυτά 

χρησιµοποιήθηκαν  στα σύνολα εκπαίδευσης των ΤΝ∆, ενώ τα 21 στα σύνολα ελέγχου. 

Τα αποτελέσµατα της πρόβλεψης που επιτυγχάνουν τα µοντέλα της εργασίας αυτής 

δίνονται στον παρακάτω πίνακα:   

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 6.8 
ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΑΡΙΘΜΟΥ ΚΕΤΑΝΙΟΥ 

  
ΜΟΝΤΕΛΑ ΝΕΥΡΩΝΙΚΩΝ 

 ∆ΙΚΤΥΩΝ  
ΠΟΛΥΠΑΡΑΜΕΤΡΙΚΟ 

ΜΟΝΤΕΛΟ 

  TLSN WSGN GRNN MLRM 

Στατιστικά  Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων 

µεγέθη ελέγχου των δειγµάτων ελέγχου των δειγµάτων ελέγχου
των 

δειγµάτων ελέγχου των δειγµάτων 

Συντελεστής 0.74 0.76 0.79 0.91 0.93 0.97 0.76 0.80 

συσχέτισης                 

Μέσο απόλυτο 2.13 2.15 1.94 1.32 1.23 1.22 2.39 3.00 

σφάλµα                  

Μέγιστο απόλυτο 5.81 8.61 6.95 9.95 2.57 2.64 6.56 7.50 

σφάλµα                  
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ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΗΣ ΠΥΚΝΟΤΗΤΑΣ 

  
ΜΟΝΤΕΛΑ ΝΕΥΡΩΝΙΚΩΝ 

 ∆ΙΚΤΥΩΝ  
ΠΟΛΥΠΑΡΑΜΕΤΡΙΚΟ 

ΜΟΝΤΕΛΟ 

  TLSN WSGN GRNN MLRM 

Στατιστικά  Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων Σύνολο Σύνολο όλων 

µεγέθη ελέγχου 
των 

δειγµάτων ελέγχου των δειγµάτων ελέγχου
των 

δειγµάτων ελέγχου των δειγµάτων 

Συντελεστής 0.97 0.96 0.96 0.96 0.98 0.97 0.96 0.97 

συσχέτισης               

Μέσο απόλυτο 0.0020 0.0040 0.0030 0.0040 0.0020 0.0030 0.0030 0.0030 

σφάλµα (gr/cm3)                 

Μέγιστο απόλυτο 0.0050 0.0160 0.0080 0.0090 0.0070 0.0012 0.0080 0.0090 

σφάλµα (gr/cm3)                 

 

Οι Ε. Λοής, ∆.Μ. Κορρές, Γ. Αναστόπουλος, Α. Αλεξανδρίδης κ.α. σε µία εργασία 

τους [37], παρουσιάσαν ένα µοντέλο πρόβλεψης της λιπαντικής ικανότητας των 

καυσίµων ντήζελ το οποίο δηµιουργήθηκε µε τεχνητό νευρωνικό δίκτυο. Στο µοντέλο 

αυτό συσχετίζονταν η λιπαντική ικανότητα µε τις τιµές ορισµένων ιδιοτήτων των 

καυσίµων ντήζελ, όπως η αγωγιµότητα, η πυκνότητα, το κινηµατικό ιξώδες, η 

περιεκτικότητα σε θείο και το σηµείο απόσταξης 90%.  

 

Για την δηµιουργία του µοντέλου χρησιµοποιήθηκαν 76 δείγµατα καυσίµων ντήζελ 

που συλλέχθηκαν από τα διυλιστήρια των εταιρειών  ΕΛ.∆.Α. και Petrola. Τα 50 

χρησιµοποιήθηκαν ως δείγµατα του συνόλου εκπαίδευσης του ΤΝ∆ και τα 26 ως 

δείγµατα του συνόλου ελέγχου. Το εύρος τιµών των ιδιοτήτων των 76 δειγµάτων δίνεται 

στον πίνακα 6.10: 

  

ΠΙΝΑΚΑΣ 6.9 
Ιδιότητα Εύρος τιµών 

Πυκνότητα (gr/cm3) 0.836-0.845 

∆είκτης κετανίου 46.6-70.4 

Κινηµατικό ιξώδες 2.90-5.02 

στους 40oC (cSt)   

Περιεκτικότητα σε θείο (% κ.β.) <0.05 

Σηµείο απόσταξης 90% (oC) 320-386 
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Το ΤΝ∆ της εργασίας αυτής ανήκει στα νευρωνικά δίκτυα ακτινωτής βάσης 

RBF(Radial Basis function) και η ακρίβεια της πρόβλεψης που επιτυγχάνει έχει 

συντελεστή συσχέτισης R=0.94  για επίπεδο εµπιστοσύνης 95%.  

 

 

6.3 Συµπεράσµατα από την επισκόπηση της βιβλιογραφίας 

 
Από την προσεκτική µελέτη των παραπάνω εργασιών διαπιστώνεται ότι τα µοντέλα 

που δηµιουργήθηκαν τόσο µε τις πολυπαραµετρικές µεθόδους, όσο και µε τα νευρωνικά 

δίκτυα δεν παρουσιάζουν ένα µεγάλο εύρος των τιµών ιδιοτήτων, παρά περιορίζονται σε 

πολύ συγκεκριµένα πεδία παραγοµένων πετρελαϊκών προϊόντων µε µικρές διακυµάνσεις 

στις τιµές των ιδιοτήτων τους. Παράλληλα, δεν παρατηρούνται µοντέλα πρόβλεψης 

ψυχρών ιδιοτήτων των καυσίµων ντήζελ, όπως είναι το σηµείο ροής και το σηµείο 

θολώσεως και το σηµείο αποφράξεως ψυχρού φίλτρου. Τέλος, όσον αφορά τις εργασίες  

[32,33,34] που επικεντρώθηκαν σε προβλέψεις ιδιοτήτων σε αεροπορικά καύσιµα που 

έχουν µικρό εύρος τιµών ιδιοτήτων, χρησιµοποιούν πολύ µικρό πληθυσµό δειγµάτων µε 

αποτέλεσµα τα µοντέλα που προκύπτουν από την παλινδρόµηση των κυρίων 

συνιστωσών PCR στις εργασίες τους να µην παρουσιάζουν καλά αποτελέσµατα 

πρόβλεψης.  
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7 ΑΝΑΛΥΤΙΚΗ ΠΕΡΙΓΡΑΦΗ ΤΩΝ ΑΛΓΟΡΙΘΜΩΝ 

ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ Ι∆ΙΟΤΗΤΩΝ ΤΩΝ ΚΑΥΣΙΜΩΝ ΝΤΗΖΕΛ 
 
 
7.1 Μοντέλα πρόβλεψης µε τις πολυπαραµετρικές µεθόδους  PCR και 

PLS 
 

Για την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης µε τις πολυπαραµετρικές µεθόδους της 

παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR και των µερικών ελαχίστων τετραγώνων 

PLS, χρησιµοποιήθηκαν τα ίδια δείγµατα και οι ίδιες φασµατικές περιοχές για κάθε 

ιδιότητα. 
 
7.1.1 Μοντέλα πρόβλεψης ειδικού βάρους sp.gr. 

 
Κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του ειδικού βάρους τόσο µε την 

µέθοδο PLS όσο και µε την PCR, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 68 δείγµατα για την 

εκπαίδευση και των έλεγχο τους. Τα αποτελέσµατα  από τα µοντέλα και των δύο 

µεθόδων είναι εξίσου ικανοποιητικά και η ακρίβεια των προβλέψεων πλησιάζει αυτήν 

της πρότυπης µεθόδου προσδιορισµού του ειδικού βάρους ASTM D-1298. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν είναι: 

 
-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου από την  µονάδα υδρογονοαποθείωσης  

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου από την µονάδα υδρογονοαποθείωσης  

-9 δείγµατα  Gasoil 

-9 δείγµατα Diesel oil 

-4 δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των µοντέλων και των δύο µεθόδων παρουσιάζονται στον 

ακόλουθο πίνακα: 

 

 

 



 130

 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.1 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ 

ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΕΙ∆ΙΚΟΥ ΒΑΡΟΥΣ SP. GR. ΜΕ PCR KAI PLS 
Αριθµός δειγµάτων 61 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 7 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών ειδικού 0.8260-0.8740 
βάρους όλων των δειγµάτων   

(gr/cm3)   
Φασµατική περιοχή 1476-1270 

(cm-1)   
Επαναληψιµότητα πρότυπης  0.0005 

µεθόδου  ASTM D-1298   

(gr/cm3)   
Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης  0.0012 

µεθόδου  ASTM D-1298   

(gr/cm3)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  9 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  8 

µοντέλου της PLS   
 
 
 

Τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης του ειδικού βάρους κάθε 

πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως: 

  

-Μοντέλο πρόβλεψης του ειδικού βάρους µε την µέθοδο της παλινδρόµησης  των 
κυρίων συνιστωσών PCR 

 
Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλέψης του ειδικού βάρους που δηµιουργήθηκε 

µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PCR, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον ακόλουθο πίνακα: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.2 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΕΙ∆ΙΚΟΥ ΒΑΡΟΥΣ SP. GR. 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο 

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.0008 0.0012 0.0011 0.0000 0.0030 

Σύνολο ελέγχου 0.0011 0.0013 0.0013 0.0000 0.0020 

 
 
 

Στα παρακάτω διαγράµµατα 7.1 και 7.2  δίνονται οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων 

των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους της 

µεθόδου PCR: 

∆ιάγραµµα 7.1 
 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr. µε την µέθοδο 

PCR
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∆ιάγραµµα 7.2 
 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr.  µε την µέθοδο 

PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων της πρόβλεψης για τα δείγµατα των συνόλων 

εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου  της PCR, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων 

στα διαγράµµατα 7.3 και 7.4 αντίστοιχα : 

 

∆ιάγραµµα 7.3 
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∆ιάγραµµα 7.4 

 
 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του ειδικού βάρους µε την µέθοδο των µερικών ελαχίστων 
τετραγώνων PLS 
 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους, που δηµιουργήθηκε 

µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 7.3: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.3 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΕΙ∆ΙΚΟΥ ΒΑΡΟΥΣ SP. GR. 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο 
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 
  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.0008 0.0011 0.0011 0.0000 0.0030 

Σύνολο ελέγχου 0.0010 0.0011 0.0011 0.0000 0.0020 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους µε 

την µέθοδο PLS για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στα παρακάτω 

διαγράµµατα 7.5 και 7.6 αντίστοιχα: 
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∆ιάγραµµα 7.5 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr  µε την µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.6 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr. µε την µέθοδο 

PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων της πρόβλεψης για τα δείγµατα των συνόλων 

εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου  της PLS, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων 

στα διαγράµµατα 7.7 και 7.8 αντίστοιχα : 

 

∆ιάγραµµα 7.7 

 
 

∆ιάγραµµα 7.8 
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7.1.2 Μοντέλα πρόβλεψης του σηµείου ροής  P.P. 
 
Κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του σηµείου ροής, τόσο µε την 

µέθοδο PCR όσο και µε την PLS, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 69 δείγµατα για την 

εκπαίδευση και τον έλεγχο τους. Τα αποτελέσµατα πρόβλεψης των µοντέλων και των 

δυο πολυπαραµετρικών µεθόδων είναι ικανοποιητικά, µε  αυτό της PCR να παρουσιάζει 

ελαφρά υπεροχή, που φαίνεται από τις σχετικά µικρότερες τιµές σφαλµάτων του έναντι 

του µοντέλου της PLS.    

 
Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν για την δηµιουργία των µοντέλων 

είναι: 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-9 δείγµατα gasoil  

-9 δείγµατα diesel oil  

-1 δείγµα heavy gas oil   

-4 δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 
Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των µοντέλων και των δυο µεθόδων παρουσιάζονται στον 

ακόλουθο πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.4 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ 

ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΡΟΗΣ P.P. ΜΕ PCR KAI PLS 
Αριθµός δειγµάτων 62 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 7 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών του σηµείου -21 --- +15 
 ροής P.P. όλων των δειγµάτων   

(oC)   
Φασµατική περιοχή 1394-1328 

(cm-1)   
Επαναληψιµότητα πρότυπης  2.52 

µεθόδου ASTM D-97   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης  6.59 
µεθόδου ASTM D-97   
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(oC)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 8 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 7 

µοντέλου της PLS   
 

 

Τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλέψης του σηµείου ροής κάθε 

πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως:  

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των 

κυρίων συνιστωσών PCR 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον ακόλουθο πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.5 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΡΟΗΣ PP 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 1.49 1.92 1.91 0.02 4.36 

Σύνολο ελέγχου 1.70 1.97 1.93 0.01 2.71 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. 

που κατασκευάστηκε µε την µέθοδο PCR, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και 

ελέγχου, δίνονται στα διαγράµµατα 7.9 και 7.10: 
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∆ιάγραµµα 7.9 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε 

την µέθοδο PCR
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∆ιάγραµµα 7.10 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου 
του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε την µέθοδο 

PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής  P.P. µε 

την µέθοδο PCR για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό 

µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.11 και 7.12 αντίστοιχα: 

  

∆ιάγραµµα 7.11 

 
 

 

∆ιάγραµµα 7.12 

 
 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των 

µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 
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Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων 

PLS, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 7.6: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.6 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΡΟΗΣ P.P. 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της 
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 1.59 2.06 2.05 0.07 5.74 

Σύνολο ελέγχου 2.20 2.73 2.65 0.07 4.30 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. 

µε την µέθοδο της PLS, παρουσιάζονται για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου στα 

παρακάτω διαγράµµατα 7.13 και 7.14 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.13 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης 
του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε την µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.14 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής P.P. µε την µέθοδο PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου ροής  P.P. µε 

την µέθοδο PLS για τα δείγµατα του συνόλου εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό 

µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.15 και 7.16 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.15 
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∆ιάγραµµα 7.16 

 
 

 

7.1.3 Μοντέλα πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. 

 
Κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. τόσο µε 

την µέθοδο PCR όσο και µε την PLS, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 69 δείγµατα για την 

εκπαίδευση και των έλεγχο τους. Τα αποτελέσµατα πρόβλεψης των µοντέλων και των 

δύο πολυπαραµετρικών µεθόδων ήταν ικανοποιητικά. Το µοντέλο της µεθόδου PLS 

δείχνει να υπερέχει ελαφρώς αυτού της PCR, λόγω των µικρότερων τιµών στα µεγέθη 

των σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης. Ωστόσο, αυτή η υπεροχή του µοντέλου της 

PLS αντισταθµίζεται από τις µικρότερες τιµές σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 

µοντέλου της PCR. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν για την δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. είναι: 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

- 9  δείγµατα gasoil  

- 9  δείγµατα diesel oil  
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-1 δείγµα Light Vaccum Gas Oil ή LVGO  

-4  δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

  

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των µοντέλων και των δύο µεθόδων παρουσιάζονται στον 

ακόλουθο πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.7 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ  ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ 

ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΘΟΛΩΣΕΩΣ CL.P. ΜΕ PCR KAI PLS 
Αριθµός δειγµάτων 62 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 7 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών του σηµείου  -20 --- +17 
θολώσεως CL.P. όλων των δειγµάτων    

(oC)   
Φασµατική περιοχή 1540-1282 

(cm-1)   
Επαναληψιµότητα πρότυπης 2 

µεθόδου ASTM D-2500   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης 4 
µεθόδου ASTM D-2500   

(oC)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 8 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 13 

µοντέλου της PLS   
 

 

Τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλέψης του σηµείου θολώσεως κάθε 

πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως:  

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως  CL.P. µε την µέθοδο της 

παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR 

 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P,  που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 7.8: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.8 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΘΟΛΩΣΕΩΣ CL.P. 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 2.04 2.50 2.48 0.04 5.90 

Σύνολο ελέγχου 1.95 2.40 2.23 0.30 3.51 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως 

CL.P. µε την µέθοδο PCR παρουσιάζονται για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου στα 

διαγράµµατα 7.17 και 7.18 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.17 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως 

CL.P. µε την µέθοδο PCR
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∆ιάγραµµα 7.18 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου 
του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. µε την 

µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως  

CL.P. µε την µέθοδο της  PCR για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα  7.19 και 7.20 αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.19 
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∆ιάγραµµα 7.20 

 
 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως  CL.P. µε την µέθοδο της 

παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 

 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P,  που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων 

PLS, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου δίνονται στον πίνακα 7.9: 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.9 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΘΟΛΩΣΕΩΣ CL.P. 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.97 1.33 1.32 0.01 3.73 

Σύνολο ελέγχου 2.37 2.90 2.83 0.27 5.41 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως 

CL.P. µε την µέθοδο της PLS παρουσιάζονται για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου 

στα διαγράµµατα 7.21 και 7.22 αντίστοιχα: 
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∆ιάγραµµα 7.21 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως 

CL.P. µε την µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.22 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου 
του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. µε την 

µέθοδο PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως  

CL.P. µε την µέθοδο PLS για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνοται υπο µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.23 και 7.24 αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.23 

 
 

 

∆ιάγραµµα 7.24 
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7.1.4 Μοντέλα πρόβλεψης του σηµείου αποφράξεως ψυχρού φίλτρου  

CF.P.P. 

 
Κατά την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του σηµείου αποφράξεως ψυχρού 

φίλτρου C.F.P.P. , τόσο µε την µέθοδο PCR όσο και µε την PLS, χρησιµοποιήθηκαν 

συνολικά 50 δείγµατα για την εκπαίδευση και των έλεγχο τους. Τα αποτελέσµατα των 

µοντέλων πρόβλεψης και των δυο µεθόδων είναι ικανοποιητικά, µε το µοντέλο της PLS 

να υπερέχει αυτού της PCR, λόγω των µικρότερων τιµών που παρουσιάζει στα µεγέθη 

των σφαλµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου είναι: 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-4   δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των µοντέλων πρόβλεψης και δύο πολυπαραµετρικών 

µεθόδων παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.10 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ  
ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΑΠΟΦΡΑΞΗΣ ΨΥΧΡΟΥ ΦΙΛΤΡΟΥ C.F.P.P. ME  PCR KAI PLS 

Αριθµός δειγµάτων 45 
συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 5 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών του σηµείου απόφραξης  -12 --- +6 
ψυχρού φίλτρου  C.F.P.P. όλων των δειγµάτων    

(oC)   
Φασµατική περιοχή 1518-1302 

(cm-1)   
Επαναληψιµότητα πρότυπης  1.2  

µεθόδου IP-309   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης 3.1  
µεθόδου IP-309   
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(oC)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 11 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 12 

µοντέλου της PLS   
 

 

Η ακρίβειες της πρότυπης µεθόδου προσδιορισµού του σηµείου απόφραξης ψυχρού 

φίλτρου IP-309, προέκυψαν από κατάλληλα νοµογράµµατα και τύπους. [9] (Παράρτηµα) 

 

Τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλέψης του σηµείου αποφράξεως ψυχρού 

φίλτρου κάθε πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως:  

 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την 

µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR 

 

  Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου  

C.F.P.P,  που δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών 

PCR, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον παρακάτω πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.11 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΑΠΟΦΡΑΞΕΩΣ ΨΥΧΡΟΥ 

ΦΙΛΤΡΟΥ C.F.P.P. ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.97 1.18 1.17 0.00 2.32 

Σύνολο ελέγχου 3.16 3.94 3.53 0.89 5.06 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την µέθοδο της PCR, παρουσιάζονται για τα σύνολα 

εκπαίδευσης και ελέγχου στα διαγράµµατα 7.25 και 7.26 αντίστοιχα: 
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∆ιάγραµµα 7.25 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την µέθοδο PCR
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∆ιάγραµµα 7.26 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου 

C.F.P.P. µε την µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την µέθοδο PCR για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης 

και ελέγχου δίνονται υπο µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.27 και  7.28:  

∆ιάγραµµα 7.27 

 
 

 

 

∆ιάγραµµα 7.28 

 
 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την 

µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 
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  Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου  

C.F.P.P.,  που δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων 

τετραγώνων PLS, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου δίνονται στον παρακάτω 

πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.12 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΑΠΟΦΡΑΞΕΩΣ ΨΥΧΡΟΥ 

ΦΙΛΤΡΟΥ C.F.P.P. ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.47 0.56 0.55 0.02 1.27 

Σύνολο ελέγχου 2.45 3.05 2.76 0.96 4.16 

 

  Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου 

αποφράξεως ψυχρού φίλτρου C.F.P.P.. µε την µέθοδο της PLS παρουσιάζονται για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου στα διαγράµµατα 7.29 και 7.30 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.29 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.30 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. 

µε την µέθοδο PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόφραξης 

ψυχρού φίλτρου C.F.P.P. µε την µέθοδο PLS, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης 

και ελέγχου, δίνονται υπο µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα  7.31 και 7.32 

αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.31 
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∆ιάγραµµα 7.32 
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7.1.5 Μοντέλα πρόβλεψης της καµπύλης απόσταξης 

 
Κατά την δηµιουργία των πολυπαραµετρικών µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της 

καµπύλης απόσταξης το αρχικό και το τελικό σηµείο ζέσεως, IBP και FBP αντίστοιχα, 

αντιµετωπίστηκαν ξεχωριστά από τα υπόλοιπα σηµεία της καµπύλης απόσταξης. Για 

αυτά τα σηµεία δηµιουργήθηκαν διαφορετικά πολυπαραµετρικά µοντέλα πρόβλεψης, 

ενώ για όλα τα υπόλοιπα σηµεία της καµπύλης απόσταξης δηµιουργήθηκαν δύο ενιαία, 

µοντέλα που επιτυγχάνουν την ταυτόχρονη πρόβλεψη τους. Τα αποτελέσµατα όλων των 

µοντέλων των σηµείων απόσταξης είναι απολύτως ικανοποιητικά και οι ακρίβειες των 

προβλέψεων πλησιάζουν τις ακρίβειες της πρότυπης µεθόδου απόσταξης ASTM D-86. 

 

7.1.5.1 Μοντέλα πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP 

Για την δηµιουργία των µοντέλων πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP, τόσο 

µε την µέθοδο PCR όσο και µε την PLS, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 63 δείγµατα για 

την εκπαίδευση και για τον έλεγχο τους. To µοντέλο της µεθόδου PLS παρουσιάζει 

σχετικά καλύτερα αποτελέσµατα πρόβλεψης έναντι αυτού της PCR, γεγονός που 

διαπιστώνεται και µικρότερες τιµές των µεγεθών σφάλµατος.  

 

Αναλυτικά, τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP  είναι: 

-19 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-25 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-9  δείγµατα gasoil  

-6 δείγµατα diesel oil  

-4 δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά του µοντέλων πρόβλεψης και των δύο πολυπαραµετρικών 

µεθόδων παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα: 

  

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.13 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ 

ΤΟΥ ΑΡΧΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΖΕΣΕΩΣ IBP ΜΕ PCR ΚΑΙ PLS 
Αριθµός δειγµάτων 57 

συνόλου εκπαίδευσης   
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Αριθµός δειγµάτων 6 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών αρχικού σηµείου 140.9-199.7 
ζέσεως IBP όλων των δειγµάτων    

(oC)   
Φασµατική περιοχή 900-864, 844-826 

(cm-1) 802-792, 746-720 
Επαναληψιµότητα προτυπης  3.5 

µεθόδου ASTM D-86   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα προτυπης  8.5 
µεθόδου ASTM D-86   

(oC)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  15 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  14 

µοντέλου της PLS   
 

 

Τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης αρχικού σηµείου ζέσεως IBP κάθε 

πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως: 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε την µέθοδο της 

παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR 

 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP, που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου παρουσιάζονται στον πίνακα 7.14: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.14 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΑΡΧΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΖΕΣΕΩΣ IBP 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 4.79 6.07 5.97 0.06 13.61 

Σύνολο ελέγχου 6.73 7.32 7.01 2.94 8.83 
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Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου 

ζέσεως IBP µε την µέθοδο PCR, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στα διαγράµµατα 7.33 και 7.34: 

∆ιάγραµµα 7.33 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης 
του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε 

την µέθοδο PCR
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∆ιάγραµµα 7.34 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε την 

µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως 

IBP µε την µέθοδο PCR, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα  διαγράµµατα 7.35 και 7.36 αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.35 

 
:  

∆ιάγραµµα 7.36 

 
 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε την µέθοδο των µερικών 

ελαχίστων τετραγώνων PLS 
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Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο PLS, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, 

παρουσιάζονται στον πίνακα 7.15:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.15 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΑΡΧΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΖΕΣΕΩΣ IBP 

ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 2.61 3.34 3.28 0.04 7.89 

Σύνολο ελέγχου 5.08 5.30 5.40 2.20 8.16 
 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου 

ζέσεως IBP µε την µέθοδο PLS, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στα διαγράµµατα 7.37 και 7.38 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.37 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε την 

µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.38 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP µε την 

µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως 

IBP µε την µέθοδο της PLS,  για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα  7.39 και 7.40 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.39 
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∆ιάγραµµα 7.40 

 
 

 

7.1.5.2 Μοντέλα πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης 

 

Για την πρόβλεψη των σηµείων της καµπύλης απόσταξης, δηµιουργήθηκαν δύο ενιαία 

πολυπαραµετρικά µοντέλα, τα οποία επιτελούν ταυτόχρονη πρόβλεψη όλων αυτών των 

σηµείων (εξαιρούνται το ΙBP και το FBP). Η δυνατότητα αυτή της δηµιουργίας των 

ενιαίων µοντέλων παρέχονται από το λογισµικό πακέτο Unscrambler 7.5. Κατά την 

δηµιουργία αυτών των µοντέλων, τόσο µε την µέθοδο PCR όσο και την PLS, 

χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 66 δείγµατα για την εκπαίδευση και των έλεγχο τους. Τα 

αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης και των δύο µεθόδων ήταν εξίσου 

ικανοποιητικά και παρουσίαζαν χαµηλές τιµές σφαλµάτων. Στα σηµεία απόσταξης των 

υψηλών θερµοκρασιών και τιµών ανάκτησης, δηλαδή από 55% έως 95% το µοντέλο της 

PCR παρουσιάζει ελαφρά υπεροχή έναντι αυτού της PLS, γεγονός που διαπιστώνεται 

από τις χαµηλότερες τιµές σφαλµάτων στα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου του 

µοντέλου αυτού. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης µε τις δύο πολυπαραµετρικές 

µεθόδους είναι: 
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-19 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθείωσης  

-25 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθείωσης  

-9 δείγµατα gasoil  

-9 δείγµατα diesel oil  

-4 δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης 

απόσταξης µε τις δυο πολυπαραµετρικές µεθόδους δίνονται στους πίνακες 7.16α και 

7.16β: 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.16α 
1ος ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ 

ΤΩΝ ΣΗΜΕΙΩΝ ΤΗΣ ΚΑΜΠΥΛΗΣ ΑΠΟΣΤΑΞΗΣ ΜΕ PCR KAI PLS 
Αριθµός δειγµάτων 59 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 7 
συνόλου ελέγχου   
Φασµατική περιοχή 900-860, 834-818 

(cm-1) 798-788, 748-720 
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  9 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών  8 

µοντέλου της PLS   
 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.16β 
2ος ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ 

ΤΩΝ ΣΗΜΕΙΩΝ ΤΗΣ ΚΑΜΠΥΛΗΣ ΑΠΟΣΤΑΞΗΣ ΜΕ PCR KAI PLS 
Σηµεία  Εύρος τιµών των σηµείων Επαναληψιµότητα Αναπαραγωγιµότητα 

απόσταξης της καµπύλης απόσταξης πρότυπης µεθόδου πρότυπης µεθόδου 
  του συνόλου των δειγµάτων ΑSTM D-86 ΑSTM D-86 

(%) (οC) (οC) (οC) 
5% 197.4 - 286.8 7.4 16.8 
10% 203.1 - 301.3 6.6 13.0 
15% 209.7 - 312.0 3.7 9.9 
20% 215.9 - 319.5 3.2 8.6 
25% 222.8 - 325.1 2.9 7.8 
30% 229.5 - 329.5 2.8 7.3 
35% 236.5 - 333.5 2.7 7.0 
40% 244.2 - 337.6 2.6 6.9 
45% 252.4 - 341.5 2.6 6.9 
50% 260.2 - 345.0 2.6 6.9 
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55% 266.8 - 348.4 2.7 7.1 
60% 269.6 - 352.0 2.8 7.3 
65% 272.4 - 355.7 2.9 7.6 
70% 275.2 - 359.8 3.0 8.1 
75% 278.3 - 364.5 3.3 8.8 
80% 281.7 - 370.3 3.7 7.7 
85% 286.2 - 374.7 3.4 8.6 
90% 292.0 - 386.7 3.4 7.4 
95% 297.9 - 400.5 4.4 9.8 

 

Οι ακρίβειες της πρότυπης µεθόδου ASTM D-86 προκύπτουν από νοµογράµµατα και 

τύπους, που περιέχονται στα βιβλία των πρότυπων µεθόδων.[8] (Παράρτηµα) 

 

Τα  αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης 

κάθε πολυπαραµετρικής µεθόδου δίνονται αναλυτικά ως ακολούθως: 

 

-Μοντέλo πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης µε την 

πολυπαραµετρική µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR 

 

Τα αποτελέσµατα-σφάλµατα του µοντέλου πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης 

απόσταξης, που δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων 

συνιστωσών PCR παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.17 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΩΝ ΣΗΜΕΙΩΝ ΤΗΣ ΚΑΜΠΥΛΗΣ 

ΑΠΟΣΤΑΞΗΣ ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

Σηµείο  Σύνολα Μέσο απόλυτο Τυπικό  Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

απόσταξης εκπαίδευσης σφάλµα της σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της σφάλµα της 

  και ελέγχου πρόβλεψης  πρόβλεψης της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

    MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

(%)   (οC) (οC) (οC) (οC) (οC) 

5% Σύνολο εκπαίδευσης 3.13 4.00 3.97 0.06 12.34 

  Σύνολο ελέγχου 3.10 3.11 4.23 1.07 9.95 

10% Σύνολο εκπαίδευσης 3.17 4.12 4.09 0.06 10.39 

  Σύνολο ελέγχου 3.48 4.33 5.20 0.20 11.95 

15% Σύνολο εκπαίδευσης 3.34 4.34 4.30 0.02 10.39 

  Σύνολο ελέγχου 3.88 4.91 5.66 0.33 12.47 

20% Σύνολο εκπαίδευσης 3.60 4.48 4.44 0.03 10.68 

  Σύνολο ελέγχου 4.09 5.21 5.98 0.03 12.72 
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25% Σύνολο εκπαίδευσης 3.73 4.48 4.44 0.33 10.54 

  Σύνολο ελέγχου 4.30 5.25 5.89 0.57 12.09 

30% Σύνολο εκπαίδευσης 3.66 4.34 4.30 0.01 10.11 

  Σύνολο ελέγχου 4.51 5.19 5.67 1.28 11.06 

35% Σύνολο εκπαίδευσης 3.56 4.19 4.16 0.32 9.59 

  Σύνολο ελέγχου 4.42 4.92 5.20 1.83 9.51 

40% Σύνολο εκπαίδευσης 3.34 3.95 3.92 0.25 8.84 

  Σύνολο ελέγχου 4.12 4.52 4.64 2.20 7.83 

45% Σύνολο εκπαίδευσης 3.08 3.66 3.63 0.06 7.67 

  Σύνολο ελέγχου 3.73 4.12 4.08 1.96 6.30 

50% Σύνολο εκπαίδευσης 2.86 3.44 3.41 0.01 6.83 

  Σύνολο ελέγχου 3.07 3.46 3.33 1.41 5.07 

55% Σύνολο εκπαίδευσης 2.68 3.25 3.23 0.02 7.04 

  Σύνολο ελέγχου 2.40 2.86 3.66 0.81 4.13 

60% Σύνολο εκπαίδευσης 2.49 3.11 3.09 0.02 7.21 

  Σύνολο ελέγχου 1.68 2.27 2.14 0.30 4.06 

65% Σύνολο εκπαίδευσης 2.37 3.04 3.01 0.01 7.36 

  Σύνολο ελέγχου 1.77 1.79 2.06 0.67 4.20 

70% Σύνολο εκπαίδευσης 2.46 3.11 3.08 0.03 7.41 

  Σύνολο ελέγχου 2.28 1.86 2.61 0.41 4.19 

75% Σύνολο εκπαίδευσης 2.77 3.36 3.33 0.06 7.34 

  Σύνολο ελέγχου 2.85 2.44 3.59 0.04 5.48 

80% Σύνολο εκπαίδευσης 3.19 3.81 3.78 0.06 7.56 

  Σύνολο ελέγχου 3.78 3.35 4.78 0.40 7.65 

85% Σύνολο εκπαίδευσης 3.71 4.58 4.54 0.04 11.57 

  Σύνολο ελέγχου 5.13 4.71 6.38 0.62 10.31 

90% Σύνολο εκπαίδευσης 4.64 5.86 5.81 0.16 15.67 

  Σύνολο ελέγχου 6.46 5.68 8.06 0.35 12.44 

95% Σύνολο εκπαίδευσης 6.07 7.85 7.78 0.26 21.39 

  Σύνολο ελέγχου 7.93 6.37 9.71 0.77 15.09 

 

 

Παρακάτω παρατίθεται ένα διάγραµµα, όπου απεικονίζονται οι τιµές του τυπικού 

σφάλµατος της πρόβλεψης SEP για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

πρόβλεψης των σηµείων απόσταξης µε της µέθοδο PCR 
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∆ιάγραµµα 7.41 

∆ιάγραµµα τυπικού σφάλµατoς της πρόβλεψης SEP των συνόλων 
εκπαίδευσης και ελέγχου των µοντελών προβλεψης των σηµείων 

της καµπύλης απόσταξης µε την µέθοδο PCR
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Η παρουσίαση αυτού του διαγράµµατος έγινε για να δοθεί µια καλύτερη εποπτική 

εικόνα των σφαλµάτων της πρόβλεψης που επιτυγχάνει το εν λόγω  µοντέλο. 

   

Για λόγους οικονοµίας κειµένου δεν θα πραγµατοποιηθεί η παρουσίαση όλων των 

διαγραµµάτων των απολύτων τιµών και των κατανοµών των σφαλµάτων του µοντέλου 

πρόβλεψης των σηµείων απόσταξης, αλλά θα παρουσιαστούν τα διαγράµµατα που 

αφορούν ορισµένα µόνο σηµεία απόσταξης, τα οποία αποτελούν και τα πιο σηµαντικά. 

Συγκεκριµένα, θα παρουσιαστούν τα διαγράµµατα των σηµείων απόσταξης 10%, 50% 

και 85%.  

 

Αναλυτικά, για κάθε σηµείο απόσταξης τα διαγράµµατα που αφορούν τα 

αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης της µεθόδου PCR έχουν ως ακολούθως:  
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-Σηµείο απόσταξης 10% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 10% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.42 και 7.43 αντίστοιχα: 

∆ιάγραµµα 7.42 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.43 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του µοντέλου 
πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% µε την µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 10%, 

για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.44 και 7.45 αντίστοιχα: 

∆ιάγραµµα 7.44 

 
 

∆ιάγραµµα 7.45 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 50% 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 50% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.46 και 7.47 αντίστοιχα: 
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∆ιάγραµµα 7.46 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.47 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50% µε την µέθοδο 
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 50%, 

για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.48 και 7.49 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.48 

 
 

∆ιάγραµµα 7.49 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 85% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 85% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.50 και 7.51 αντίστοιχα: 
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∆ιάγραµµα 7.50 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.51 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85% µε την µέθοδο 
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 85%, 

για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.52 και 7.53 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.52 

 
 

∆ιάγραµµα 7.53 

 
 

 

-Μοντέλα πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης µε την 

πολυπαραµετρική µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 
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Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης των σηµείων της καµπύλης απόσταξης 

που δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων 

τετραγώνων PLS παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.18 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΩΝ ΣΗΜΕΙΩΝ ΤΗΣ ΚΑΜΠΥΛΗΣ 

ΑΠΟΣΤΑΞΗΣ ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

Σηµείο  Σύνολα Μέσο απόλυτο Τυπικό Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
απόσταξης εκπαίδευσης σφάλµα της σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της σφάλµα της 

  και ελέγχου πρόβλεψης  πρόβλεψης της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

    MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

(%)   (οC) (οC) (οC) (οC) (οC) 

5% Σύνολο εκπαίδευσης 3.42 4.26 4.22 0.13 10.53 

  Σύνολο ελέγχου 4.65 3.85 5.49 0.88 10.54 

10% Σύνολο εκπαίδευσης 3.46 4.27 4.23 0.10 13.17 

  Σύνολο ελέγχου 4.45 4.17 5.89 0.58 12.46 

15% Σύνολο εκπαίδευσης 3.45 4.39 4.35 0.00 14.41 

  Σύνολο ελέγχου 4.50 4.46 6.11 0.32 12.94 

20% Σύνολο εκπαίδευσης 3.49 4.46 4.43 0.00 14.48 

  Σύνολο ελέγχου 4.69 4.67 6.33 0.23 13.14 

25% Σύνολο εκπαίδευσης 3.56 4.46 4.42 0.21 14.29 

  Σύνολο ελέγχου 4.68 4.81 6.27 0.19 12.51 

30% Σύνολο εκπαίδευσης 3.47 4.33 4.30 0.22 13.83 

  Σύνολο ελέγχου 4.64 4.87 6.08 0.11 11.48 

35% Σύνολο εκπαίδευσης 3.35 4.20 4.16 0.03 13.21 

  Σύνολο ελέγχου 4.37 4.72 5.63 0.24 9.90 

40% Σύνολο εκπαίδευσης 3.16 3.99 3.96 0.00 12.45 

  Σύνολο ελέγχου 3.97 4.52 5.15 0.30 8.38 

45% Σύνολο εκπαίδευσης 3.03 3.77 3.74 0.15 11.26 

  Σύνολο ελέγχου 3.59 4.30 4.66 0.22 7.94 

50% Σύνολο εκπαίδευσης 2.92 3.60 3.57 0.11 9.94 

  Σύνολο ελέγχου 3.13 3.58 4.03 0.21 6.96 

55% Σύνολο εκπαίδευσης 2.83 3.48 3.46 0.01 8.91 

  Σύνολο ελέγχου 2.87 3.56 4.01 0.14 6.11 

60% Σύνολο εκπαίδευσης 2.75 3.41 3.38 0.09 8.48 

  Σύνολο ελέγχου 2.52 3.29 3.09 0.02 5.22 

65% Σύνολο εκπαίδευσης 2.78 3.39 3.36 0.09 8.33 

  Σύνολο ελέγχου 2.45 3.25 3.03 0.26 4.74 

70% Σύνολο εκπαίδευσης 2.87 3.52 3.49 0.03 8.18 

  Σύνολο ελέγχου 2.84 3.58 3.44 0.63 6.13 

75% Σύνολο εκπαίδευσης 3.11 3.78 3.75 0.01 8.19 

  Σύνολο ελέγχου 3.36 4.15 4.21 0.37 8.29 

80% Σύνολο εκπαίδευσης 3.52 4.26 4.22 0.21 9.24 

  Σύνολο ελέγχου 4.26 5.02 5.26 1.49 10.60 
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85% Σύνολο εκπαίδευσης 4.07 5.03 4.99 0.24 13.52 

  Σύνολο ελέγχου 5.52 6.36 6.76 2.08 13.47 

90% Σύνολο εκπαίδευσης 5.09 6.39 6.34 0.04 18.89 

  Σύνολο ελέγχου 6.54 7.33 8.11 1.29 15.70 

95% Σύνολο εκπαίδευσης 6.62 8.49 8.42 0.28 25.57 

  Σύνολο ελέγχου 7.28 7.93 9.20 0.69 17.29 

 

 

Το διάγραµµα που παρουσιάζει τις τιµές του τυπικού σφάλµατος της πρόβλεψης SEP 

των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου δίνεται παρακάτω: 

 

∆ιάγραµµα 7.54 

∆ιάγραµµα τυπικού σφάλµατoς της πρόβλεψης SEP των συνόλων 
εκπαίδευσης και ελέγχου των µοντελών προβλεψης των σηµείων 

της καµπύλης απόσταξης µε την µέθοδο PLS
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Για λόγους οικονοµίας κειµένου, όπως στο µοντέλο της µεθόδου PCR, έτσι και σε 

αυτό της PLS, δεν θα πραγµατοποιηθεί η παρουσίαση όλων των διαγραµµάτων που 

αφορούν τις απόλυτες τιµές και τις κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης 
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των σηµείων απόσταξης, αλλά µόνο των διαγραµµάτων που σχετίζονται µε τα σηµεία 

απόσταξης 10%, 50%, 85%. 

 

Αναλυτικά, για κάθε σηµείο απόσταξης τα διαγράµµατα που αφορούν τα 

αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης της µεθόδου PLS έχουν ως ακολούθως:  

 

-Σηµείο απόσταξης 10% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 10% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.55 και 7.56 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.55 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.56 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του µοντέλου 
πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% µε την µέθοδο PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 10%, 

για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.57 και 7.58 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.57 
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∆ιάγραµµα 7.58 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 50% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 50% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.59 και 7.60 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.59 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.60 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50% µε την µέθοδο 
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 50%, 

για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.57 και 7.58 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.59 
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∆ιάγραµµα 7.60 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 85% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 

όπου γίνεται ανάκτηση του 85% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.61 και 7.62 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.61 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85% µε την µέθοδο 
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∆ιάγραµµα 7.62 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85% µε την µέθοδο 
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης στο σηµείο απόσταξης 85%, 

για τα συνόλα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.63 και 7.64 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.63 
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∆ιάγραµµα 7.64 

 
 

 

7.1.5.3 Μοντέλα πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP 

Κατά την κατασκευή των µοντέλων πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP, 

τόσο µε την µέθοδο PCR όσα και την PLS, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 63 δείγµατα για 

την εκπαίδευση και τον έλεγχο τους. Τα µοντέλα και των δυο πολυπαραµετρικών 

µεθόδων απέδωσαν ικανοποιητικά αποτελέσµατα, µε το µοντέλο της PCR να υπερέχει 

έναντι αυτού της PLS λόγω των µικρότερων τιµών στα µεγέθη των σφαλµάτων των 

συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου. 

 

Αναλυτικά, τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία των µοντέλων 

πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP  είναι: 

-17 δείγµατα ντήζελ εισόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως  

-24 δείγµατα ντήζελ εξόδου της µονάδας υδρογονοαποθειώσεως (U-1500) 

- 9  δείγµατα gasoil  

-9 δείγµατα diesel oil  

-4  δείγµατα τελικού προϊόντος ντήζελ  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά του µοντέλων πρόβλεψης και των δύο πολυπαραµετρικών 

µεθόδων παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.19 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ 

ΤΟΥ ΤΕΛΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΖΕΣΕΩΣ FBP ΜΕ THN PCR ΚΑΙ THN PLS 
Αριθµός δειγµάτων 57 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 6 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών τελικού σηµείου 308.3-399.8 
 ζέσεως FBP όλων των δειγµάτων    

(oC)   
Φασµατική περιοχή 900-720 

(cm-1)   
Επαναληψιµότητα πρότυπης 3.5 

µεθόδου ASTM D-86   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης 10.5 
µεθόδου ASTM D-86   

(oC)   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 11 

µοντέλου της PCR   
Αριθµός κυρίων συνιστωσών 7 

µοντέλου της PLS   
 

 

Αναλυτικά τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης τελικού σηµείου ζέσεως FBP 

για κάθε πολυπαραµετρική µέθοδο παρουσιάζονται ως ακολούθως: 

 

-Μοντέλο πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την µέθοδο της 

παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP, που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των κυρίων συνιστωσών PCR, για τα 

σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 7.20: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.20 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ TOY ΤΕΛΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ 

ΖΕΣΕΩΣ FBP ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΗΣ ΠΑΛΙΝ∆ΡΟΜΗΣΗΣ ΚΥΡΙΩΝ ΣΥΝΙΣΤΩΣΩΝ PCR 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (οC) (οC) (οC) (οC) (οC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 4.53 5.78 5.73 0.21 15.07 

Σύνολο ελέγχου 5.16 5.13 6.72 0.38 10.89 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου 

ζέσεως FBP µε την µέθοδο PCR, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στα διαγράµµατα 7.65 και 7.66 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.65 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την 

µέθοδο PCR
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∆ιάγραµµα 7.66 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την 

µέθοδο PCR
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως 

FBP µε την µέθοδο PCR, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου 

δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.65 και 7.66 αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.65 

 
 

∆ιάγραµµα 7.66 
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-Μοντέλο πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την µέθοδο της 

παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων PLS 

 

 Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου απόσταξης FBP που 

δηµιουργήθηκε µε την µέθοδο της παλινδρόµησης των µερικών ελαχίστων τετραγώνων 

PLS δίνονται στον παρακάτω πίνακα: 

  

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.21 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΤΕΛΙΚΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ 

ΖΕΣΕΩΣ FBP ΜΕ ΤΗΝ ΜΕΘΟ∆Ο ΤΩΝ ΜΕΡΙΚΩΝ ΕΛΑΧΙΣΤΩΝ ΤΕΤΡΑΓΩΝΩΝ PLS 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο
  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  (oC) (oC) (oC) (oC) (oC) 

Σύνολο εκπαίδευσης 5.06 6.31 6.25 0.12 13.69 

Σύνολο ελέγχου 6.57 8.30 8.50 0.16 16.86 

 

 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου 

ζέσεως FBP µε την µέθοδο PLS, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στα διαγράµµατα 7.67 και 7.68: 
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∆ιάγραµµα 7.67 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την 

µέθοδο PLS
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∆ιάγραµµα 7.68 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP µε την 

µέθοδο PLS
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως 

FBP µε την µέθοδο PLS, για τα δείγµατα των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται υπό µορφή ιστογράµµατος στα διάγραµµα 7.69 και 7.70 αντίστοιχα:  

 

∆ιάγραµµα 7.69 

 
 

 

∆ιάγραµµα 7.70 
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7.1.5.4 Συνόψιση των αποτελεσµάτων των µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της 

καµπύλης απόσταξης 

 

Συνοψίζοντας τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης που παρουσιάστηκαν για 

τα σηµεία της καµπύλης απόσταξης, παρακάτω δίνονται τα διαγράµµατα 7.71 και 7.72, 

όπου απεικονίζονται οι τιµές του τυπικού σφάλµατος της πρόβλεψης SEP των συνόλων 

εκπαίδευσης και ελέγχου όλων των µοντέλων, που δηµιουργήθηκαν και µε τις δύο 

πολυπαραµετρικές µεθόδους : 

 

∆ιάγραµµα 7.71 

∆ιάγραµµα τυπικού σφάλµατoς της πρόβλεψης SEP του συνόλου 
εκπαίδευσης όλων των µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της 

καµπύλης απόσταξης
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∆ιάγραµµα 7.72 

∆ιάγραµµα τυπικού σφάλµατoς της πρόβλεψης SEP του συνόλου 
ελέγχου όλων των µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων της 

καµπύλης απόσταξης
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7.2 Mοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων µε τεχνητά νευρωνικά δίκτυα  
 

Σε αυτήν παράγραφο της εργασίας θα γίνει αναφορά στα τεχνικά χαρακτηριστικά και 

τα αποτελέσµατα των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων που δηµιουργήθηκαν µε 

τεχνητά νευρωνικά δίκτυα. Τα µοντέλα πρόβλεψης των ιδιοτήτων που δηµιουργήθηκαν 

µε ΤΝ∆ παρουσίασαν αξιόλογα αποτελέσµατα που πλησίαζαν ικανοποιητικά τις 

ακρίβειες των πρότυπων µεθόδων.   

 

Υπενθυµίζεται ότι όλα τα µοντέλα πρόβλεψης ιδιοτήτων της παρούσας εργασίας που 

δηµιουργήθηκαν µε ΤΝ∆ κάνουν χρήση φασµατικών δεδοµένων από τις ίδιες περιοχές  

και χρησιµοποιούν την ίδια αρχιτεκτονική.  

 

7.2.1 Μοντέλο πρόβλεψης ειδικού βάρους (sp. gr.)  
 

Κατά την δηµιουργία του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους µε το τεχνητό 

νευρωνικό δίκτυο, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 88 δείγµατα για την εκπαίδευση και τον 

έλεγχο του. Τα δείγµατα αυτά είναι όλα τα διαθέσιµα δείγµατα της εργασίας αυτής. Τα 

αποτελέσµατα που παρουσίασε το µοντέλο ήταν πολύ ικανοποιητικά και η ακρίβεια της 

πρόβλεψης προσεγγίζει αρκετά τα µεγέθη ακρίβειας της πρότυπης µεθόδου ASTM- 

D1298. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν για την δηµιουργία του µοντέλου 

πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr. µε το ΤΝ∆ είναι: 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου από την  µονάδα υδροαποθείωσης  

-26 δείγµατα ντήζελ εξόδου από την µονάδα υδροαποθείωσης  

-9 δείγµατα  gasoil  

-9 δείγµατα diesel oil  

-5 δείγµατα kerosene  

-10 δείγµατα LCO (Light Cycle Oil)  

-1 δείγµα LVGO (Light Vacuum Gas oil)  

-4 δείγµατα τελικού ντήζελ από δεξαµενές αποθήκευσης (tanks) 
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-3 δείγµατα HGO (Heavy Gas Oil)  

-1 δείγµα jet fuel  

 

Τα ΗGO και το jet fuel παρόλο που δεν αποτελούν συστατικά κλάσµατα του ντήζελ, 

τα δείγµατα τους χρησιµοποιήθηκαν στην κατασκευή του µοντέλου του ειδικού βάρους 

καθώς οι τιµές φασµατικής απορρόφησης και του ειδικού βάρους που παρουσιάζουν  

είναι παραπλήσιες µε αυτές του ντήζελ και των συστατικών του κλασµάτων και δεν 

προκαλούν προβλήµατα στο µοντέλο της πρόβλεψης. 

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους που 

δηµιουργήθηκε µε ΤΝ∆ δίνονται στον ακόλουθο πίνακα:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.22 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ 

ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΕΙ∆ΙΚΟΥ ΒΑΡΟΥΣ SP.GR. ΜΕ ΤΝ∆ 
Αριθµός δειγµάτων 80 

συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 8 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών ειδικού βάρους 0.7844-0.9950 
 sp.gr. όλων των δειγµάτων    

(gr/cm3)   
Συναρτήσεις µεταφοράς   

1ου ενδιάµεσου επιπέδου tansig 
  2ου ενδιάµεσου επιπέδου tansig 

              επιπέδου εξόδου purelin 
Επαναληψιµότητα πρότυπης 0.0005 

µεθόδου ASTM D-1298   
(gr/cm3)   

Αναπαραγωγιµότητα πρότυπης 0.0012 
µεθόδου ASTM D-1298   

(gr/cm3)   
 

 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του ειδικού βάρους sp.gr. που 

δηµιουργήθηκε µε TN∆, για τα σύνολα των δειγµάτων εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στον ακόλουθο πίνακα:  
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.23 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ ΤΟΥ ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ  ΤΟΥ ΕΙ∆ΙΚΟΥ ΒΑΡΟΥΣ SP. GR. ΜΕ ΤΝ∆ 

Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της  Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο 
σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  
πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  
  
  
  
  (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) (gr/cm3) 

Σύνολο  
εκπαίδευσης 0.0008 0.0010 0.0010 0.0000 0.0038 

Σύνολο 
 ελέγχου 0.0009 0.0010 0.0010 0.0002 0.0017 

 

 

Στα παρακάτω διαγράµµατα 7.73 και 7.74 δίνονται οι τιµές των απολύτων 

σφαλµάτων της πρόβλεψης των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

αντίστοιχα: 

∆ιάγραµµα 7.73 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων της πρόβλεψης για το σύνολο 
εκπαίδευσης
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∆ιάγραµµα 7.74 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων της πρόβλεψης για το σύνολο 
ελέγχου
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων της πρόβλεψης για τα δείγµατα του συνόλων  

εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.75 και 7.76: 

 

∆ιάγραµµα 7.75 
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∆ιάγραµµα 7.76  

 
 

 

7.2.2 Μοντέλο πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως (CL.P.) 
Κατά την δηµιουργία του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως µε τεχνητό 

νευρωνικό δίκτυο, χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 55 δείγµατα για την εκπαίδευση και τον 

έλεγχο του. Τα αποτελέσµατα πρόβλεψης του µοντέλου είναι εξαιρετικά και  οι ακρίβειες 

της πρόβλεψης που επιτυγχάνει είναι ιδιαιτέρως ικανοποιητικές.  

 

Αναλυτικά, τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στην δηµιουργία του µοντέλου 

πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. µε ΤΝ∆ είναι: 

-20 δείγµατα ντήζελ εισόδου από την µονάδα υδρογονοαποθείωσης  

-26 δείγµατα εξόδου από την µονάδα υδρογονοαποθείωσης  

-9 δείγµατα diesel oil  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. 

που δηµιουργήθηκε µε ΤΝ∆ παρουσιάζονται στον ακόλουθο πίνακα: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.24 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΕΧΝΙΚΩΝ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΩΝ ΤΟΥ ΜΟΝΤΕΛΟΥ 
ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΘΟΛΩΣΕΩΣ CL.P. ME ΤΝ∆ 

Αριθµός δειγµάτων 50 
συνόλου εκπαίδευσης   
Αριθµός δειγµάτων 5 
συνόλου ελέγχου   

Εύρος τιµών του σηµείου θολώσεως -9 --- +17 
CL.P. όλων των δειγµάτων    

(oC)   
Συναρτήσεις µεταφοράς   

1ο ενδιάµεσο επίπεδο tansig 
2ο ενδιάµεσο επίπεδο tansig 

                   επίπεδο εξόδου purelin 
Επαναληψιµότητα πρότυπης  2.0 

µεθόδου ASTM D-2500   
(oC)   

Αναπαραγωγιµότητα  πρότυπης  4.0 
µεθόδου ASTM D-2500   

(oC)   
 

 

Τα αποτελέσµατα του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου θολώσεως CL.P. που 

δηµιουργήθηκε µε ΤΝ∆, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 

7.25: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.25 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ ΤΟΥ  ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΟΥ ΣΗΜΕΙΟΥ ΘΟΛΩΣΕΩΣ CL.P. ΜΕ ΤΝ∆ 

  Μέσο απόλυτο Τυπικό σφάλµα Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

  σφάλµα της  της πρόβλεψης τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της  σφάλµα της  

  πρόβλεψης   της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

  MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

  ( C) ( C) ( C) ( C) ( C) 

Σύνολο εκπαίδευσης 0.49 0.62 0.62 0.0 1.7 

(Training set)           

Σύνολο ελέγχου 0.37 0.45 0.43 0.1 0.7 

(Test set)           
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Στα διαγράµµατα 7.77 και 7.78 δίνονται οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων της 

πρόβλεψης των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.77 

∆ιάγραµµα  τιµών απολύτων σφαλµάτων της πρόβλεψης του 
συνόλου εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου 

θολώσεως CL.P. 

0.00

0.20

0.40

0.60

0.80

1.00

1.20

1.40

1.60

1.80

2.00

DA4
DMO8

DMI6

DMO19
DMI2

DMI20

DMI14
DMI9

DA7

DMO22

DMO21
DMI8

DMOA2

DMI10
DMI4

DMO15

DMO18

DMO7

DMI12 DA1

DMI16

DMI17
DMO2

DA9

DMO16

∆είγµατα συνόλου εκπαίδευσης

Τι
µέ
ς 
απ

ολ
ύτ
ω
ν 
σφ

αλ
µά

τω
ν 
τη
ς 

π
ρό

βλ
εψ

ης
 (o C

)

 
 

∆ιάγραµµα 7.78 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτων σφαλµάτων της πρόβλεψης του 
συνόλου ελέγχου του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου 

θολώσεως CL.P.
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων της πρόβλεψης για τα δείγµατα των συνόλων 

εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.79 και 7.80 αντίστοιχα: 

∆ιάγραµµα 7.79 

 
 

∆ιάγραµµα 7.80 

 
 

 
 
7.2.3 Mοντέλο πρόβλεψης της καµπύλης απόσταξης 
 

Για την κατασκευή του µοντέλου πρόβλεψης της καµπύλης απόσταξης µε ΤΝ∆ 

χρησιµοποιήθηκαν συνολικά 52 διαθέσιµα δείγµατα ντήζελ και συστατικών του 

κλασµάτων. Για κάθε σηµείο απόσταξης δηµιουργήθηκε ένα µοντέλο πρόβλεψης µε 
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ΤΝ∆ και όλα µαζί τα επιµέρους αυτά µοντέλα συγκεντρώθηκαν σε ένα ενιαίο τελικό 

µοντέλο πρόβλεψης της καµπύλης απόσταξης, το οποίο δηµιουργήθηκε  σε λογιστικό 

φύλλο του EXCEL. Ουσιαστικά, το µοντέλο πρόβλεψης της καµπύλης απόσταξης, που 

δηµιουργήθηκε µε ΤΝ∆, αποτελείται από 21 επιµέρους µοντέλα πρόβλεψης σηµείων 

απόσταξης. Οι ακρίβειες της πρόβλεψης που επιτυγχάνονται είναι αρκετά ικανοποιητικές 

για τα περισσότερα σηµεία απόσταξης και προσεγγίζουν τα µεγέθη ακρίβειας της  

πρότυπης µεθόδου ASTM D-86. 

 

Αναλυτικά τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν για την δηµιουργία των επιµέρους 

µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων απόσταξης µε TN∆ είναι: 

-19 δείγµατα ντίζελ εισόδου από την  µονάδα υδρογονοαποθείωσης 

-24 δείγµατα ντίζελ εξόδου από την µονάδα υδρογονοαποθείωσης  

-9 δείγµατα diesel oil 

 

 

Τα δείγµατα που χρησιµοποιήθηκαν στο σχηµατισµό των συνόλων εκπαίδευσης και 

ελέγχου των ΤΝ∆ των µοντέλων πρόβλεψης, ήταν κοινά και στα 21 επιµέρους µοντέλα 

των σηµείων απόσταξης.  

 

Τα τεχνικά χαρακτηριστικά των ΤΝ∆ των επιµέρους µοντέλων πρόβλεψης των 

σηµείων της καµπύλης απόσταξης δίνονται στους πίνακες 7.26α, 7.26β και 7.26γ:  

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.26α 
Αριθµός δειγµάτων Αριθµός δειγµάτων

συνόλων εκπαίδευσης συνόλων ελέγχου 
52 4 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 7.26β 
Σηµεία Εύρος τιµών  Επαναληψιµότητα Αναπαραγωγιµότητα 

απόσταξης των σηµείων απόσταξης πρότυπης µεθόδου πρότυπης µεθόδου 
  του συνόλου των δειγµάτων ASTM D-86 ASTM D-86 

(%) (oC) (oC) (oC) 
IBP 155-231 3.5 8.5 
5% 211-287 7.3 16.5 

10% 218-301 6.4 12.7 
15% 225-312 3.7 9.8 
20% 231-319 3.2 8.5 
25% 236-325 2.9 7.7 
30% 241-330 2.8 7.3 
35% 246-333 2.7 7.1 
40% 251-338 2.7 7.0 
45% 256-341 2.7 7.0 
50% 262-345 2.7 7.1 
55% 267-348 2.8 7.3 
60% 273-352 2.9 7.5 
65% 280-356 3.0 7.9 
70% 287-360 3.2 8.4 
75% 295-365 3.5 9.2 
80% 304-370 3.9 8.1 
85% 314-377 3.6 8.1 
90% 328-387 3.6 7.8 
95% 347-401 4.7 10.4 
FBP 359-407 3.5 10.5 

 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.26γ 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΥΝΑΡΤΗΣΕΩΝ ΜΕΤΑΦΟΡΑΣ-ΕΝΕΡΓΟΠΟΙΗΣΗΣ 

Σηµείο  Επίπεδο 1ο ενδιάµεσο 2ο ενδιάµεσο Επίπεδο  
απόσταξης εισόδου επίπεδο επίπεδο εξόδου 

(%)         
IBP - logsig logsig purelin 
5% - tansig tansig purelin 
10% - tansig tansig purelin 
15% - tansig tansig purelin 
20% - tansig tansig purelin 
25% - tansig tansig purelin 
30% - tansig tansig purelin 
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35% - tansig tansig purelin 
40% - tansig tansig purelin 
45% - tansig tansig purelin 
50% - tansig tansig purelin 
55% - logsig logsig purelin 
60% - tansig tansig purelin 
65% - tansig tansig purelin 
70% - tansig tansig purelin 
75% - tansig tansig purelin 
80% - tansig tansig purelin 
85% - logsig logsig purelin 
90% - tansig tansig purelin 
95% - logsig logsig purelin 
FBP - logsig logsig purelin 

 

Τα µεγέθη ακρίβειας της πρότυπης µεθόδου απόσταξης προκύπτουν από κατάλληλα 

νοµογράµµατα και τύπους που αναφέρονται στα  βιβλία των πρότυπων µεθόδων της 

ASTM. [8] (Παράρτηµα) 

 

Τα αποτελέσµατα των επιµέρους µοντέλων πρόβλεψης των σηµείων απόσταξης που 

δηµιουργήθηκαν µε TN∆, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, δίνονται στον πίνακα 

7.27: 

 

ΠΙΝΑΚΑΣ 7.27 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΣΦΑΛΜΑΤΩΝ ΤΩΝ ΜΟΝΤΕΛΩΝ ΠΡΟΒΛΕΨΗΣ ΤΩΝ ΣΗΜΕΙΩΝ ΤΗΣ ΚΑΜΠΥΛΗΣ ΑΠΟΣΤΑΞΗΣ ΜΕ ΤΝ∆ 

Σηµείο  Σύνολα Μέσο απόλυτο Τυπικό Μέσο σφάλµα της Ελάχιστο απόλυτο Μέγιστο απόλυτο

απόσταξης εκπαίδευσης σφάλµα της σφάλµα της τετραγωνικής ρίζας σφάλµα της σφάλµα της 

  και ελέγχου πρόβλεψης  πρόβλεψης της πρόβλεψης πρόβλεψης πρόβλεψης 

    MAEP SEP RMSEP MinAEP MaxAEP 

(%)   ( C) ( C) ( C) ( C) ( C) 

ΙΒP Σύνολο εκπαίδευσης 1.23 1.70 1.69 0.04 4.73 

  Σύνολο ελέγχου 2.58 2.68 3.47 0.69 6.48 

5% Σύνολο εκπαίδευσης 1.05 1.44 1.43 0.01 4.03 

  Σύνολο ελέγχου 1.37 1.59 1.64 0.27 2.37 

10% Σύνολο εκπαίδευσης 0.80 1.08 1.07 0.02 3.07 
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  Σύνολο ελέγχου 1.03 1.01 1.06 0.77 1.26 

15% Σύνολο εκπαίδευσης 0.84 1.19 1.17 0.01 4.20 

  Σύνολο ελέγχου 1.40 1.36 1.75 0.22 3.04 

20% Σύνολο εκπαίδευσης 1.34 1.69 1.67 0.11 3.87 

  Σύνολο ελέγχου 1.66 1.56 2.14 0.14 3.80 

25% Σύνολο εκπαίδευσης 0.94 1.22 1.21 0.02 2.63 

  Σύνολο ελέγχου 0.50 0.63 0.56 0.10 0.80 

30% Σύνολο εκπαίδευσης 0.90 1.23 1.22 0.03 3.89 

  Σύνολο ελέγχου 1.80 1.27 2.11 0.11 3.19 

35% Σύνολο εκπαίδευσης 5.19 1.40 5.37 1.32 8.59 

  Σύνολο ελέγχου 4.29 1.73 4.54 2.16 6.37 

40% Σύνολο εκπαίδευσης 1.16 1.66 1.65 0.19 6.22 

  Σύνολο ελέγχου 2.52 1.48 2.83 0.94 4.51 

45% Σύνολο εκπαίδευσης 0.99 1.29 1.28 0.06 3.33 

  Σύνολο ελέγχου 2.11 1.91 2.57 0.29 3.98 

50% Σύνολο εκπαίδευσης 1.00 1.34 1.33 0.03 3.40 

  Σύνολο ελέγχου 1.78 2.12 2.21 0.38 3.90 

55% Σύνολο εκπαίδευσης 0.98 1.20 1.19 0.06 3.08 

  Σύνολο ελέγχου 1.48 2.28 2.00 0.19 3.65 

60% Σύνολο εκπαίδευσης 0.91 1.23 1.15 0.01 3.55 

  Σύνολο ελέγχου 1.17 1.15 1.38 0.42 2.20 

65% Σύνολο εκπαίδευσης 1.02 1.26 1.24 0.07 2.94 

  Σύνολο ελέγχου 0.85 0.92 1.16 0.00 2.07 

70% Σύνολο εκπαίδευσης 0.93 1.17 1.15 0.00 2.19 

  Σύνολο ελέγχου 1.06 1.47 1.28 0.03 1.82 

75% Σύνολο εκπαίδευσης 1.06 1.37 1.35 0.05 3.82 

  Σύνολο ελέγχου 1.20 1.29 1.44 0.26 2.10 

80% Σύνολο εκπαίδευσης 1.02 1.25 1.24 0.07 2.73 

  Σύνολο ελέγχου 0.67 1.06 1.06 0.10 2.09 

85% Σύνολο εκπαίδευσης 0.82 1.19 1.17 0.03 3.08 

  Σύνολο ελέγχου 0.95 1.01 1.19 0.09 4.28 

90% Σύνολο εκπαίδευσης 0.44 0.68 0.67 0.00 2.84 

  Σύνολο ελέγχου 1.33 2.10 1.86 0.09 3.22 

95% Σύνολο εκπαίδευσης 0.70 0.97 0.96 0.01 3.49 

  Σύνολο ελέγχου 2.69 1.28 2.91 1.10 4.02 

FBP Σύνολο εκπαίδευσης 0.51 0.82 0.81 0.01 2.99 

  Σύνολο ελέγχου 0.36 0.49 0.46 0.03 0.81 
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Για λόγους οικονοµίας κειµένου δεν θα παρουσιαστούν τα διαγράµµατα των 

απολύτων τιµών και των κατανοµών των σφαλµάτων όλων µοντέλων των σηµείων 

απόσταξης. Γι’ αυτό τον σκοπό επιλέχθηκε η παρουσίαση των µοντέλων πρόβλεψης 

ορισµένων µόνο εκ των σηµαντικότερων σηµείων απόσταξης, που είναι το ΙΒΡ, το 10%, 

50%, 85% και FBP. Για τις απόλυτες τιµές και τις κατανοµές των σφαλµάτων των 

µοντέλων πρόβλεψης των σηµαντικότερων σηµείων απόσταξής δίνονται τα ακόλουθα: 

 

-Αρχικό σηµείο ζέσεως IBP 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων της πρόβλέψης για τα σύνολα εκπαίδευσης και 

ελέγχου του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP, δίνονται στα 

διαγράµµατα 7.81 και 7.82 αντιστοίχως: 

 

∆ιάγραµµα 7.81 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτου σφάλµατος για το σύνολο εκπαίδευσης 
του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP
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∆ιάγραµµα 7.82 

∆ιάγραµµα τιµών απολύτου σφάλµατος για το σύνολο ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων της πρόβλεψης για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου 

του µοντέλου πρόβλεψης του αρχικού σηµείου ζέσεως IBP, παρουσιάζονται υπό µορφή 

ιστογραµµάτων στα διαγράµµατα 7.83 και 7.84: 

 

∆ιάγραµµα 7.83 
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∆ιάγραµµα 7.84 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 10% 

Οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 

στο οποίο γίνεται ανάκτηση του 10% του αρχικού δείγµατος, για τα σύνολα εκπαίδευσης 

και ελέγχου, παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.85 και 7.86 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.85 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% 
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∆ιάγραµµα 7.86 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10% 
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 10%, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα  7.87 και 7.88 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.87 
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∆ιάγραµµα 7.88 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 50% 

Για το µοντέλο πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης, όπου γίνεται ανάκτηση του 50% 

του αρχικού δείγµατος, οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων για τα σύνολα εκπαίδευσης 

και ελέγχου παρουσιάζονται στα διαγράµµατα 7.89 και 7.90 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.89 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50%
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∆ιάγραµµα 7.90 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου ελέγχου του 
µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50%
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 50%, δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.91 και 7.92: 

 

∆ιάγραµµα 7.91 
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∆ιάγραµµα 7.92 

 
 

-Σηµείο απόσταξης 85% 

Για το µοντέλο πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης όπου ανακτάται το 85% του 

αρχικού δείγµατος, οι τιµές των απολύτων σφαλµάτων των δειγµάτων των συνόλων 

εκπαίδευσης και ελέγχου δίνονται στα διαγράµµατα 7.93 και 7.94 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.93 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων των δειγµάτων του συνόλου 
εκπαίδευσης του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85%
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∆ιάγραµµα 7.94 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων των δειγµάτων του συνόλου 
ελέγχου του µοντέλου πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85%
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

πρόβλεψης του σηµείου απόσταξης 85% δίνονται υπό µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.95 και 7.96 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.95 
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∆ιάγραµµα 7.96 

 
 

-Τελικό σηµείο ζέσεως FBP 

Για το µοντέλο πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως της καµπύλης απόσταξης, οι 

τιµές των απολύτων σφαλµάτων της πρόβλεψης, για τα σύνολα εκπαίδευσης και ελέγχου, 

δίνονται στα διαγράµµατα 7.97 και 7.98 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.97 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP

0.00

0.50

1.00

1.50

2.00

2.50

3.00

3.50

DA4
DMI6

DMI9
DMO9

DMO6

DMO21

DMOA0
DA3

DA6

DMI19

DMI16

DMI10
DMO4

DMI8
DMO3

DMO5
DMO2

DMO7

DMO10

DMI22 DA2
DMI5

DMOA1
DMO1

∆είγµατα συνόλου εκπαίδευσης

Τι
µέ
ς 
απ

ολ
ύτ
ω
ν 
σφ

αλ
µά

τω
ν 

(o C
)

 



 211

 

∆ιάγραµµα 7.98 

∆ιάγραµµα απολύτων σφαλµάτων του συνόλου εκπαίδευσης του 
µοντέλου πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP
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Οι κατανοµές των σφαλµάτων των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου του µοντέλου 

πρόβλεψης του τελικού σηµείου ζέσεως FBP, δίνονται υπο µορφή ιστογραµµάτων στα 

διαγράµµατα 7.99 και 7.100 αντίστοιχα: 

 

∆ιάγραµµα 7.99 
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∆ιάγραµµα 7.100 

 
 

 

Παρακάτω παρουσιάζεται ένα συγκεντρωτικό διάγραµµα, όπου απεικονίζονται τα 

τυπικά σφάλµατα της πρόβλεψης SEP των συνόλων εκπαίδευσης και ελέγχου όλων των 

µοντέλων των σηµείων απόσταξης που δηµιουργήθηκαν µε ΤΝ∆: 

 

∆ιάγραµµα 7.101 

∆ιάγραµµα τυπικών σφαλµάτων της πρόβλεψης SEP των µοντέλων 
των σηµείων απόσταξης
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7.3 Συµπεράσµατα των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων του ντήζελ 

 
Από την παρουσίαση των αποτελεσµάτων των µοντέλων πρόβλεψης των ιδιοτήτων 

του ντήζελ, είναι δυνατόν να συµπεράνει κανείς ότι, η συσχέτιση της φασµατοσκοπίας 

του µέσου υπερύθρου µε τις τιµές των ιδιοτήτων του ντήζελ και των συστατικών του 

κλασµάτων είναι εφικτή και µπορεί να οδηγήσει σε πολύ καλά αποτελέσµατα 

πρόβλεψης. Τόσο τα µοντέλα πρόβλεψης που δηµιουργήθηκαν  µε τις πολυπαραµετρικές 

µεθόδους της PCR και της PLS, όσο και αυτά που δηµιουργήθηκαν µε ΤΝ∆, 

παρουσιάζουν αξιόλογα αποτελέσµατα και δίνουν καλές προσεγγίσεις των τιµών 

ιδιοτήτων του ντήζελ, µε ακρίβειες που προσεγγίζουν σε ικανοποιητικό βαθµό αυτές των 

πρότυπων µεθόδων µέτρησης. 

 

Με την συσχέτιση της φασµατικής απορρόφησης µε τις τιµές των ιδιοτήτων των 

καυσίµων ντήζελ, είναι εφικτή η δηµιουργία αλγορίθµων-µοντέλων πρόβλεψης, που µε 

βάση τα δεδοµένα της φασµατικής απορρόφησης στο µέσο υπέρυθρο IR, µπορούν να 

χρησιµοποιηθούν για την on-line µέτρηση των ιδιοτήτων στην γραµµή παραγωγής ενός 

διυλιστηρίου. Η σηµασία αυτού του γεγονότος είναι µεγάλη καθώς µε την άµεση και 

εύκολη µέτρηση των ιδιοτήτων αυτών, εξοικονοµούνται χρονικοί και οικονοµικοί πόροι 

από την παραγωγή του διυλιστηρίου. 

 

Αξιολογώντας τα µοντέλα που δηµιουργήθηκαν σε αυτή την εργασία, προκύπτει ότι 

τα αποτελέσµατα πρόβλεψης που επιτυγχάνονται είναι πολύ ικανοποιητικά και 

συγκρινόµενα µε αυτά των εργασιών που παρουσιάστηκαν στην βιβλιογραφική 

επισκόπηση είναι ακριβέστερα. Αξίζει να σηµειωθεί ότι, το εύρος τιµών των ιδιοτήτων 

στο οποίο κινήθηκαν τα σύνολα εκπαίδευσης των µοντέλων αυτής της εργασίας ήταν 

µεγαλύτερο σε σχέση µε αυτά των εργασιών που παρουσιάστηκαν στην βιβλιογραφική 

επισκόπηση. Μέσα σε αυτά πρέπει να προστεθεί το γεγονός ότι, από την µελέτη αυτή της 

υπάρχουσας βιβλιογραφίας δεν διαπιστώθηκε η ύπαρξη παροµοίων εργασιών που να 

αφορούν την πρόβλεψη των ψυχρών ιδιοτήτων του ντήζελ  από την συσχέτιση τους  µε 

φασµατοσκοπικά δεδοµένα απορρόφησης στο µέσο υπέρυθρο. 
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Συγκρίνοντας τα αποτελέσµατα των µοντέλων αυτής της εργασίας µεταξύ τους 

διαπιστώνεται ότι, τα µοντέλα που δηµιουργήθηκαν µε τα τεχνητά νευρωνικά δίκτυα, για 

τα σύνολα των δειγµάτων εκπαίδευσης που χρησιµοποιούν και για τις ιδιότητες που 

προβλέπουν, παρουσιάζουν πολύ καλύτερα αποτελέσµατα σε σχέση µε τα αντίστοιχα 

µοντέλα των πολυπαραµετρικών. Για τα µοντέλα πρόβλεψης που δηµιουργήθηκαν µε τις 

δύο πολυπαραµετρικές µεθόδους δεν είναι δυνατόν να  καταλήξει κανείς σε γενικό 

συµπέρασµα για το ποια µέθοδος αποδίδει καλύτερα αποτελέσµατα στο σύνολο των 

ιδιοτήτων, καθώς σε κάθε ιδιότητα διαφέρει η απόδοση της κάθε µεθόδου.  

 

Παρά τα ικανοποιητικά αποτελέσµατα που παρουσίασαν τα µοντέλα πρόβλεψης των 

ιδιοτήτων του ντήζελ αυτής της εργασίας, είναι  αναγκαίο να αναφερθεί ότι, ο αριθµός 

των δειγµάτων του ντήζελ και των συστατικών τους κλασµάτων που συλλέχθηκαν, είναι 

σχετικά µικρός και δεν συµβάλλει στην σωστή και πλήρη ανάπτυξη των µοντέλων. Είναι 

σαφές πώς, ένας µεγαλύτερος αριθµός δειγµάτων, µε σχετικά µεγαλύτερους και πιο 

ισορροπηµένους πληθυσµούς σε δείγµατα των συστατικών κλασµάτων του ντήζελ, θα 

οδηγούσε καλύτερα αποτελέσµατα πρόβλεψης. 
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ΠΑΡΑΡΤΗΜΑ 
 
Παράδειγµα αλγορίθµου ενός ΤΝ∆ της εργασίας  

 
Παρακάτω παρατίθεται ένα παράδειγµα αλγοριθµικού κώδικα που 

χρησιµοποιήθηκε σε ένα ΤΝ∆ της παρούσας εργασίας. Συγκεκριµένα, πρόκειται για 

τον κώδικα που χρησιµοποιήθηκε στην δηµιουργία του ΤΝ∆ του µοντέλου 

πρόβλεψης του ειδικού βάρους και είναι στην γλώσσα του λογισµικού πακέτου 

Matlab: 

 
clear all 
load D35.txt 
 
  d=D35; 
  d=d'; 
  r=80; 
   

  x=d(1:end-1,1:r); 
  y=d(end,1:r); 
   
  xtest=d(1:end-1,r+1:end); 
  ytest=d(end,r+1:end); 
   
   
  [xn,minx,maxx,yn,miny,maxy]=premnmx(x,y); 
   
  testx=tramnmx(xtest,minx,maxx); 
  testy=tramnmx(ytest,miny,maxy); 
   
  VV.P=testx; 
  VV.T=testy; 
  VV.Pi=[]; 
  VV.Ai=[]; 
    
  
  net=newff(minmax(xn),[5 2 1],{'tansig','tansig','purelin'}, 'traingdx'); 
 
      net.trainParam.epochs = 20000; 
 
        switch_flag=0; 
    
    while (switch_flag==0) 
        % Store previously traind ANN 
        net1 = net; 
        % Typical training 
        net = train(net,xn,yn); 
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        resn=sim(net,xn);     
        restestn=sim(net,testx); 
        train_err=(norm(resn-yn))^2; 
        val_err1 = (norm(restestn-testy))^2; 
 
        fprintf('Training : %6.6f   Validation : %6.6f\n',train_err, val_err1); 
         
        an = input('Continue with typical training (Yes=1, No=2) ?'); 
         
        if (an==2)  
            switch_flag=1; 
        end 
     end 
     

 
    [net,tr] = train(net1,xn,yn,[],[],VV); 
     
    res=postmnmx(resn,miny,maxy); 
    restest=postmnmx(restestn,miny,maxy);     
   
    subplot(2,1,1) 
    plot(y-res) 
    subplot(2,1,2) 
    stem(ytest-restest) 
   
  a=input('save results(Y=1, N=2)? (1/2)');   
 
  switch a 
     
  case 1 
   
  pred=[res restest]'; 
  qb=cell2mat(net.b); 
  qi=cell2mat(net.iw); 
  ql1=cell2mat(net.lw(2,1)); 
  ql2=cell2mat(net.lw(3,2)); 
 
  save pred.txt pred -ascii 
  save qb.txt qb -ascii 
  save qi.txt qi -ascii 
  save ql1.txt ql1 -ascii 
  save ql2.txt ql2 -ascii 
   
  case 2 
       
    end 
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Παράθεση νοµογραµµάτων και τύπων των µεγεθών ακρίβειας της 

πρότυπης µεθόδου απόσταξης και του σηµείου απόφραξης ψυχρού 

φίλτρου 

 
Νοµογράµµατα και τύποι της πρότυπης µεθόδου απόσταξης  ASTM D-86 

Το νοµόγραµµα που διέπει τον προσδιορισµό των µεγεθών ακρίβειας των 

σηµείων απόσταξης, µε βάση την πρότυπη µέθοδο ASTM D-86, δίνεται στο σχήµα 1: 

 
Σχήµα 1: Νοµόγραµµα µεγεθών ακρίβειας της πρότυπης µεθόδου ASTM D-86 

 

Οι τύποι που διέπουν το παραπάνω νοµόγραµµα δίνονται στον ακόλουθο πίνακα: 
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ΠΙΝΑΚΑΣ 1 
ΠΙΝΑΚΑΣ ΤΥΠΩΝ ΜΕΓΕΘΩΝ  

ΠΡΟΤΥΠΗΣ ΜΕΘΟ∆ΟΥ ASTM D-86 

Σηµείο απόσταξης Επαναληψιµότητα Αναπαραγωγιµότητα 

  Repeatability Reproducibility 

(%) (oC) (oC) 

ΙΒP 3.5 8.5 

2% 3.5 2.6+1.92 S 

5% 1.1+1.08 S 2.0+2.53 S 

10% 1.2+1.42 S 3.0+2.64 S 

Από 20% έως70% 1.2+1.42 S 2.9+3.97 S 

80% 1.2+1.42 S 3.0+2.64 S 

Από 90% έως 95% 1.1+1.08 S 2.0+2.53 S 

FBP 3.5 10.5 
 

όπου το S δίνεται από τους τύπους: 

 

Για το σηµείο απόσταξης 5% είναι: S=C/V%=0.1(T10-TIBP) 

Για τα σηµεία απόσταξης από 10% έως 80% είναι: S=C/V%=0.05(T(V+10)-T(V-10)) 

Για το σηµείο απόσταξης 90% είναι: S=C/V%=0.1(T90-T80) 

Για το σηµείο απόσταξης 95% είναι: S=C/V%=0.2(T95-T90) 

 

Το C/V % είναι ο ρυθµός µεταβολής της θερµοκρασίας συνάρτηση της 

ανάκτησης 

 

Νοµογράµµατα και τύποι της πρότυπης µεθόδου προσδιορισµού του σηµείου 

αποφράξεως ψυχρού φίλτρου IP-309 

Το νοµόγραµµα που δίνει τον προσδιορισµό των µεγεθών ακρίβειας της πρότυπης 

µεθόδου προσδιορισµού του σηµείου αποφράξεως ψυχρού φίλτρου, δίνεται στο 

σχήµα 2:  
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Σχήµα 2: Νοµόγραµµα προσδιορισµού των µεγεθών ακρίβειας της προσδιορισµού του σηµείου 

αποφράξεως ψυχρού φίλτρου 

 

Οι τύποι που διέπουν το παραπάνω νοµόγραµµα είναι: 

 
Επαναληψιµότητα (Repatability) = 0.033(30-x)  

Αναπαραγωγιµότητα (Reproducibility) = 0.092(30-x) 

 

όπου η x µέση τιµή των αποτελεσµάτων ενός συνόλου σηµείων αποφράξεως 

ψυχρού φίλτρου, Σηµειώνεται ότι για θερµοκρασίες κάτω των –35oC τα παραπάνω 

µεγέθη δεν διασφαλίζονται. 
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