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ABSTRACT

Industrial process development is increasingly constrained by cost and time pressures, while
demanding accurate and robust optimization. Traditional Design of Experiments (DOE) offers
structured, interpretable results but is limited in highly nonlinear or complex systems. This study
benchmarks classical DOE against model-based strategies using Bayesian Optimization in a simulated
first-order exothermic batch reaction. Reactor temperature, wall temperature, and initial concentration
defined the design space, and Gaussian Process surrogate models enabled consistent evaluation across
all designs. Performance was assessed via predictive accuracy, global uncertainty, optimization
reliability and experimental cost. Classical DOE methods showed low uncertainty only in the vicinity
of the sampled points, while failing to reliably identify the global optimum even with more experimental
runs. In contrast, model-based DOE outperformed classical designs, yielding 27% lower global
predictive uncertainty and achieving a 50% reduction in the distance between the predicted and true
optimum, demonstrating superior predictive accuracy and optimization reliability. These findings
underscore the potential of adaptive, model-guided DOE to accelerate process development under
stringent industrial constraints.
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OSSZEFOGLALO

A vegyipari folyamatfejlesztés egyre nagyobb koltség- és idonyomas alatt all, mikézben pontos
¢és robusztus optimalizalasra van sziikség. A hagyomanyos kisérlettervezési (Design of Experiments -
DOE) mddszerek strukturalt és értelmezhetd keretet adnak, de erdsen nemlinearis vagy komplex
rendszerekben korlatozottak. Jelen tanulmany a klasszikus DOE modszereket és a modell vezérelt
reaktor- ¢és falhdmérsékletbdl, valamint a kiindulasi koncentraciobdl allt, az eredmények konzisztens
vizsgalatat pedig Gauss-folyamat kozelité modellek illesztése biztositotta valamennyi moédszerre. A
klasszikus DOE-modszerek csak a kisérleti pontok kornyezetében mutattak alacsony bizonytalansagot,
mikdzben a globalis optimumot még tobb kisérleti futds dran sem talaltadk meg megbizhatéan. Ezzel
szemben a modell vezérelt DOE 27%-kal alacsonyabb globalis bizonytalansagot és 50%-kal kisebb
eltérést ért el az optimumtdl, bizonyitva nagyobb prediktiv pontossdgat és megbizhatosagat az
optimumkeresésben. Ez kiemeli az adaptiv, modell vezérelt megkozelités robusztussagat és adat-
hatékonysagat, alatdmasztva alkalmazhatosagat az ipari folyamatfejlesztés gyorsitasaban.
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