화공수치해석 대학원 기말고사

성명:​​______________________
담당교수: 임영일 (N102)

학번:______________________

1. 비이상기체의 PVT 거동을 나타내는 상태방정식 (equation of state) 으로 Van der Waals equation, , SRK (Soave-Redlich-Kwong) equation, Peng-Robinson equation, Virial equation 등이 있다. 이중 SRK 모델 은 Van der Waals equation 을 바탕으로 표현된다, 
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, 여기에서 
[image: image2.wmf]c

c

P

T

R

a

64

27

2

2

=

, 
[image: image3.wmf]c

c

P

RT

b

8

=

, 
[image: image4.wmf][

]

2

)

1

(

1

r

T

s

-

+

=

a

 그리고, Tr=T/Tc 이다. 온도 T=300K, 압력 P=2(106 Pa 상태에 놓여있는 암모니아 기체에 대하여, 열역학적 특성값들이 R=8.314J/mol/K, Tc=405.5K, Pc=11.28(106 Pa, s=0.86546 이라고 주어진다. 다음순서에 따라 주어진 조건에서 암모니아 기체의 몰당 부피 (V) 를 구하시오 (20). 

a) Matlab 에서 부피에 관한 함수를 만든다.

b) 주어진 상수값을 정의한다. R, Tc, Pc, T, P, s, Tr , a, b, ( 등
c) 부피에 관한 함수, 
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 를 정의한다.

d) matlab 함수 fzero(@func, 초기값) 을 이용하여 근을 구하시오. 단 초기값은 V0=3(10-3 m3/mol.
2. 두개의 상품을 만들기 위하여 3개의 원료를 사용하는 어떤 생산공장이 있다. 3개의 원료의 각각의 질량합은 100 kg 이고, 세개의 원료의 비가 2:5:4 인 상품 A 를 390kg 만들고, 세개의 원료의 비가 1:2:6 인 상품 B 를 380kg 만들려고 한다. 세개의 원료들의 각각의 질량은 얼마이겠는가? 다음순서에 근거하여 구하시오(20).
a) 먼저 주어진 조건을 행렬로 표현한다.
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b) 역행열을 이용하여 x 를 구한다 (X=A-1B)

3. 실온에서 당 (sucrose) 은 효소당 (sucrase) 촉매에 의하여 가수분해된다. 초기 당의 농도 CA0=1.0 mmol/l, 초기효소의 농도 CEo=0.010 mmol/l 로 시작하여 반응기에서 다음의 데이터를 얻었다 (20). 

	CA
	0
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11

	r
	1
	0.84
	0.68
	0.53
	0.38
	0.27
	0.16
	0.09
	0.04
	0.018
	0.006
	0.0025
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만일 이들 데이터가 Michaelis-Menten 반응속도식에 따른다면, 다음순서에 따라 상수 k3, CM 을 예측하시오.  
,
a) 모델값과 실험값의 차이를 구하는 함수를 정의한다. 이 함수의 독립변수 또는 입력변수는 두 모델상수, k3, CM 이다. 이 함수는 다음순서에 따라 정의한다.
A. 주어진 실험값을 두 변수에 저장시킨다. 예로서, Ca_exp=[0:1:11], r_exp=[1 0.84 ….. 0.0025].

B. 주어진 농도변화 (Ca_exp) 에 따른 모델값을 구한다. 
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C. 모델값과 실험값의 차이는 
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b) matlab 함수 fminsearch(@func, [k3, CM]) 을 이용하여 최적 모델인자값을 추정한다. 단 초기값은 k3=100, CM=5 로 한다.
4. 생물반응기안에 세포질량 (m, 1(10-13 g) 의 변화에 따라 세포수 (no./g) 가 다음과 같은 함수로 주어져 있다.
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이 반응기 안에 있는 총 세포수는 위 함수를 적분하여 구할 수 있다.
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다음 순서에 따라 총 세포수 N 을 구하시오 (20).

a) 질량 m 을 변수로하는 function 을 정의하시오.
b) Matlab 함수 quad(@func, 하한, 상한) 을 이용하여 적분하시오

c) 단위를 맞추어서 총 미생물의 수를 구하시오.
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5. 다음 분자를 ICAS-ProPred 를 이용하여 그려서 이 분자의 물성치를 예측하시오. 단위를 꼭 쓸 것 (20).
1) 녹는점, 끓는점 그리고 임계점 온도는 얼마인가?

2) 임계압력은 얼마인가?

3) 분자량은 얼마인가?

6. 어항속에 공급되는 공기에 대하여 유출되는 물의 용존산소를 예측하는 식은 다음과 같다 (20).
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여기에서 
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 은 기상 공기부피, 
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 은 공급되는 물의 유량, 
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 은 액상 공기부피, 
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 은 유입되는 물의 용존산소농도, 
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 는 어항속 산소농도, 
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 는 물고기 산소섭취속도를 의미한다.

또한 평형산소농도 
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 로 정의되며, 여기에서 헨리상수 (
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다음순서에 따라 시간이 0.5 hour 흐른후 유출되는 물의 용존산소 농도를 구하고 시간에 따른 용존산소 농도를 그래프로 표현하시오.

a) 미분식을 함수로 정의한다. 이때 모든 상수값을 미리 정의한다.
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b) 적분시간범위 (tspan): tspan=[0 0.5]

c) 초기값 
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을 정의한다.

d) matlab 함수 [t, y]=ode15s(@func, tspan, y0) 을 이용하여 이 상미방을 풀고, y 값의 최종값을 얻는다.

e) matlab 함수 plot(t, y) 을 이용하여 그래프로 그려서 그 추이를 알아본다.
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