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Model by: Micha Peleg     Programmed by: Mark D. Normand      Last modified: August 30, 2016

Developed as part of a project on vitamin loss kinetics in space foods supported by NASA under Grant 
NNX14AP32G.

An isothermal chemical degradation reaction may follow Weibullian (“stretched exponential”) kinetics 
with a fixed shape factor (“exponent”), m, i.e., Log[C(t)] = -b(T)*t^m where C(t) is the momentary concen-
tration ratio at time t and b(T) a temperature dependent rate parameter, the equivalent of k(T) in fixed 

order kinetics. The rate constant’s temperature-dependence, may follow the two-parameter exponential 
model, b(T) = b(Tref)*Exp[c*(T - Tref)]which can be used interchangeably with the Arrhenius equation. 
Tref in this equation is an arbitrary reference temperature in a pertinent temperature range. For a known 

or assumed value of m the two parameters, b(Tref) and c, can be determined from two concentration 

ratios C1 and C2 determined after exposure to two different temperature histories. This is done by 
numerically solving two simultaneous rate equations in the form of dLog[C1(t)]/dt = f1[T1(t)] and 

dLog[C2(t)]/dt = f2[T2(t)], for C1 and C2 with the boundary condition that Log[C1(0)] = Log[C2(0)] = 0. 
Such a solution, however, may require fairly accurate initial guesses that are difficult to assign intu-
itively. Nevertheless, they can be estimated by manually matching the two experimental points with their 
corresponding degradation curves using Mathematica’s ���������� function. Once found, they can 

be used either as initial guesses or as the parameters’ values themselves. This program allows one to 

estimate b(Tref) and c by moving slider controls on the screen. The user enters the two digitized tempera-
ture profile data sets either by reading the data from a file or pasting them from another Mathematica 

notebook. Also entered using sliders are: the assumed m value, two final concentration ratios,C1 and 

C2, the corresponding times of their determinations, t1and t2 , and the reference temperature, Tref.

The parameters' settings in this program (Version B) are for heat processing temperatures. For storage 

temperatures use Version A.

Notice that not all allowed entries for concentration ratios and times must result in a match.  If there is 
no match one should suspect that either the model’s underlying assumptions are invalid and/or there is 
a substantial error or errors in the experimental data.
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Clear all variables in all contexts.
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Show all of Mathematica’s allowed import file formats.

��������������

{���� ���� ����������� ������������������ ����� ���������� �������� ��� ����

������� ���� ������� ���� ���� ����� ���� ������ ����� ���� ������������

����������� ���� ����������� ����������� ���������� ���� ���� ���� ���� ������

���� ������� ���������� ���� ���� ���� ���� ��������������� �������������

������ ������ ���� ����� ����� �������� �������� ���� ���� ������� ���������

�������� ����� �������� ���� ����� �������������� ���� ����� ���� ����� ����

����� ���� ���� ����������� ���������� ���������� ���������� ����������

��������� �����-��� ����� ��������� ����� ���� ���� ������ ����� ����� ����

���� ������� ����� ���� ����� ���� ����� ������ ���� ����� ���� ���� ����

���� ��� �������� ��� ���� ������� ������ ����� ���� ���� ���� ���� ��������

�������� ������ ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ����������

���� ���������� �������� �������� ������� ������� ���� ���� ���� ���� ����

����� �������� ���� ���� ������� ���� ���� �������� ���� ������� �����������
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Import the first set of experimentally determined {time, temperature} data from a tab-separated-values 
(.TSV) ASCII text file into a matrix called tempData1B.  Below we have pasted the data into this note-
book so that no external file needs to be imported.  If you want to import your own data from a file called 

“tempData1.tsv” (located in your home folder), uncomment the cell below and comment out the cell after 
that which contains the assignment of the data to the tempData1B matrix.

(*����������=������[����������������]*)
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���������� = {{���� ����}� {����� ������������������}� {���� �������������������}�
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{������ ������������������}� {����� �������������������}�
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{{��� ���}� {���� �������}� {��� �������}� {���� ����}� {��� �������}� {���� �������}�

{��� �������}� {���� �������}� {��� �������}� {���� ������}� {��� ������}�

{���� �������}� {��� �������}� {���� �������}� {��� �������}� {���� �������}�

{��� ������}� {���� �������}� {��� �������}� {���� �������}� {���� ������}�

{����� �����}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� �������}�

{���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}�

{����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� �������}�

{���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� ������}� {���� �������}�

{����� �������}� {���� �������}� {����� ������}� {���� �������}� {����� �������}�

{���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� ������}� {���� ������}�
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{���� �������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}}

Display the number of time-temperature data values in matrix tempData1B and assign it to nPts1.

����� = ������[����������]

��

Display the minimum temperature value in tempData1B.

���[����������[[���� �]]]

�������

Display the maximum temperature value in tempData1B.

���[����������[[���� �]]]

�������
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Import the second set of experimentally determined {time, temperature} data from a second tab-sepa-
rated-values (.TSV) ASCII text file into a matrix called tempData2B.  Below we have pasted the data 

into this notebook so that no external file needs to be imported.  If you want to import your own data 

from a file called “tempData2.TSV” (located in your home folder), uncomment the cell below and com-
ment out the cell after that which contains the assignment of the data to the tempData2B matrix.

(*����������=������[����������������]*)

���������� = {{���� ����}� {����� �������������������}� {���� �������������������}�

{����� ������������������}� {���� ������������������}� {����� ������������������}�

{���� ������������������}� {����� ������������������}� {���� �����������������}�
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{������ �������������������}� {����� �������������������}�
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{{��� ���}� {���� �������}� {��� �������}� {���� �������}� {��� �������}�

{���� �������}� {��� �������}� {���� �������}� {��� �������}� {���� �������}�

{��� �������}� {���� �������}� {��� ������}� {���� �������}� {��� �������}�

{���� �������}� {��� �������}� {���� �������}� {��� �������}� {���� �������}�

{���� ������}� {����� �������}� {���� �������}� {����� �������}�

{���� ������}� {����� ������}� {���� ������}� {����� �������}� {���� �������}�

{����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}�

{����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}�

{����� �������}� {���� �������}� {����� �������}� {���� �������}}

Display the number of time-temperature data values in matrix tempData2B and assign it to nPts2.

����� = ������[����������]

��

Display the minimum temperature value in tempData2B.

���[����������[[���� �]]]

�������

Display the maximum temperature value in tempData2B.

���[����������[[���� �]]]

�������

Assign tAxisMax1 and tMax1 to be the maximum time value found in matrix tempData1B.
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��������� = ���[����������[[���� �]]]� ����� = ���������

���

Assign tAxisMax2 and tMax2 to be the maximum time value found in matrix tempData2B.

��������� = ���[����������[[���� �]]]� ����� = ���������

���

Assign TAxisMax1 and TMax1 to be the maximum Temperature value found in matrix tempData1B.

��������� = ���[����������[[���� �]]]� ����� = ���������

�������

��������� = ����

����

Assign TAxisMax2 and TMax2 to be the maximum Temperature value found in matrix tempData2B.

��������� = ���[����������[[���� �]]]� ����� = ���������

�������

��������� = ����

����

Assign T1 to be an interpolating function defined from the tempData1B points.

�� = �������������[����������]

���������������������
������� {{��� ���}}
������� ������



Assign T2 to be an interpolating function defined from the tempData2B points.

�� = �������������[����������]

���������������������
������� {{��� ���}}
������� ������



Plot the two interpolating functions T1[t] and T2[t] together from time 0 to Max[tAxisMax1,tAxisMax2].

��������� = ����[��[�]� {�� �� �����}� ��������� → {{�� ���������}� {�� ���������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� ���������������]}� ����� →

����� ���������� → {�����[����� (����)�� ��]� �����[������������ (°�)�� ��]}]�

��������� = ����[��[�]� {�� �� �����}� ��������� → {{�� ���������}� {�� ���������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� �������������]}� ����� →

����� ���������� → {�����[����� (����)�� ��]� �����[������������ (°�)�� ��]}]�
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�������� = ����[���������� ����������

��������� → {{�� ���[���������� ���������]}� {�� ���[���������� ���������]}}]
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Define lnConcRatio(t), the natural log of the momentary concentration of the degrading compound, C(t), 
returned by NDSolve.  

�����������[������_���������� �����_���������� �_����������

�_���������� ����_���������� �_] �= ������{�� ���� �� �}�

�[�_] �= ����� * ���� * �[�] - �����

���[�_] =

�������[{��[�] == -�[�] * � * (-�[�] / �[�])�((� - �) / �)� �[���] ⩵ -��������}�

�[�]� {�� ������ ������}� ������������ → �][[�� �� �]]�

���[

������]

The following Manipulate panel assists in selecting initial guesses for the bTref and c parameters of the 

lnConcRatio(t) degradation function.

����������[������[

{������������ ���������� ������������ ������������ ����������� ������� �������

����������� ��������� �������� �������� ������������������� ����� ��������}�

���� = ���������

�������� = ���

������������������ = ����[�����[���[{��}]� ��]]�

���������� =

����[�����[���[{������[��]� �����[���� ������]��� �= �� �����[��������� ���]�

������[��]� �����[���� ������]���� �= �� �����[����������� ���]�

������[��]� �����[���� ������]�������� �= �� �����[��������� ����]�

������[��]� �����[���� ������]���� �= �� �����[����� ����]}]� ����� ��]]�

������ = ����[��[�]� {�� ��� �����}� ��������� → {{��� ��������}� {��� ��������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� ���������������]}�

����� → ����� ���������� → {{�����[������������ (°�)�� ��]� ��}�

{�����[����� (��������� �����)�� ��]� �����[������������ ���������� ��]}}�

������������ → {{��� ��}� {��� ��}}� ��������� → {���� ���}]�

������ = ����[��[�]� {�� ��� �����}� ��������� → {{��� ��������}� {��� ��������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� �������������]}�

����� → ����� ���������� → {{�����[������������ (°�)�� ��]� ��}�

{�����[����� (��������� �����)�� ��]� �����[������������ ���������� ��]}}�

������������ → {{��� ��}� {��� ��}}� ��������� → {���� ���}]�

����������� = ����[���[�����������[�� ��������� ����� ��������� ����������� ��]]�
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{�� ������ �����}� ��������� → {{��� ��������}� {-���� ��������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� ���������������]}�

����� → ����� ���������� → {{�����[�������������� �����(�)�� ��]� ��}�

{�����[����� (��������� �����)�� ��]�

�����[�������������� ����������� �������� ��]}}�

������������ → {{��� ��}� {��� ��}}� ��������� → {���� ���}]�

����������� = ����[���[�����������[�� ��������� ����� ��������� ����������� ��]]�

{�� ������ �����}� ��������� → {{��� ��������}� {-���� ��������}}�

��������� → {�����������������[�]� ���������[������� �������������]}�

����� → ����� ���������� → {{�����[�������������� �����(�)�� ��]� ��}�

{�����[����� (��������� �����)�� ��]�

�����[�������������� ����������� �������� ��]}}�

������������ → {{��� ��}� {��� ��}}� ��������� → {���� ���}]�

����������� = ��������[{{{�������� �������}}� {{�������� �������}}}�

��������� → {{��� ��������}� {-���� ��������}}�
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