Problema. In un reattore baich da laboratorio, di volume I siintroducono e moli di composto A e zg moli di

composio B, e si fa avvenire |a reazione irreversibile, NON elementare, in fase gas:
A+2B—4C

La reazione viene condotta a valume costante, e a temperatura costante 7 mentre si registra la storia di pressione,

P(t).

1. Calcolare I"evoluzione della concentrazione del componente A, Cy(E);

dC

2. Stimare la velocita di scomparsa del componente &, —ry = ——=;

3. Nell'ipotesi che la relazione cinetica sia del tipo: —ry = kC3CE,

opporiune combinazioni);

de

stimare le costanti cinetiche (o loro

4. Proporre poi il modello che consente di descrivere 'evoluzione della storia di pressione,

Dati. =400 K no=1mole, ng = 2 moli, storia di pressione:
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Modello cinetico completo
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An = intercept(X,Y) = -1.897
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Metodo completo (ottimizzazione non lineare)
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SSE(k,a,b) :=
-3 -1 ( - 3) 1 -3
ji=1 mol-m s mol-m mol-m

Stima iniziale dei parametri (valori inventati)

b:=0.3

In realta, avendo gia operato l'ottimizzazione

lineare dobbiamo ipotizzare solo b, e si ha che a:=n°-b =026l

k:=ke-2~ b _ 0.01

SSE(k,a,b) = 1.168 x 10 >

A oot Questa procedura consente al
Glven SSE(k,a,b) =0 Aa| = Minerr(k,a,b) = 0.276 software di minimizzare la somma

b 0.307 degli errori quadratici (SSE)
SSE(K.a.b) = 1.029 x 10 ° a+b=0583 n° = 0.561

2b~k = 0.012 k° = 0.013



