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ΕΙΣΑΓΩΓΗ ΣΤΗ ΧΗΜΙΚΗ ΜΗΧΑΝΙΚΗ – 1Ο ΕΞΑΜΗΝΟ ΧΗΜΙΚΩΝ ΜΗΧΑΝΙΚΩΝ ΕΜΠ 
Ακαδημαϊκό ζτοσ: 2023-24 

 

Υπολογιςτική Εργαςία -  Γραμμική Παλινδρόμηςη 
 

Το DDT, ζνα εντομοκτόνο επιβλαβζσ για ψάρια, πουλιά και ανκρϊπουσ, παράγεται από τθν 
ακόλουκθ αντίδραςθ:  

             2C6H5Cl          +            C2HOCl3       ->     C14H9Cl5 + H2O 

         Χλωροβενηόλιο             Χλωράλθ                  DDT 

Στο πλαίςιο πειράματοσ ςε ζνα ερευνθτικό εργαςτιριο, αντιδροφν 1351 g χλωροβενηολίου με 
515.8 g χλωράλθσ.  

1. Ποιο αντιδραςτιριο είναι το περιοριςτικό αντιδρϊν; Ποιο αντιδραςτιριο είναι ςε περίςςεια 
και πόςο % είναι θ περίςςεια;  

2. Πόςο DDT (ςε g) παράγεται ςτθν περίπτωςθ που θ μετατροπι τθσ αντίδραςθσ είναι 1.00 
(100%); 

3. Εάν το παραγόμενο DDT είναι 283.6 g, ποια είναι θ μετατροπι τθσ αντίδραςθσ και ποια θ 
απόδοςθ τθσ διεργαςίασ ςε (g DDT/g  C2HOCl3) και (mol DDT/mol C2HOCl3);   

4. Είναι χριςιμο να γνωρίηουμε πόςο γριγορα μειϊνεται θ ςυγκζντρωςθ που παρουςιάηεται ςε 
ζνα πλθκυςμό που ηει ςε μια περιοχι ςτθν περίπτωςθ που ζχει ςυμβεί κάποιο περιςτατικό 
μόλυνςθσ.  

Στον παρακάτω Πίνακα δίνονται ςτοιχεία για τθ ςχζςθ ανάμεςα ςτο χρόνο που μεςολάβθςε 
από τθν ζκκεςθ ενόσ πλθκυςμοφ ςολομϊν ςτθ λίμνθ Μίςιγκαν (ΗΠΑ) και τθ ςυγκζντρωςθ 
που ανιχνεφκθκε ςτα ψάρια αυτά. 

 
Χρόνοσ   
(Ζτοσ από την 
ζκθεςη) 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

Συγκζντρωςη DDT 
(ppm) 

19.19 13.00 11.31 9.96 8.42 7.50 5.65 6.34 4.58 6.91 

Χρόνοσ 
(Ζτοσ από την 
ζκθεςη) 

11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 

Συγκζντρωςη DDT 
(ppm)  

4.74 3.22 2.74 2.22 1.10 1.44 1.39 1.16 0.98 0.85 

Elements of environmental chemistry, Hites, R. A, 2007, Wiley. 

 

Τα παραπάνω δεδομζνα να τα χρθςιμοποιιςετε αφοφ τα τροποποιιςετε ςφμφωνα με τθν 
παρακάτω ςχζςθ, κζτοντασ τθν θμζρα, και το μινα γζννθςισ ςασ ίςο με τισ αντίςτοιχεσ 
μεταβλθτζσ: 

Cddt(i)=Cddt(i)*(1+0.001*(1+month/12+day/31)*rand) 

a. Να ςχεδιάςετε ςε διάγραμμα τθ ςχζςθ ανάμεςα ςτο Χρόνο και τθ Συγκζντρωςθ DDT 
(ppm).  

b. Να εφαρμόςετε τθ μζκοδο των ελάχιςτων τετραγϊνων ςτα δεδομζνα αυτά για να βρείτε 
τθ γραμμικι προςζγγιςθ τθσ ςχζςθσ μεταξφ τουσ. Να παρακζςετε τα δεδομζνα που ζχετε 
υπολογίςει και να αναφζρετε τθν εξίςωςθ που υπολογίςατε και το R2. 
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c. Επαναλάβετε τθ διαδικαςία χρθςιμοποιϊντασ λογαρίκμθςθ. Να παρακζςετε τα 
δεδομζνα που ζχετε υπολογίςει και να αναφζρετε τθν εξίςωςθ που υπολογίςατε και το 
R2. 

d. Ορίηουμε τον χρόνο θμιηωισ μιασ ουςίασ ωσ:  

Το χρονικό διάςτημα που απαιτείται ϊςτε το 50% τησ ουςίασ να είναι παρόν ςε κάποιο 
άτομο, πληθυςμό ή οικοςφςτημα προκειμζνου να αποδομηθεί και να εξαφανιςθεί διά 
τησ φυςικήσ οδοφ. Συχνά ο όροσ χρηςιμοποιείται για να περιγράψει την εξαφάνιςη 
δυνητικϊσ επιβλαβϊν ουςιϊν όπωσ οι χημικζσ τοξίνεσ 

 (https://www.efsa.europa.eu/el/glossary/half-life). 

Θεωριςτε ότι ο χρόνοσ θμιηωισ του DDT ςτουσ οργανιςμοφσ που αναφζρκθκαν 
εκφράηεται από τθν παρακάτω ςχζςθ: 

 ( )     
    

C0  θ αρχικι ςυγκζντρωςθ 

C(t) θ ςυγκζντρωςθ ςε χρόνο t 

λ  θ ςτακερά του ρυκμοφ απομάκρυνςθσ τθσ ουςίασ  

Να υπολογίςετε το χρόνο θμιηωισ του DDT χρθςιμοποιϊντασ τθ ςχζςθ που ζχετε εξάγει 
ςτο ερϊτθμα 4c. 

  
 

Διευκρινίςεισ 

1. Η εργαςία είναι ατομικι. Οι εργαςίεσ ελζγχονται θλεκτρονικά για πικανι αντιγραφι και ςτθν 
περίπτωςθ πιςτοποίθςθσ μερικισ ι ολικισ αντιγραφισ οι εργαςίεσ όλων των εμπλεκομζνων 
μθδενίηονται.      

2. Θα βακμολογθκοφν μόνο εργαςίεσ που ζχουν γραφεί με χρήςη υπολογιςτή. Για τουσ 
υπολογιςμοφσ να χρθςιμοποιιςετε Matlab ι Octave. Τον κϊδικά ςασ κα τον βάηετε ςτο 
αρχείο ςε μορφι κειμζνου, όχι ωσ εικόνα. 

3. Απορίεσ 

Για απορίεσ να απευκφνεςτε ςτον κ. Φίλιππο Δογάνθ με e-mail ςτθν διεφκυνςθ: 
fdoganis@chemeng.ntua.gr, βάηοντασ υποχρεωτικά ςτο θζμα του μηνφματοσ «ΕΧΜ: 
Υπολογιςτικι Εργαςία».  

4. Μορφι Εργαςίασ 

Να υποβάλετε ςυνολικά 1 αρχείο κειμζνου PDF, το οποίο να ςυμπεριλαμβάνει το κείμενό 
ςασ, τον κϊδικα και τα αποτελζςματα (PDF μπορείτε να παράγετε από τισ εφαρμογζσ ι από 
δωρεάν εργαλεία ςτο διαδίκτυο).  

5. Παράδοςθ εργαςίασ 

a. Όςοι ζχουν ακαδθμαϊκό κωδικό, κα αναρτιςουν τθν εργαςία τουσ ςτθν ιςτοςελίδα 
του μακιματοσ ςτο Helios: https://helios.ntua.gr/course/view.php?id=1287&lang=el 

b. Όςοι δεν ζχουν ακαδθμαϊκό κωδικό (δεν ζχει ολοκλθρωκεί θ εγγραφι ςτθ Σχολι), κα 
αναρτιςουν τθν εργαςία τουσ ςτο παρακάτω link:  

https://www.chemeng.ntua.gr/submission/exm.php ςτθν επιλογι «1: Υπολογιςτικά 
Θζματα». 

https://www.efsa.europa.eu/el/glossary/half-life
mailto:fdoganis@chemeng.ntua.gr
https://helios.ntua.gr/course/view.php?id=1287&lang=el
https://www.chemeng.ntua.gr/submission/exm.php
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Εάν το μζγεκοσ του αρχείου pdf είναι μεγαλφτερο από 20 Mb για τθν περίπτωςθ a και 5 Mb 
για τθν περίπτωςθ b, το αρχείο δεν μπορεί να αναρτθκεί και κα πρζπει να χρθςιμοποιιςετε 
κάποιο από τα online tool που ελαττϊνουν το μζγεκοσ του αρχείου, π.χ.: 
https://smallpdf.com/compress-pdf 

6. Στο κείμενο τθσ εργαςίασ να αναφζρετε: 

 το ονοματεπϊνυμο 

 τον αρικμό μθτρϊου  

Στο αρχείο να δείχνετε ανά ερϊτθμα:  

 τον κώδικα που ςασ ηθτείται (ο κϊδικασ να ζχει όλεσ τισ παραμζτρουσ και να τρζχει 
χωρίσ να λαμβάνει δεδομζνα από τον χρήςτη, δθλαδι χωρίσ input).  

 απαραίτητα να εξηγείτε με ςχόλια τον τρόπο ςκζψθσ ςασ και τθν λειτουργία που 
επιτελοφν οι  κφριεσ γραμμζσ (αναλυτικά αλλά όχι περιςςότερο από 1 ςειρά ανά 
γραμμι κϊδικα).  

 να εμφανίηετε όλεσ τισ αρικμθτικζσ τιμζσ για όλεσ τισ μεταβλθτζσ που 
υπολογίηονται με εντολζσ εκτφπωςθσ μζςα από το πρόγραμμα, ϊςτε να φαίνεται θ 
πορεία των υπολογιςμϊν, όχι μόνο το τελικό αποτζλεςμα κάκε φορά, ϊςτε να μθν 
χρειάηεται να τρζξει κάποιοσ τον κϊδικα για να δει τα αποτελζςματά ςασ. 

7. Προκεςμία παράδοςθσ εργαςίασ: Τετάρτη 13/12/2023.  

 

 

Βιβλιογραφία 

1. Πλθροφορίεσ επιςτθμονικοφ χαρακτιρα για το DDT  

a. Βάςθ δεδομζνων χθμικϊν ουςιϊν CHEMBL 
https://www.ebi.ac.uk/chembl/compound_report_card/CHEMBL416898/ 

b. Γενικζσ πλθροφορίεσ και Ιςτορικό http://195.134.76.37/chemicals/chem_ddt.htm  

c. Απεικόνιςθ τθσ τριδιάςτατθσ δομισ https://molview.org/?cid=3036  

2. Πλθροφορίεσ για το DDT ςτα μζςα κοινωνικισ δικτφωςθσ  

a. https://www.youtube.com/results?search_query=ddt+pesticide 

b. https://www.tiktok.com/search?q=DDT%20pesticide&t=1700749303537 
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