Loi thong dung trong tinh toan
k§ thuat Hoa hoc

Khi sir dung céc cong cu phan mém toan hoc cho céc tinh toan trong k¥ thuat Hoa, 1am

thé nao dé do va ngin ngira dugc cac 161 thong thudng ?

HOAHOCNGAYNAY . COM

Viéc dua cic goi phan mém toan hoc nhu Excel, Matlab va Polymath vao linh vyc giai
quyét cac bai toan ky thuat da dem lai nhiéu loi ich, chu yéu 1a cho két qua chinh xac va
nhanh chéng. Tuy nhién, cac k¥ thuat giai phap s ciing dem dén cac 16i ma nd thuong
khéng do dwoc néu nguoi dung khdng ¢é kinh nghiém trong viéc sir dung cac cong cu

tinh todn méi nay.

Céc 1561 thudong gip nhat trong su hoi tu cta dir lidu xuét phat tir viéc dung cac mod hinh
hdi quy v6i rat nhiéu hay rat it thong sd, ghép cac ham da thire khéng 6 cac ty 1é dir lidu
hop 1y, twong quan hoa dit liéu khi mo hinh toan hoc chua dat muc tuyén tinh hop 1y,

hoic viéc thiét ké mot thi nghiém chua thoa mén dé co di licu.

C6 nhiéu vi du s& duoc trinh bay tiép theo dé mo ta cac nguy co tiém 4n lién quan dén hé

thong giai cac phuong trinh phi tuyén dai s6. Chiing bao goém céc viéc xac dinh du doan



khoi dau tot va Ién cong thire bai toan dung dé cho phép su hoi tu. Ngay ca néu tim ra
giai phap, nd ciing ¢ thé khong kha thi khi xét trong quan diém vat 1y (vi du, ndng do
chit 1a con s6 4m) hodc co thé 1a mot dap an sai do bién s6 khong dang hay ding sai ham
$0.

Ngudn 15i thong thuong nhét trong viéc giai cac phuong vi phan 1a ding bira bi cac
dung sai mac dinh cua cong cu Solver trong giai phuong trinh vi phan. Khong diung dugc
thuat algorithm tich phan hop 1y, 1am tron s6 cau tha khi giai phwong trinh, sir dung cac
gié tri tinh ngoai viing ndi suy trong biéu dién két qua da duoc nhic t6i nhu cac ngudn 16i

thdng dung trong giai cac bai toan ky thuat lién quan dén phép vi phan.

Biét cac nguyén nhan gay I3i tiém 4n trong giai cac bai toan sb 1a budc dau tién trong
viéc do va ngan ngira 16i. Bai viét ndy xin man phép gidi thidu ba 161 d& xay ra va dé xuat

cac phuong cach dé ngin ngira ching.
Khong kiém tra nguoc din dén van dé bat 6n dinh thong sd

Sy quan trong trong thuc hién budc phdn tich d6 nhay dé xac dinh cac tac dong cua
nhirng thay d6i nho trong cac thong sd khac nhau & cac giai phap toan hoc da dwoc cong
nhan trong linh vuc tdi uu hoa. Céac gia tri thong s6 thudng chira cac 16i va/ hodc khong
chic chin cho nén thong tin vé do nhay cua diém t5i wu cho cac thay d6i hodc cac bién sd
trong mot thong sb 1a rat quan trong dbi voi viée thiét ké mot qué trinh tdi uu trong hoa

hoc. Tuy nhién, phan tich d6 nhay hiém khi duoc thyc hién trén mot s6 véan de.

Thi du dudi ddy mo ta sy quan trong ciia phan tich d6 nhay trong giai phuong trinh dai s6

phi tuyén. Péap sb ciia né thu duoc tir chuong trinh Mathcad.

Xét qua trinh hydro héa c6 xuc tac cia mot olefin ( thanh phan A) trong mét 10 phan tng

dang nhiét c6 canh khudy lién tuc. Can bang chit cta thanh phan A nhu sau:
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V6i Co 1a nong do dau vao cia chit A ( mol/1), T=V/v 1a khoang thoi gian (s), V 1a thé
tich 10 phan tng (L), v 1a Iuu lugng dong vao (L/s), va r 1a tc d6 phan tmg cho mot don
vi thé tich 10 phan Gmg ( mol/L.s):
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Nong d6 chat A & trang thai tinh dugce yéu cau cho diéu kién van hanh Ia C,=13 mol/L,
V=10L va v= 0.2L/s. Dap an trang thai tinh can phai giai phwong trinh phi tuyén dai s6
f(C) =0 voi:
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Trong dd thi hinh 1, f(C) dugc v& theo C cho viing 0< C<10 c6 chira 3 déap sb thuc. Cac
dap sb ndy nhan dugc tir chwong trinh Polymath 6.1 nhu sau: C;=0.7515358,
C,=2.130933 va C5=8.117532.

Chuong trinh Polymath hién thi két qua v&i 7 chir s6. Mathcad hién thi két qua véi 20
chir s6. Sy khéc biét giita sb chir s6 cua thong sb 10 phan tung khudy lién tuc CSTR (mot
hoidc hai) va s6 cac chit sb trong dap an tinh toan (1én dén 20) khong thé dugc cudng

diéu.
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Hinh 1: B4 thi cla f{C) theo ndng d6 C cho van tde
dong v=0.2 Lfs. cho thay phan irng co 3 trang théi bén
(rng v dudng 46 thi cat truc hoanh x) tai

E1= BFs: R va i =all

Trong trudng hop ndy, sd cac chit sb cin dwoc dwa vao sy khong chic chin lién quan

quan dén cac gia tri thong sb.

Bang 1 biéu din cac gia tri cua ndng d6 C & cac mirc khong on dinh cia luu luong v. Gia
sir mirc khong 6n dinh 1a 10* L/s va luu lugng twong tng 12 0.2001 L/s thay vi 0.2 L/s,
chi ¢6 hai chir s6 dau tién cua gia tri tinh C khép véi nhirng gié tri nén. Véi truong hop
b4t 6n dinh 10° L/s (v= 0.201 L/s), hai chit sé thap phan diu tién cho gia tri dung. Vi
truong hop bat dn dinh 10 L/s, chi c6 mdt chir sé thap phan sau ddu phéy 1a cho gia tri
dung. Vi vy, viéc xem xét bat ky sy ude tinh thue té cho sy bat on cua toe do dong chay
s& dan dén két luan rang cac dap sb ndng d6 C s& duoc 1am tron dén hai chir sd, vi tit ca

céc chit s6 thém vao déu khong cho gid tri tin cay.



1. S6 chir 56 hep ly (trong phan dim) phu thuée vao dé khéng chac cha
théng s dau vao

Toc do nap ligu, v (Lis)

0.2 0.2001 0.201 0.21 0.24 |
ng 10+ 10° 10 10"

qan

thir | o.751536 | 07533915 | 0.7707207 | 1162232 D:

the | 2430033 | 2124481 | 2088326 | 1311824

thr | g147532 | 8.122128 8162953 | 8.525843 | 9.369219

Diéu quan trong can hiéu 1a phan tich nay &p dung khong chi cho s lwong mang tinh
thuc té nhu cac két qua cua tinh toan. Trong cac truong hop khéc, viéc 1am tron sé co thé

dan dén sai s6 16 rét. Diéu ndy sé duoc ching minh trong mét vi du tiép theo.

Gié tri toc d6 dong chay c6 thé duoc dic trung boi mot chit s6 vi te do dong chay dugc
do ludng & mirc chinh xac d6. Nhu vay, gia trj cia no c6 thé thay ddi tir 0.15 L/s dén 0.24
L/s. Hai cot cudi cta bang 1 cho gi trj tinh C véi hai gi4 tri dinh cta v. Khi v=0.24 L/s ,
chi c6 mot chir s6 thip phan 12 c6 y nghia & C=9.36922 mol/L trong khi & v=0.15 L/s thi
c6 mot chit s6 thap phan c6 y nghia & C= 0.3419 mol/L. Nhu vy, & muc d6 khong chic
chin cao hon, chi c6 mot chit sb thap phan co ¥ nghia thay vi ba chir sé thap phan nhu
trong truong hop nén v= 0.2 L/s, v s6 chir s thap phan co nghia thay ddi tly theo gia tri

v dugc dung la gi.
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