TENTAMEN I MATEMATISK MODELLERING INOM KEMITEKNIKEN
KAA051
Méndag 23 augusti 2010 ki 14.00-19.00i V

Anders Rasmuson ir antraffbar for fragor pa telefonankn 2940 eller 27 36 06 och kommer att

vara i tentamenslokalen nagon gang mellan ki 16.00 och 17.00

Granskning av tentamensrattningen kan ske tidigast den 10 september 2010.

Betygsgrinser

Poidng: 0-14 15-19 20-24 25-
Betyg: U 3 4 5
Tillatna hjilpmedel

Skrivdon och valfri rdknedosa (nollstilld)
TEFYMA-tabellen

Physics Handbook

Standard Mathematical Tables

BETA Mathematics Handbook samt
Handbook of Chemistry and Physics



1. Modeller kan klassificeras som motsatspar. Ange fem sédana och forklara kort. (Sp)

2. Ett kiirnbrinsleelement bestér av en sfir med klyvbart material med radien R, omgivet av
ett skal av aluminium med yttre radien R, . Kollisioner mellan fissionsprodukter och

stillastiende atomer av klyvbart material utgdr den huvudsakliga virmekéllan i en
karnreaktor. Antag att virmekéllan (i det klyvbara materialet) ges av:

S, = S,,o{ub(Ri)z} JIm,s)

F
dér b #r en konstant mellan 0 och 1, och S, =0 forr> R,.

Hirled en modell for virmeflux och temperaturprofil vid stationéra forhallanden. Yttre
virmemotstandet kan inte forsummas. Ldsning av modellen krévs ej. (5p)




Uppgift 3 (5 podng)

NO #r en mycket giftig forening som bildas vid forbranning fran fordon och stationéra
anldggningar. I bilar reagerar NO pé en trevigskatalysator via reaktioner med tex H, och CO.
Reaktionerna och dess hastigheter beskrivs av

NO+H; = 0.5N,+H,0
rvo-H2=K no-m2 ¥ Crno* C

NO+CO = 0.5N,+CO,
vo-co=kno-co*Cno*Ceo

Katalysatorn 4r belagd pa kanalerna av en monolit och materialbalansen for komponent i kan
beskrivas enligt:

2
D ac,_ \ 9@, +>»vr=0
“ dz? dz '
dar C 4r koncentrationen (mol/rn3 ), z 4r lingden (m), v 4r flddeshastigheten (m/s), De, &r
axiell dispersions koefficient (mz/s), r reaktionshastigheten (mol/(s m?)), v stokiometrisk
koefficient. Vid katalysatorns utlopp kan koncentrationséndringen av NO, CO och H, antas
vara mycket liten.

a) Anvind 2 punkts kollokation for att beskriva koncentrationen av NO, H, och CO
som funktion av lingden, z, i en ideal tubreaktor. Ekvationerna behover ej 16sas, men
alla ekvationer, parametrar, randvillkor, etc. skall noggrant motiveras. Losningsgangen
skall beskrivas i detalj.

b) Anvind Galerkins metod for att beskriva koncentrationen av NO, H; och CO som
funktion av lingden, z, i en ideal tubreaktor. Ekvationerna behdver ¢j 16sas, men alla
ckvationer, parametrar, randvillkor, etc. skall noggrant motiveras. Losningsgéngen
skall beskrivas i detalj.



Uppgift 4 (5 podng)

For att rena avgaserna fran lastbilar anviander man urea insprutning fore en katalysator. Urean
sénderfaller till ammoniak. Ammoniaken reagerar 6ver katalysatorn med NO eller NO enligt:

4 NO + 4 NH3+ O, = 4 N, + 6 H,O
6N02+8NH3:>7N2+12H20

Att beskriva den exakta fordelningen av olika #mnen och temperatur i hela katalysatorn
kriver stor datakraft. Beskriv olika metoder som du kan anvinda for att forenkla
berikningarna av detta system. Motivera noggrant!

4N, + 6H,C
T, + 12H;0
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Uppgift 5 (7 poédng)
Mitning av viskositeten p av 1,1,1 2-tetrafluroetan i vétskefas vid olika temperaturer och
densitet p gav foljande resultat.

Forsok nr T p 1)

K mol/dm’ mPa-s
1 300 12,8 0,662
2 300 12,37 0,611
3 300 11,91 0,522
4 250 13,92 0,502
5 250 13,71 0,502
6 250 13,47 0,569
7 200 15,1 0,638
8 200 14,97 0,602
9 200 14,82 0,657

Som ett forsta steg i arbetet valdes att modellera inversen av viskositeten (dven kallad
fluiditeten)

1 b1
y=—=aexp(-;)(—-¢)
7 T p

Hir #r a,b och ¢ modellens parametrar. For variablerna anvinds samma enheter som 1
ovanstiende tabell. Genom minimering av residualkvadratsumman

SS= Z( Vimodell — Yexperiment )2 f6r ovanstiende data bestimdes a, b, ¢ och SS mm till

a (parameter 1) 221,6
b (parameter 2) 13687
c (parameter 3) 0,0604
SS 0,00487

J'I 1,319-10° -3,775-10° 17,63

-3,775-10° 1,155-10° 0,0559

-17,63 0,0559 2,782:10°

' 3,118-10° 2,277-10 2,600

2,277-10 1,979-10" -2,534-10°

2,600 2,534-10° 3.479-10™

d)

I litteraturen finns en annan uppséttning parametervirden foreslagna: a=24225,
b=16070 och ¢=0,061.

Ligger det i litteraturen foreslagna virdet pa b inom konfidensintervallet for ?vart” b?
Anvind dels ett 95%-igt och dels ett 99-%igt individuellt konfidensintervall vid
undersékningen.

Ligger den i litteraturen foreslagna parameteruppséttningen inom en sammansatt
konfidensvolym for parametrarna a,b,och c. Anvind en konfidensvolym med exakta
konfidensgraden 95% men med approximativ form.

Beriikna korrelationen mellan parameter b och c. Ange vad det erhallna virdet innebér
for utseendet av ett sammansatt konfidensomrade for detta parameterpar. (Se ledning
pa nésta sida)

Berikna ett 95%-igt konfidensintervall for y samma forhallanden (samma T och p)
som i punkt 9.



Ledning:
Korrelationskoefficientmatrisen C berdknas enligt

C,= —D—Di——, darp =(373)"

i

Se bilaga for ovriga tabeller och formler.

Uppgift 6 (3 poing)
Med de parametervérden som anges i uppgift 5 blir den med modellen beriknade
fluiditeten
Forsok nr y (berdknad med
modell)
1 3,3703
2 3,8873
3 4,4817
4 2,0330
5 2,2289
6 2,4603
7 0,9137
8 1,0042
9 1,1106

a) Undersok pé lampligt sétt om det kan antas att forutsittningen “konstant
varians” &r uppfylld!

b) Unders6k pa lampligt sétt om det finns anledning att anta modellens
temperatur- och/eller densitetsberoende kan forbittras pa nagot sitt!




Bilaga till tentamen i Matematisk modellering:

The maxirmm likelihood estimate of the parameters B, b, canbe obtzined as
b= (XTX)" Xy

The variance can be estimated as the residnal mca:n: square:
. 2 _SSE)
N-P

' A’i—a joint confidence region for B, Le. accounting for the sirmultaneous variation of all
the parameters is defined by '

- P '
SS(BY< SS)| 1+4——F(P.N-P.a
sl F O )|
which in the linear ‘case can be proven to be the ellipsoid
(p-b)Y X'X(B-b) < Ps* F(P,N—P,a)

 where F(P.N-P;0) is the upper o guantile for the F distribution with P andN—P degrees of
freedom. Note also that SS(b) is the minirmm residual sum of squares.

e
Ala margmal confidence interval for the parameter Bp is
b, :tse(bp)t(N.—P,alZ)

where t{(N-P;/2) is the upper w2 quantile for the Stndent's +-distribution with N-P
degrees of freedom and the standard error of the parameter estimator.is -

. . Se(bP) =g {(er)_l} .
‘ : . J Jep
with {(X"X)"}pp equal to the pth diagonal term of the matrix (X7 X)-
A 1-o. confidence interval for the expected response at Xo is

b syt (K7X) 5, (N~ Pa/2)

Al cé)nﬁdcnce band for the response fimction at any X is
has 7 (X7X) 1PN -P.)

“The linear approximation can also be used to construct approximate confidence regions
for the non-linear case. We canl then use the same equations as for the non-limear case by
replacing P by 8, b by 6%, Xby J*, xo'b by H{x0,8%), and Xo by

. af(xu,e)“ .
W= aer .
a
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PERCENTAGE POINTS, STUDENT'S +-DISTRISUTION
This table gives values of ¢ such {hal
+ 1)

t- r(n 3
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_.«/Er(g)(l-!-%)_?&

forn,tbémberofdegmﬁ' nfﬁ"wdom,equﬂ fo

F(f =

1,2, . .. ,30,40, 60, 120, = ; snd for

F{§) = 0.80, 0.75, 0.90, 0.85, 0.975, 0.99, 0.995, and 0.9595. The {-distribuiion I8 sym~
mshimLmthatF(-—t)=1—F(:} : . .
R 50 3. | S0 o5 | 97s. | - 585, ‘9945
1] 325 1.000 | 3.7 ] . 6314 | 12.706 | 31821 | 63.657 €36.519
2 289 818 1.886 2920 |- 4363 6.965 .| 9.925 31.598 -
3 27 765 .| 1.633 2.353 3.132 4541 ]| 584 12.92¢
4 1t .T4l 1.533 ‘2132 2. 776"} 3.747 4.604 8.610
5 267 T 1.4 2015 | 251 | 3368 4.032 6.869 °
‘gl 2835 18 1.420 1.9 | 2.4 3.143 -3.70¢ 5.959
7 253 - rob! 1.415 1.895 2365, 2.998 '3.499 5.408
3 252 706 - | 1387 1.860 .| 2.306 }: 2.896 3.355 5.041
g} =281 703 -1.353 1.833 2 262 2.821 3.250 4.781
i0f 260 .700 1.372 1.812 2.228 2.764 3.169 4.587
11 250 "-.657 1.353 1.796 2201 2.718 .| 3.106 4,437
12 253 635 .1.358 1.782 2.179 2681 |. 3.055 4.318
13 259 654 1.350 1.771 z.160 | 2.850 3.012. 4221
14 258 632 ©1.345 1.761 2145 | 2.624| 2.977 ° 4.140
151 258 .01 | 1341 | 1.7 2 131 | 2.&2 | 2.947 4.073
.18} - =258 ".650 1.337 1745 {. 2,120 | 25838 2.921 4015
F17) 2% €89 133 1740 | 2.110 { 2.567 | -2.898 3.965
‘131 257 683 | 1.330 1.73¢ | 2.10i) . 2.552 | . 2578 3.922
19 |- 257 6887 .1 1.328 1.729 2 003 | --2.539 ] 2861 3.883 .
0] -2 657 '1.325 1.725 2086 | 32.528 2.845 3.850
21 257 636 1.323 1.7 2.080 | 2.518 2.831 3.819 -
2| 256 686" 1.321 1.717 2.074 2.508 2.819. 3.792 -
31 258 .G85 1.319 1.714 | - 2.089 2.500 2.507 3.7%7
u 256 685 | 1318 11 "2.064 2.492 2.797 3.745 .
25 255 624 | L3186 1.708 2.060 2.435 2.787 3.725
. 28] 258 - 684 1.313 1.706 2.05% 2.479 2.7 30
2Ty -256 684 1314 | 1.703 2052 | ‘23513 | -7 3.630
28 255 .683 1.3:3 1701 | 2.048 1 2.497 2.7%3 3.674
29 256 . 883 1.311 1.699 2_045 9462 2.756 - 3.659 .
0] 256 683 1319 | 1.857 2.042 2.457 ,| ~ 2.70 3.646
0] =255 681 1.303 1.684 2.021 2473 2.704 3.551
€ 254 .+ .69 1.296 | 1.671 2.000 2.390 2.650 3.460
120 254 BT 1.289 1.658 1.980 2.258 2.617 3.3713
- 253 674 1.282 1.645 ‘y.060 |- 2.328 2.576 3.291
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