TENTAMEN I MATEMATISK MODELLERING INOM KEMITEKNIKEN
KAA051
Mindag 23 maj 2011 kl 08.30-13.30i V

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

vara i tentamenslokalen ndgon géng mellan k1 10.00 och 11.00

Granskning av tentamensréttningen kan ske tidigast den 17 juni 2011.

Betygsgrinser

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

Skrivdon och valfri riknedosa (nollstalld)
TEFYMA-tabellen

Physics Handbook

Standard Mathematical Tables

BETA Mathematics Handbook samt
Handbook of Chemistry and Physics



1. Den generella mikroskopiska populationsbalansen kan skrivas:

o(fv;)
~= E V- (m)+G
op; (f)+

Ge fysikalisk betydelse for samtliga termer! (4p)

2. En ren vitska fryses pa utsidan av ett ror enligt figur. Bulkvétskans temperatur 7 ligger pa
mmande gas med temperaturen T, . Stall upp en

att T,, 4r oberoende av axiell position.
(6p)

fryspunkten och insidan av roret kyls med strd
modell for tillviixten av det frysta skiktet. Antag

Liquid Solid Liquid

T= TF

Tube Wall




Uppgift 3 (5 podng)

Reaktionen 2A + B — P sker i sfiriska katalysatorpartiklar. Reaktionshastigheten &r
r=kC2Cg. Sitt upp nddvandiga balanser for att berikna hur koncentrationen av A, B
och P varierar med radien i partikeln. Motivera de olika termerna i balanserna. Inga
ckvationer behver 16sas, men 13sningsmetodiken ska beskrivas. Nodvandiga
randvirden ska ges.

Ange ocksd ett stt att forenkla 16sningen av dessa ekvationer. Beskriv detaljerat hur
det forenklar dina ekvationer.



Uppgift 4 (5 poéng)

a)
For en adiabatisk cylindrisk tubreaktor kan virmebalansen beskrivas enligt:
oT FT
C.| v |= kZ—+k 4 Ca(-AH)V 1
pp( ZO’JZJ 522 rate A( ) ()

dér z 4r lingden. I reaktorn sker en exoterm reaktion som gor att temperaturen dkar
langs med reaktorn. Anvénd valfri viktad residual for att ta fram hur temperaturen
beror av z. Man kan anta att koncentrationsprofilen av A &r kind.

b) Beskriv hur du kontrollerar din approximation.




Uppgift 5 (6 poéng)

Vid modellering av termodynamik for blandningar anvinder man sig ofta av s.k
aktivitetsfaktormodeller. Denna uppgift handlar om parameterskattning i en modell for att
beskriva hur trycket (P) varierar med sammanséttningen for en viss temperatur. Har anvénder
vi oss av van Laars aktivitetsfaktormodell som for en binér blandning kan uttryckas som

P — Plsat}/lx+P2Xat}/2(l — x)
dar
x = molfraktion av amne 1 i vitskefasen

P’ = &ngtryck av rent &mne 1

Iny, = o ~ och Iny, = b, -~
1+ O,x 1+6’2(1—x)
6,(1-x) Ox

Vi har foljande mitdata for blandningen metanol (dmne 1) och bensen (dmne 2) vid 90 °C:

Mitpunkt X y P
nr molfraktion dmne 1 i gasfas torr
1 0,117 0,502 1865
2 0,257 0,594 2113
3 0,376 0,618 2218
4 0,549 0,65 2273
5 0,707 0,689 2292
6 0,856 0,765 2208

Fran litteraturdata har vi att 2* (90 °C) =1918 torr och P, (90 °C) =1022 torr .

Genom minimering av residualkvadratsumman bestémdes parametrarna till
6,= 1,863 och 8, = 1,636. Residualkvadratsumman SS blev 2601 torr?,

-l (4427 =2,764)
(373) = 10
2,764 3,017
och
. (0,52797 0,48372] ]
10

0,48372 0,77461

Det gar (utan regression) att bestimma modellens parametrar fran métvérden for x, y och P 1
en enda punkt. En sadan bestimning for sista punkten ovan ger parametervirdena

67 =2,03 och 6F =1,62.

a) Ligger “enpunktsparametrarna” (6] och 6, ) innanfor ett sammansatt 95 %-igt
konfidensomrade med korrekt konfidensgrad (men inte nédvandigtvis korrekt




form) for vara parametrar?

b) Bestim korrelationen mellan vara parametrar. Beskriv hur virdet pa
korrelationskoefficienten ér kopplat till formen av konfidensomradet i foregéende
deluppgift (a), dels allmant och dels specifikt for det erhéllna vérdet.

c) Klarar modellen med véra parametrar att forutsiga trycket for x = 0,5 inom + 1 %?
Understk detta genom att bestimma lampligt konfidensintervall. Modellens

beriknade virde for x=0,5 dr 2254 torr, gg =168, 7 torr och gg— = 397 torr .

1 2

Ledning:
Korrelationskoefficientmatrisen C berdknas enligt

C, = _Pu__ garp=(mI)’
’ ’\[Di,i 'Dj,j

Se bilaga for 6vriga tabeller och formler.

Uppgift 6 (4 poéng)
a) Med vara parametrar och modellen i uppgift 5 fas foljande berdknade vérden for
trycket P: '
Mitpunkt P (berdknad)

nr torr

1 1844
2 2151
3 2225
4 2261
5 2270
6 2203

Understk med hjalp av detta pa lampligt sitt om modellen i uppgift 5 kan forbéttras och i s&
fall hur!

b) Beskriv en metod (annan 4n den du anvént 1 uppgift 6a) som kan anvindas for att
undersoka om det 4r troligt att modellen kan forbittras ytterligare. Du behdver inte
gora nagra berdkningar och négra exakta formuleringar av ekvationer krévs ej, men
proceduren och ingéende variablers innebdrd skall beskrivas. Forklara varfor (och till
vad som) upprepade forsok i minst en punkt krévs.




Bilaga till tentamen i Matematisk modellering:

The maximum likelihood estimate of the parameters B, b, can be ebtzained as
' b=(xfx)"xfy

The variance can be estimated as the residnal mean square:
‘ 2 _SS50)
N-P_

' A’i-a joint confidence region for B, ie. accomting for the simmltaneous variation of all
the parameters is defined by ‘
. P

SS(BY< SS(b){H = _PF(P,N-g,a)]

which in the linear case can be proven to be the ellipsoid
- (B—b) X'X(p—b) < Ps* F(P,N - P,a)

 where F(®,N-P;0) is the upper o quantile for the F distdbution with P and N-P degrees of
freedom. Note also that SS(b) is the mminfrum residual sum of squares.

I
Ala margmal confidence inferval for the parameter Bp is
b, tse(b,) #(N-P,xl2)

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

o se(BP) =5 !{(er)ﬂ} .
’ : . -ipP
with {XTX)"}p equal to the pth diagonal term of the matrix XX
A 1-o confidence interval for the expected response at Xo s

v ) 5 -1

Alc cé)nﬁdcnce band for the response fimction at any X is
Xbits, fxf (x'x) xPE(P,N-P.2)

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-lmear case by
replacing B by 8, b by 8%, X by J*, xo™b by f(x0,8%), and Xo by

Al
L= aer .
8
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'I‘iﬁstahlegivavalnzs'cftmchthat

R0 = f

,rc+g
V= (3)”

@+€)=a

forn,themberofdegrasnfﬁwdom,equﬂﬁol 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 t-dzs‘.z:mrhun I8 sym~
metumLmthatF(—-t)=l F(f.)

x 50 J5 90 55 | 95| -9 .995. 9945
1 325 1.000 | 3.07% | 6.314 | 12.706 | 31.821 | €3.657 | 636.513
2| .89 816 | 1.886 220 |- 4383 6.965 | 9.925 31.598
3t =27 765 .| 1.638 2.353 3.182 4541 | s34 12.92¢
£ =2n 741 1.533 | ‘2.132 T8} 3.747 4.604 8.610
5f .67 " LT2T 1.476 2.m5- ] =2.511 | 3365 1. 6.869 °
‘8] 263 718 | (1440 194 | .2.4a7 | 3.183 ;3 707 5.050
7f =283 711 .1.415 1.895 2.365 | 2.988 | 3.49 5.408
8| =282 706 - | 1.387 | 1.8s0 .| 2.306 |: 2.896 3.355 5.041
e} =81 703 ‘1.353 | 1.833 2262 | 2821 3.250 4.781
1o} 280 .700 1.372 1.812 2223 | 2.764 3.169 4.587
. 250 - 687 1.363 1.796 2201 2.718 .} 3.106 £.437
1z} 253 65 | .1.35 1.782 2.179 | 2.881 | 3.058 4.318
12 ~258 654 1.350 1.771 Z_180 & 2.650 3.012. £.221
14] 258 632 | 1.345 1.781 2145 | 2.624-| 2977 | 4.140
15 =258 .691 1.341 1.753 2.131 | 2.6 2.947 4.073
o .18 =28 €90 1.337 1.745 2.120 | 2.583 2921 | 4015
v B ¢ 659 | 13: 1.740 | 2.110 1 2.567 | -2.898 " 3.965
13y 257 683 | 1.330 1.734 2. 101" | . 2.552 |- 2378 3.922
19 |- 257 . .588° .. 1.328 1.729 2003 | --2.539 1 =281 | 3.383.
201 257 857 '1.325 1.725 2086 | 2.528 | 2.85 3.850
2] .os7 .686 1.323 1. 2080 | 2.513 2.831 3.819 -
2| 25 636~ | 13 1.7 2074 | 2.508 2.819. 3.792
-~ & - .G85 1.319 1.714 | - 2.0 | 2.500 2.807 3.7%7
v 24| .256 €85 |- 1318 1711 | "2.064 | 2492 | 2. 3.745. ]
E 25| =256 .64 | 1316 1.708 o050 | 2.485 | 2.787 3.725
g% 2| 2% - 684 1315 | 1.706 2.055 | 2.49 | 2719 390
% ) -256. 684 1314 1.703 2052 | ‘233 | 277 3.690
R 28| =S8 653 1313 1700 | 2.048 { 2.467 || 2.783 3.674
g - 2] 256 683 1.311 1.699 2.045 2.462 2.736 - 3.6 .
i : 30| .zs6 683 1310 | 1.8%7 2.042 | 2457, 2730 3.646
% 4] .25 .681 1303 | 1.68¢ | 2021 | 243 | 2704 3.551
-‘f ' €| .25¢ . 679 1.236 | 1.671 2.000 | 2-390 2.660 3.460
15 201 254 &7 1.239 1.658 1.980 2.258 2.617 3.33
: = 253 674 1.282 1.645 ‘1.060 |. 2.325 2.576 3.291

« Thix alde it abriderd from the “Statisticsl Tables™
BQE«&I%:&ULMMME&
of the authars xnd theic pubishex,

of B A. Fisher xad Frank-Yxtrs published
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