kemian tyokalupakkiin

B Tekodlysta on tulossa kemian teollisuuden ja tutkimuksen

uusi, arvokas tyokalu. Koneoppiminen tehostaa prosesseja
ja nakyy suoraan tuloksena viivan alla. Tutkijoita tekoaly
voi auttaa esimerkiksi reaktioiden suunnittelussa ja uusien

laakemolekyylien metsastyksessa.

Kalevi Rantanen

Niyton poikki kulkee monta ylos ja
alas sahaavaa kayrad. Kehityspaillik-
k6 Samuli Bergman suunnitteluyhtié
Neste Engineering Solutionsista esitte-
lee kemiantehtaan operaattorin tyona-
kymaia.

“Ajassa muuttuvat suureet muodos-
tavat yhdessd prosessin sormenjéljen,
jota kokenut operaattori osaa tulkita’,
Bergman kertoo.

Piikki yksittdisessd suureessa ei valt-
tamattd merkitse mitadn. Kahden suu-
reen yhtdaikainen muuttuminen voi jo
tarkoittaa sit4, ettd prosessiin pitaé teh-
dd muutoksia.

Pidtokset prosessin ajamisessa ovat
viime vuosiin asti perustuneet operaat-
torin peukalosdantoihin, kokemukseen
ja hiljaiseen tietoon. Rajoittuneen in-
himillisen tietimyksen on ollut pakko
riittdd, koska perinteiseltd automaatiol-
ta on puuttunut kykyé antaa dlykkiita
suosituksia.

Tekodlyn tyontovoimia

Nyt tilanne on muuttunut. On syntynyt
sekd uusia mahdollisuuksia ettd uusia
tarpeita.

Tekodlymallien raaka-ainetta eli mit-
tausdataa syntyy raskaassa kemiassa ja
isoissa tehtaissa paljon.

Esimerkiksi 6ljynjalostamossa on
20-30 yksikkod. Jokaisessa yksikossd
on tuhansia antureita, jotka mittaavat
jatkuvasti lampétilaa, virtausta, painet-
ta, pinnankorkeutta ja muita suureita.
Dataa my0s siilytetddn jo paineastia-
madréysten ja muiden lakien perusteel-
la pitkain, tavallisesti noin viisi vuotta.

Muita tyoéntdvoimia ovat laskenta-
teknologian ja algoritmien tehostu-
minen ja paraneminen. Teknologia
muuttuu dlykkaiksi, kun se saa oppi-
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miskykyd. Aivoja jéljittelevien moni-
kerroksisten neuroverkkojen oppimis-
teknologia, syvd koneoppiminen, on
edistynyt merkittdvisti.

My6s kemianteknologiassa neuro-
verkot mahdollistavat vaikeiden vuoro-
vaikutusten mallintamisen. Tyypillisen
reaktorin sisalld lampatilat, katalyytin
tila, likaantumisen aste ja monet muut
suureet vaihtelevat.

Inhimillisen operaattorin on mah-
dotonta paitella tarkasti, mitd monen
muuttujan yhteisvaikutuksesta seuraa.
Koneoppimisen avulla hdn pystyy na-
kemidn reaktorin sisélle virtuaalisesti.

Paikkoihin, joissa ei pystytd teke-
médn suoria mittauksia, voi esimer-
kiksi syntyd lampokeskittymid, kuumia
pisteitd. Ne pitdd ennakoida jo turval-
lisuussyistd. Tekodly pystyy varoitta-
maan kuumista pisteistd. Se kykenee
my0s kertomaan katalyytin kunnosta,
haitallisista sivureaktioista ja monista
muista seikoista, jotka aikaisemmin
ovat jadneet piiloon.

Parin viime vuoden aikana kehitetyt
tekodlymallit pystyvit kisittelemdan
suuria muuttujamiaria ja hallitsemaan
kokonaisia prosessiyksikoita.

Myds imua lisaa

Myos vetovoimat eli kysyntd ja vaati-
mukset ovat kasvaneet ja muuttuneet.

Vield parikymmenti vuotta sitten

tyypillinen kemiantehdas tuotti pitkid
aikoja samaa tuotetta samoista raaka-
aineista. Nyt asiakkaat kysyvat erilaisia
tuotteita lyhyehkoilld aikavileilla.
Raaka-aineetkin ovat entistd kirja-
vampia. Jopa oOljyteollisuuden fossiili-
set raaka-aineet vaihtelevat paljon. Uu-
siutuvat raaka-aineet tuovat mukaan li-
sdd muuttujia.
Vanhat peukalosddnnét auttavat pro-
sessin ajamisessa entistd vihemmén.
> > >
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Peukalosddntdjen rakentaminenkin
on vaikeutunut. Ty6suhteet ovat ly-
hentyneet, jolloin kokemuspersistd
tietoa kertyy yhdelle ihmiselle viahem-
man kuin ennen. Hiljaista tietoa siirtyy
eteenpdin entistd niukemmin.

Raakaan maailmaan

Jo 1980-luvulta alkaen on ollut kiytos-
sd optimointimenetelmid, jotka ovat
parantuneet koko ajan. On syntynyt
kehittynyttd sddtod, reaaliaikaista pro-
sessin optimointia ja adaptiivista tek-
nologiaa. Mukaan on tullut tekodlyn
aineksia.

Neste Engineering Solutions tuottaa
optimointiratkaisuja teollisuuden kéyt-
toon. Yhtiolld on asiakkaita tdtd nykya
viidessdtoista maassa.

Kesdkuussa 2018

to6n ja tuotannon maailmaan”, Berg-
man kuvailee muutosta.

Kymmeneksen tuloslisdys

Optimoinnissa liht6tasona on tavalli-
sesti kuvitelma siitd, miten prosessi voi
parhaimmillaan toimia.

Sitten on havaittu, ettd oletettua
maksimitulosta voidaan vield parantaa
kymmenen prosenttia. Tuotantoa voi-
daan lisatd tai energian kulutusta vi-
hentdd. Jos lisdtuotanto pystytdan myy-
madn, tulos sataa suoraan viimeiselle
riville.

Koneoppimisella ja muilla tekoaly-
ratkaisuilla tehdddn optimaalisesta vie-
14 optimaalisempaa.

”Tekodlylld saadaan saman suuruus-
luokan eli keskiméarin kymmenen pro-

sentin arvonlisdys”,

yritys teki yhteistys- ~ Mallin on pystyttﬁvﬁ Bergman arvioi.

sopimuksen te.kqta.l“y- vastaamaan “Tekoalyn. kayt-
alan tuotekehittdjan - v e ee toonotto vie luon-
Curious ALn kans- myos yuattav"“ nollisesti aikaa. Nyt
sa. Tekoilyn ja ko- tilanteisiin. ollaan kokeiluvai-

neoppimisen avulla
luodaan uusia ratkaisuja prosessiteol-
lisuuden tarpeisiin.

”Kehittyneet optimointituotteemme
kayttavat jo nyt tekodlyd, mutta ha-
luamme viedd tuotteemme vield seu-
raavalle tasolle”, Samuli Bergman sa-
noo.

Térked kilpailutekija on koneoppi-
mismallin oppimiskyky. Malli koulu-
tetaan opetusdatalla. Sitten seuraa rat-
kaiseva testi. Katsotaan, toimiiko malli,
kun siihen opetusdatan sijaan syéte-
tddn uutta, “vierasta” dataa.

”Ensimmdiset kokemukset Curious
ALn teknologiasta ovat olleet rohkai-
sevia”

Vaikka uusia sovelluksia voi verra-
ta kuvien ja kasvojen tunnistamiseen,
teollisuudessa tulee vastaan myds mer-
kittavia eroja.

Kemiantehtaan kdyntijaksot ovat pit-
kid, jopa 5-6 vuotta. Laitteisto kuluu
mekaanisesti ja likaantuu. Vuorokau-
sivaihtelukin voi vaikuttaa toimintaan.
Ulkona sijaitsevan reaktorin tai put-
ken lampétila voi olla péivilla korkea
ja yolld matala.

Joku mittari saattaa lakata toimimas-
ta, eikd sitd voida vaihtaa pariin vuo-
teen. Mallin on siten toimittava epdtéy-
delliselld datalla. Joskus tulee kokonaan
vadrdd dataa. Mallin on pystyttavi vas-
taamaan ylldttaviinkin tilanteisiin.

”Teoriasta siirrytdan raakaan kdytan-
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heessa. Bergman

kertoo yhti6n tehneen erilaisia pilotte-
ja muutaman vuoden verran.

Luotettavuus on varmistettava. Hyo-
ty prosessin tehostumisesta menete-
tadn, jos tekodlymallin hdirié pysayt-
tad laitoksen, vaikka vain muutamaksi
tunniksi. Jo turvasyisté aloitetaan pie-
nistd kokeiluista.

*Tarvitaan esimerkkeji. Niitd usko-
taan”

Kovaa kilpailua

Neste Engineering Solutions ja Curious
AT ovat molemmat kotimaisia yrityk-
sid. Suomessa on kyetty luomaan kil-
pailukykyisti tekodlyteknologiaa.

Kilpailukyvyn sdilyttdiminen ja vah-
vistaminen vaatii ty6td. Alan toimijoi-
ta, suuria ja pienid, riittdd ympari maa-
ilman.

Espanjalainen o6ljy-yhtié Repsol il-
moitti viime vuonna kdynnistdvansd
Google Cloudin kanssa tekodlyhank-
keen Tarragonan jalostamossa Kata-
lonian rannikolla. Yhtié kertoo, etti
laitoksessa pystytddn digitaalisesti hal-
litsemaan kolmeakymmentd muuttu-
jaa. Koneoppimisen avulla muuttujien
médrd nostetaan neljdansataan.

Tekodlyn avulla espanjalaisyritys
arvioi parantavansa jalostusmargi-
naalia 30 senttid tynnyrid kohti, mika
Tarragonassa merkitsee 20 miljoonan

dollarin tulonlisdysté vuositasolla.

Alan pioneeri, yhdysvaltalainen SAS
aloitti yli 40 vuotta sitten suurdatan
analyysipalvelujen kehittdimisen. Nyt
yhti6 etenee tekodlyssd levedlld rinta-
malla.

Maaliskuussa 2018 SAS solmi belgia-
laisen erikoiskemikaalien valmistajan
Solvayn kanssa sopimuksen digitaa-
lisen transformaation tehostamises-
ta edistyneelld data-analytiikalla. Ta-
voitteena on parantaa tuotannon opti-
mointia merkittavasti.

Sopimuksen yksityiskohdista vaie-
taan, mutta arvata voi, ettd tekodlya on
mukana. Semminkin, kun sama Solvay
on sopinut kalifornialaisen tekoaly-yri-
tyksen Stem Inc:n kanssa tekodlyjérjes-
telmén asentamisesta Kanadaan, jossa
jarjestelmalld hallitaan energiavarasto-
ja.

Tuotepéillikko Marcia Walker
SAS:n padkonttorista Pohjois-Caroli-
nasta valottaa kokonaiskuvaa.

“Monet ihmiset kuvittelevat henget-
tomid robotteja tekemdssa toistuvia
tehtdvid, kun he ajattelevat tekodlyd.
Tdmai on vanhentunut kisitys’, Walker
$anoo.

Hin muistuttaa, ettd tekodlyn sovel-
lukset eivit rajoitu mekaniikkaan. Te-
kodly voi edistdd kemianteollisuutta
vaikkapa konendolld ja luonnollisen
kielen prosessoinnilla.

“Esimerkiksi maalinvalmistaja voi
kayttda konendkod tuottamaan hieno-
piirteisid virisdvyji, jotka aikaisemmin
olivat vaikeita. Kielen prosessoinnilla
valmistaja voi muokata rakenteettomia
tekstildhteitd, kuten laitteiden yllapito-
asiakirjoja, toimitusasiakirjoja ja asia-
kaspalvelukeskusten tallenteita niin,
ettd syntyy uusia oivalluksia”

Ennustetaan reaktioita

Tutkimuksessa tekoilyd sovelletaan
esimerkiksi prosessien ja reaktioiden
suunnittelussa.

Yhdysvaltalaisen Princetonin yli-
opiston ja kemianjitti Merckin tutki-
jaryhma on professori Abigail Doylen
johdolla kehittinyt algoritmeja, jotka
ennustavat neljan komponentin reak-
tioiden kulkua.

Ryhmi tutki muun muassa ldake-
teollisuudessa térkeitd ristikytkenta-
reaktioita, joilla hiilen ja typen yhdis-
teitd liitetddn toisiinsa.

Tutkijat kévivét ldpi erilaisia mate-
maattisia malleja. He paatyivat kaytta-


http://chemlabs.princeton.edu/doyle/people/about-abby/

méin koneoppimisessa yleisid paatos-
puita ja niistd rakennettuja “satunnais-
metsid”. Samalla osoitettiin, etté tekodly
tuottaa myos kauniita kuvaesityksid.

“Professori Doyle ja hdnen tyotove-
rinsa ovat soveltaneet tekodlya teravalld
tavalla ongelmaan, jota on vaikea kisi-
telld yksinkertaisilla lineaarisilla mal-
leilla”, sanoo Wisconsin-Madisonin
yliopiston matematiikan ja biokemian
professori Julia Mitchell, joka ei osal-
listunut tutkimukseen.

”Kemiallisessa avaruudessa pienilla
muutoksilla voi olla dramaattisia seu-
rauksia. Sellaiset ilmi6t saadaan pa-
remmin hallintaan satunnaismetsin
mallilla”

Laadkkeita tekoalylla

Toukokuussa 2018 huippuyliopisto
MIT (Massachusetts Institute of
Technology) muodosti uuden, ko-
neoppimista ja tekodlyd hyédyntavin
konsortion kahdeksan johtavan ladke-
alan yrityksen kanssa. Mukaan tulivat
Amgen, BASE Bayer, Eli Lilly, Novar-
tis, Pfizer, Sunovion ja WuXi App Tech.

Konsortion tavoitteena on edistdd
uusien ohjelmien kehittdmistd pien-
ten molekyylien synteesid varten. Yksi
MIT:n tutkijoista on Suomesta lihte-
nyt fyysikko ja laskennallisen molekyy-
libiologian tutkija Tommi Jaakkola.

Ladkejatti GlaxoSmithKline on teh-
nyt tekodly-yhteisty6td niin ikddn pien-
ten ladkemolekyylien l6ytimiseksi. Sen
kumppanina on tekoély-yritys Cloud
Pharmaceuticals.

Cloud Pharmaceuticalsin operatiivi-
nen johtaja Don van Dyke sanoo Phar-
maphorum-lehdessi, ettd tekoilypro-
sessi lyhentdd kehitysaikaa yli viides-
td vuodesta muutamaan kuukauteen.
Prosessin yksityiskohdat ovat kuiten-
kin yrityssalaisuuksia.

Kultajyvat hypeakanoista

Viitteet kehitysajan lyhentdmisestd alle
kymmenesosaan ja vastaavat julistuk-
set herittavit luonnollista epaluuloa.

Yhdysvaltain kemianseuran ACS:n
lehti Chemical & Engineering News ko-
kosi viime elokuussa yhteen asiantun-
tijoiden kokemuksia ja ndkemyksii ai-
heesta.

Painotus- ja nakemyseroista riippu-
matta “kemiallisen tekodlyn” tutkijat
ovat yhtd mieltd parista perusasias-
ta. Heidan mukaansa koneoppimisen
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merkitystd lijoitellaan. Siita huolimat-
ta kyseessd on aidosti arvokas tyokalu.

Paljon riippuu lahtétietojen tasosta.
Tarvitaan runsaasti hyvin jdrjestettyd
dataa, joka mielellddn sisdltdd myos
negatiiviset tulokset. Toistaiseksi tie-
delehdissd on esitelty tietoja onnistu-
neista reaktioista, niitdkin hajanaisesti
ja kirjavasti. Harhalaukausten kuvauk-
set on tavallisesti jéitetty pois.

Glasgow’n yliopiston kemisti Leroy
Cronin sanoo, etti pitdd oppia raken-
tamaan tietokantoja ja kuvaamaan data
algoritmeille kdyttokelpoisessa muo-
dossa.

Tekodlykeskustelun sekavuus johtuu
osittain kisitteiden hamaryydestd ja
vakiintumattomuudesta. Keskustelijat
tarkoittavat samalla sanalla eri asioita.

Kaupallisia jirjestelmis, jotka nyt
tulevat voimalla teollisuuteen ja tutki-
mukseen, voidaan kutsua kapeateko-
alyksi. Jarjestelmdt ovat oppimiskykyi-
sid ja pystyvit itsendiseen toimintaan
kapealla alueella.

Yleistekodly, joka kykenee ihmisen
tavoin kisittelemidn monenlaisia teh-

"Prosessien optimointituotteemme kaytta-

vat tekodlya jo nyt, mutta haluamme nostaa
ne vield seuraavalle tasolle”, sanoo kehitys-
paallikké Samuli Bergman Neste Engineering

Solutionista.

tdvid, on vield kaukana. Vield kauem-
pana, ehkd mahdottoman kaukana, on
ihmiskunnan kyvyt ylittdvé superaly.

Puheet yleistekodlyn tulemisesta jo
ldhivuosina ovat useimpien asiantun-
tijoiden mukaan yliarvioita ja turhaa
hypetystd. Kapeatekodly on sen sijaan
jo arkinen vilttimattomyys. Epdor-
gaaninen kemisti Javier Garcia Marti-
nez espanjalaisesta Alicanten yliopis-
tosta sanookin, ettd alan koulutuksen
taytyy muuttua.

Nykydédn jokainen tohtoriopiskelija
tuntee NMR:n ja rontgensadediffrak-
tion. Koneoppiminen ja tekodly tule-
vat pian niiden rinnalle. Koulutuksensa
jo pédttineitd kemisteja Garcia Marti-
nez rohkaisee itseopiskeluun ilmaisten
verkkotyokalujen avulla. O

Kirjoittaja on vapaa tiedetoimittaja.
kalevi.rantanen@kolumbus.fi
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