IDENTIFICAÇÃO DE MODELOS DE PROCESSOS QUÍMICOS

LISTA DE EXERCÍCIOS 7 - 2022
1) Ajustar o modelo aos dados da tabela 1:
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Tabela 1 - Dados do exercício 1
	
	y1
	y2
	y3
	x1
	x2
	x3

	1
	4.36
	5.21
	5.35
	0.871
	0.643
	0.55

	2
	4.99
	3.3
	3.1
	0.228
	0.669
	0.854

	3
	1.67
	
	2.75
	0.528
	0.229
	0.17

	4
	2.17
	1.48
	1.49
	0.11
	0.354
	0.337

	5
	2.98
	4.69
	4.23
	0.911
	0.056
	0.493

	6
	4.46
	3.87
	3.15
	0.476
	0.154
	0.918

	7
	1.79
	3.18
	3.57
	0.655
	0.421
	0.077

	8
	1.71
	3.13
	3.07
	0.649
	0.14
	0.199

	9
	3.07
	5.01
	4.58
	0.995
	0.045
	5

	10
	0.94
	0.93
	0.74
	0.13
	0.016
	0.195

	11
	4.97
	5.37
	5.35
	0.823
	0.69
	0.69

	12
	4.32
	4.85
	5.46
	0.768
	0.992
	0.389

	13
	2.17
	1.78
	2.43
	0.203
	0.74
	0.12

	14
	2.22
	2.18
	2.44
	0.302
	0.519
	0.221

	15
	2.88
	4.9
	5.11
	0.991
	0.45
	0.249

	16
	2.29
	1.94
	1.46
	0.224
	0.03
	0.502

	17
	3.76
	3.39
	2.71
	0.428
	0.127
	0.772

	18
	1.99
	2.93
	3.31
	0.552
	0.494
	0.11

	19
	4.95
	4.08
	4.19
	0.461
	0.824
	0.714

	20
	2.96
	4.26
	4.48
	0.779
	0.494
	0.295


Assuma:

a) Matriz de variância diagonal unitária

b) Matriz de variância diagonal desconhecida

c) Matriz de variância desconhecida

2)
Estimar, as constantes ki que descrevem a cinética da hidrogenação de óleos, segundo o esquema de reação abaixo:







Todas as reações são de primeira ordem em relação ao reagente. Os dados experimentais disponíveis são medidas das concentrações yi (normalizadas) das espécies em função do tempo t.

	t
	y1
	y2
	y3
	y4

	0
	1
	0
	0
	0

	0.1
	0.902
	0.06997
	0.02463
	0.00218

	0.2
	0.8072
	0.1353
	0.0482
	0.008192

	0.4
	0.6757
	0.2123
	0.0864
	0.0289

	0.6
	0.5569
	0.2789
	0.1063
	0.06233

	0.8
	0.4297
	0.3292
	0.1476
	0.09756

	1
	0.3774
	0.3457
	0.1485
	0.1255

	1.5
	0.2149
	0.3486
	0.1821
	0.2526

	2
	0.141
	0.3254
	0.194
	0.3401

	3
	0.04921
	0.2445
	0.1742
	0.5277

	4
	0.0178
	0.1728
	0.1732
	0.6323

	5
	0.006431
	0.1091
	0.1137
	0.7702

	6
	0.002595
	0.08301
	0.08224
	0.835



Realizar o ajuste de parâmetros deste modelo supondo:
d) Matriz de variância diagonal unitária

e) Matriz de variância diagonal desconhecida

f) Matriz de variância desconhecida

3) Neste problema um modelo não linear com cinco variáveis de estado é ajustado. Todos os cinco estados são observados em instantes de tempo discretos. Deseja-se que todos os parâmetros sejam positivos.


O sistema representa cinco reações químicas simultâneas, duas das quais reversíveis, envolvendo cinco espécies.
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Os dados para este problema encontram-se na tabela 3. Como o modelo é composto por equações diferenciais, é necessário calcular as sensibilidades através das equações de sensibilidade. Os valores das variáveis dependentes no instante zero são considerados como variáveis dependentes.

Tabela 3 - dados para o exercício 3

	
	t
	y1
	y2
	y3
	y4
	y5

	
	0
	1
	1
	0
	0
	0

	1
	12.5
	0.945757
	0.961201
	0.0494861
	1.549760E-04
	1.114850E-04

	2
	25.0
	0.926486
	0.928762
	0.0690492
	3.145010E-04
	2.362630E-04

	3
	37.5
	0.917668
	0.915966
	0.0751806
	7.093000E-04
	3.117470E-04

	4
	50.0
	0.928987
	0.917542
	0.0771559
	1.192240E-03
	3.330960E-04

	5
	62.5
	0.927782
	0.920075
	0.0780903
	1.688150E-03
	3.403240E-04

	6
	75.0
	0.925304
	0.91233
	0.0790539
	2.195390E-03
	3.567870E-04

	7
	87.5
	0.925083
	0.917684
	0.0783933
	2.742110E-03
	3.582830E-04

	8
	100
	0.917277
	0.907529
	0.0779259
	3.200250E-03
	3.619690E-04



Realizar o ajuste de parâmetros deste modelo:

a) Matriz de variância diagonal, conhecida (tabela 4)
b) Matriz de variância diagonal, conhecida a menos de um fator multiplicativo (tabela 5)

c) Matriz  de variância diagonal, desconhecida;

d) Matriz de variância conhecida (tabela 6)

e) Matriz de variância conhecida a menos de um fator multiplicativo (tabela 7)

f) Matriz  de variância desconhecida;

Tabela 4 - elementos da diagonal da matriz de variância (problema a)

	25e-6
	25e-6
	25e-8
	25e-10
	25e-12


Tabela 5 - elementos relativos da diagonal da matriz de variância (problema b)

	100
	100
	1
	0.01
	0.0001


Tabela 6 - matriz de variância (problema d)

	100
	-50
	5
	-0.5
	0.05

	-50
	100
	-5
	0.5
	-0.05

	5
	-5
	1
	-0.05
	0.005

	-0.5
	0.5
	-0.05
	0.01
	-0.0005

	0.05
	-0.05
	0.005
	-0.0005
	0.0001


Tabela 7 - elementos relativos da matriz de variância (problema e)

	100
	-50
	5
	-0.5
	0.05

	-50
	100
	-5
	0.5
	-0.05

	5
	-5
	1
	-0.05
	0.005

	-0.5
	0.5
	-0.05
	0.01
	-0.0005

	0.05
	-0.05
	0.005
	-0.0005
	0.0001
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