TENTAMEN I MATEMATISK MODELLERING INOM KEMITEKNIKEN
KAA051 (KAA050)
Mandag 24 augusti 2009 ki 14.00-19.00i V

Anders Rasmuson &r antréffbar for fragor pa telefonankn 2940 eller 27 36 06 och kommer att

vara i tentamenslokalen nigon géng mellan k1 16.00 och 17.00

Granskning av tentamensréttningen kan ske tidigast den 11 september 2009.

Betygsgrinser

Poédng: 0-14 15-19 20-24 25-
Betyg: U 3 4 5
Tillitna hjilpmedel

Skrivdon och valfri rdknedosa (nollstalld)
TEFYMA-tabellen

Physics Handbook

Standard Mathematical Tables

BETA Mathematics Handbook samt
Handbook of Chemistry and Physics



1. Modeller kan klassificeras som motsatspar. Ange fyra sidana och forklara kort. (4p)

2.1 en kokbok anges ett “skonsamt” siitt att koka fisk (en fisk uppfattas som férdigkokt nér
temperaturen r cirka 60 °C).

En kastrull fylls med vatten som kokas upp. Kokkdrlet tas sedan av fran spisen och stélls pa
ett isolerande underlag. Darefter laggs fiskbiten i och locket sitts pa.

Still upp en matematisk modell (med randvillkor) for "kokforloppet" med foljande
antaganden:

Fiskbiten antas sfirisk och #r frén bérjan rumstempererad.
Vattnet i kastrullen #r vil omblandat.

Eventuella ytterligare forenklingar ska motiveras! (6p)




Uppgift 3 (5 poang)

a)

2
pCp(vz —0;1+v, £]=k1 0 (r aT)+ké) 3+Q @)
z

or ror Z oz

Reaktionen ovan ir en virmebalans for en icke-adiabatisk cylindrisk tubreaktor.

z 4r langden och r radien pé cylindern. Temperaturen 1 radiell led kan antas konstant.
Totala ldngden #r L och temperaturen in i cylindern Ty och ut Tyr. Ange ett kriterie
nir den axiella ledningen kan forsummas. Motivera noggrant och forklara alla
antaganden. All reaktant har reagerat vid reaktorns shut.

b)

Beskriv hur du gor for att kontrollera din approximation. OBS Inga ekvationer
behover 16sas.




Uppgift 4 (5 poéng)

En sfirisk katalysator anvénds for en reaktion. Materialbalansen &r:

2
d’c, 2dc p =0
dr® rdr

Anvind 2 punktskollokation for att ta fram ett uttryck for hur koncentrationen ¢
varierar med radien.

Reaktionshastigheten beskrivs av

R,=kc
Motivera val av randvilikor.

OBS: Ekvationerna behver ej losas, men losningsgangen méiste beskrivas i
detalj.




Uppgift 5 (7 poéng)

Vid modellering av termodynamik for blandningar anvénder man sig ofta av s.k
aktivitetsfaktormodeller. Denna uppgift handlar om parameterskattning i en modell for att
beskriva hur aktivitetsfaktorn y, varierar med sammanséttningen och temperatur. Har

anvinder vi oss av Wilsons aktivitetsfaktormodell som for en binér blandning kan uttryckas
som

A A
=exp[-In(x+A,1-x)+(1- 12 - =
4! p[—In( pd=x))+( x)(x+A12(l—x) Ay +(1-%)

dér

x = molfraktion av dmne 1 i vitskefasen,

) o =l/lexp(———0—1) och A, =ﬁexp(ﬂ)
12 T v, T

dar T dr temp i K och et volymforhéllande som i detta fall &r 0,87.
v,

Vi har foljande mitdata for blandningen 1-buten (&mne 1) och 1-butanol (imne 2) :

Maitpunkt T X 2
nr molfraktion &mne 1 i Aktivitetsfaktor for &mne 1
vitskefas
1 318,40 0,947 1,02
2 318,40 0,6946 1,28
3 318,41 0,3966 1,85
4 318,40 - 0,0990 2,85
5 364,52 0,9447 1,01
6 364,52 0,6900 1,22
7 364,49 0,3917 1,71
8 364,52 0,0931 2,62

Genom minimering av residualkvadratsumman for y, bestdmdes parametrarna till
6,=153,0K och 8, =610.8 K. Residualkvadratsumman SS blev 0,00380 och

W (01057 -0,4766
(JTJ)!‘1 | 0 ’ 107
_0,4766  2,4342

och i

/Y (80,51 15,76
[ J')= .10°
1T is,76 3,497

En annan undersokning i litteraturen har kommit fram till parametervérdena
6 =100 K och 6," = 648 K.



a) Ligger ”litteraturparametrarna” (6,"och 6" ) innanfor individuella 95 %-iga
konfidensintervall for véira parametrar?

b) Ligger "litteraturparametrarna” innanfor ett sammansatt 95 %-igt
konfidensomrade med korrekt konfidensgrad (men inte nddvindigtvis korrekt
form) for véra parametrar?

c) Ytterligare en mitning gors for x=0,0341 och T=318,4. Det uppmatta vérdet i
denna punkt blir ¥, = 3,14. Ligger denna punkt inom ett 95% konfidensintervall? I

denna punkt giller for modellen att %— =0,009 K™ och —gﬁ =0,013K™".

1 2

d) Bestim korrelationen mellan vara parametrar. Férklara vad det erhéllna vérdet
innebir for formen av konfidensomradet i foregdende deluppgift (b).

Ledning:
Korrelationssmatrisen C definieras som
Cy = (@™ / LA™ a (@D 0"

Se bilaga for tabeller och 6vriga formler.

Uppgift 6 (3 poing)

Med véra parametrar och modellen i uppgift 5 fés foljande berdknade varden for trycket P:

Mitpunkt 7
nr beriiknad
1 1,0148
2 1,2600
3 1,8097
4 2,8358
5 1,0129
6 1,2365
7 1,7388
8 2,6410

Undersok med hjilp av detta pa lampligt sitt om modellen i uppgift 5 kan forbéttras och i sd
fall hur!




Bilaga till tentamen i Matematisk modellering:

The maximum likelihood estimate of the parameters B, b, can be ebtained as

b=(X"X) Xy
The variance can be estimated as the residual mean: square:
- 2 _SS0)
N-P
' A’i—a joint confidence region for B, i.e. accounting for the simmltaneous variation of all
the parameters is defined by '
SS(B)< SS(b) [1 + NP P_F(P,N -P, a)]

which in the linear case can be proven to be the ellipsoid
" (B—b)"X*X(B-b) < Ps* F(P,N—P,a) ,
where F(P,N-P;) is the upper  quantile for the F distribution with P and N-P degrees of

" freedom. Note also that SS(b) is the mintrmum residual sum of squares. <

Al margmal confidence inferval for the parameter By is

b, £se(b,)t(N-P,a/ 2)
where t(N-P;0/2) is the upper a/2 quantile for the Student's z-distribution with N-P
degrees of freedom and the standard error of the parameter estimator is | -

7 _se(bp)=s {(XTX)_l} ‘

with {(XTX)™"} e equal to the pth diagonal term of the matrix xXx.

A 1-a confidence interval for the expected response at Xg is .
ot s[xt (X)) x, (N -P,a/2)

A 1-o confidence band for the response function at any X is
X'bits, /xf (x’X) " x|PF(,N-P,a)

-The linear approximation can also be used to construct approximate confidence regions

for the non-linear case. We can then use the same equations as for the non-linear case by
replacing B by 6, b by 8%, X by J*, xo"b by £{x0,0*), and xo by

. 9f(x,,8) o
= aer .
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PERCENTAGE POINTS, STUDENT'S +-DISTRIBUTION
This table gives values of £ such hat
1 1

F) = ./---\/_r(z) (1%-”)

formthenmberofdegmsnfﬁ'eedom,equﬂtol 2... ,30 40 €0, 120, = ; and for
F@) = 0.60, 0.75, 0.90, 0.95, 0.975, 0.99, 0.995 and 0.9995. The !rd:smnuhcn 18 sym~
metnml,wths.tf(—t)=1 F(:)

Y

,X 50 5. | s | 85 | 975.| -9 995 | loess
1| =225 1.000 | 3.073 }_ 6.314 | 12.706 | 31.821 | ©3.657 | 636.619
2| .28 818 | 1.8886 2.20 |- 4.303 6.965 { 0.925 31.598
3} 2w .765 .| 1.638 2.353 3.182 4.541 | 5.841 12.92¢
41 211 741 1.533 | 2.132 2.776 7} 3.747 4.604 8.610
5| .287 o 1.476 2,015} 2571 ] 3365 | 4.032 6.869 °
"§{ .265 718 | -1.440 1.9 | 244 | 3.143 | 3.707 5.959
7] 253 .T11 . 1.415 1.895 2.365. 2.998 3.499 5.408
8] 282 706 - § 1.397 1.850 .| 2.306 |- 2.896 3.355 5.041
] .281 703 1.353 | 1.833 2.262 2.821 3.250 4.781
10} .280 .700 1.372 1.812 2.228 2.764 3.169 4.587

. 11 250 -.857 1.353 1.796 2.201 2.718 .} 3.106 | & 437
12l 253 .65 | .1.338 1.782 2.1 2.681 |. 3.055 4.318
13| .29 654 1.350 1.771 2.180 | 2.650 3.012. 4.221
‘141 258 632 | 1.345 1.761 2.145 { 2.624 | 2.977 | 4.140
151 =258 .691 1.341 1.753 2.131 2.602 2.947 4.073
16§ © 258 690 1.337 1.746 | 2.120 ] 2.583 2.921 | 4015
7] 257 689 | 1333 1.740 { 2.110 1 2.567 | -2.898 3.965
‘3] 257 ;| - .683 1.330 1.734 2.101 | . 2.552 |- 2.573 3.922
19 |- 257 - 688 | 1.328 1.729 2.093 } --2.539 } 2.861 3.883 .
20f  .257 687 '1.325 1.725 2086 { 32.528 2.845 3.850
2t] 25 .G85 1.223 1.71 2.0%0 | 2518 2.831 3.819 -
22| 256 6867 | 1321 1.717 2.074 2.508 2.819. 3.792
23| .258 .685 1.319 1.714 2.089 2.500 2.507 3.767
24] 256 .685 | 1318 1.711 2.064 2,492 | 2.797 3.745
25| 25 684 | 1.318 1.708 2.060 2.485 2.787 3.725

- 28] 258 -.684 13135 1.706 2.058 2.3 | 270 3307
27| 256, -684 1314 | 1.703 2.052 | 2413 | 2771 3.630
28| .25 683 1.313 1.701 2.043 1 2.467 2.763 3.674
29| .256 . 683 131 1.699 2.045 2.462 | 2.738 - 3.6 .
30| .26 683 1310 | 1.697 2.042 2.457 ,| © 2.750 3.646
40] 255 .631 1.303 1.684 | 2.021 | 2.423 | 2.704 3.551
€0 254 673 1.296 | 1.671 2.000 2.390 2.660 3.460

120 2 877 1.289 1.658 1.98Q 2.258 2.617 3.373
w 2 674 1.282 1.645 “1.060 |. 2.326 2.576 3.291

® Thix talde is abrided from the “Ntatistical Tshles™ of R A, Fisher 20d Frank-Tates published
by QGver & Buyd. Lid., Edinharch aad Loadan, 1938, It i hquubusbednxh:hebndpmwl

dd\cuulnulndlhn:puimsnﬂ.
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