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2. Sammanfattning

Denna laboration är en projektuppgift där uppgifter kring en given elementarrreaktion ska lösas.  Målet är att utifrån en given reaktionsmekanism kunna modellera och simulera ett kemiskt förlopp, detta sker med hjälp av det matematiska programmeringsprogrammet MatLab. 
3. Inledning
Denna laboration behandlar studier av en tilldelad elementarreaktion som skall lösas i ett grupparbete på fyra personer. Den tilldelade elemtarreaktionen var "Oxidation av formaldehyd" med till hörande frågor kring bakåtreaktionernas betydelse, en simulering över reaktionen med MatLab och till sist en undersökning av syrgaskoncentrationens betydelse för förloppet.
Målet med detta projektarbete var att kunna modellera och simulera ett kemiskt förlopp för en elementarreaktion och detta skall tilllämpas med programeringsprogrammet "Mat.Lab".

4. Teoretisk bakgrund
En elementarreaktion är en reaktion som i detalj beskriver hur ett reaktionssteg sker utan intermediärer. Detta sker då två eller flera molekyler/atomer koliderar med rätt förutsättningar i rummet. För varje reaktionssteg kan ett hastigehetsutryck ställas upp. För en enmolekylsreaktion (unimolekylär reaktion) respektive en tvåmolekylsreaktion (bimolekylär reaktion)  kan följande uttryck skrivas:  
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Ett viktigt exempel på elemtarreaktioner är jämviktsreaktioner. I en jämviktsreaktion sker två elemtarreaktioner, en framåtreaktion och en bakåt reaktion. Framåtreaktionen uppfyller, för nummer 2, r1=k1[A][B] och bakåtreaktionen r2 = k2 [C] 
När förändingen i Gibbs fria energi, 
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. Om hastighetskonstanten åt ena hållet är känd kan den andra beräknas enligt formeln: k= k1/k2
För oxidationen av formaldehyd gavs dess reaktionsformel. Nummer 2 resulterar i en oönskad biprodukt och uppkommer då syrgas är i underskott i reaktion 1.

(R1) 
[image: image7.wmf])

(

)

(

5

,

0

)

(

11

12

2

g

HCOOH

g

O

g

HCHO

k

k

¾

¾

®

¾

¾

¾

¾

¬

+


        formaldehyd                         myrsyra

(R2) 
[image: image8.wmf])

(

)

(

2

3

21

22

g

HCOOCH

g

HCHO

k

k

¾

¾

®

¾

¾

¾

¾

¬


         formaldehyd       metylformiat
5. Metodik

Från de tilldelade elementarreaktioner togs hastighetsuttryck fram och med hjälp av dessa även konsentrationsförändringarna för ämnena (se 9.5.3). För att lösa de uppkomna differentialekvationerna användes sedan MatLabs ODE lösare (nr 45) (se 9.5.1). Detta genererade till en matris som sedan plottades i en graf.

För att  lösa den sista uppgiften, det vill säga samma problem men med varierande syrgaskoncentrationer, lades det till en for-loop. Sedan plottades en graf med bara den framställda produkten myrsyra. För att erhålla det maximala utbytet lades en progamdel till som jämförde de olika utbytena myrsyra (se 9.5.2).

6. Resultat
Bakåtreaktionernas hastighetskonstanter beräknades till mycket små värden (se 9.3) det vill säga försumbara. Därför kunde bakåtreaktionerna uteslutas i fortsatta beräkningar.

Hastighetsuttrycken och simuleringen av systemet i MatLab redovisas i appendix (se 9.5.1). Matlab programmet projekt9a.m genererade en graf över oxidationen av formaldehyd (se.9.4.1) 

Efter modfiering av programmet (nu benämnt projekt9b.m) (se 9.5.2) erhölls en graf där syrakonsentrationen ändrades med jämna mellanrum (se 9.4.2). Det maximala utbytet av HCOOH blev 0,3505 M vid begynnelsevärdet 0,3 M för O2  och 0,7 för HCHO.
7. Slutsats
MatLab är ett mycket användbart program för att lösa den här typen av problem det vill säga differentialekvationer. Reaktionskinetik kan lätt skapa svårlösliga ekvationer, speciellt när reaktionerna innehåller flera elementarekvationer. För att lösa dessa är det nödvändigt att ha minst lika många differentialekvationer, knutna till varandra, som obekanta variabler.
Graf 1 (se 9.4.1) ger en väldigt tydlig bild av reaktionsförloppet. De största förändringarna sker i början och det syns sedan tydligt hur värdena stabiliseras. Detta illustrerar hur jämvikten nås. 

Graf 2 stämmer väl överens med reaktionsformeln R1. Två kurvor avviker från övrigt kurvmönster. Detta beror på att förhållandena  då är ideala.
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9. Appendix
9.1 Givna data
9.1.1 Reaktionsformler
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9.1.2 Tabellvärden


[image: image11.emf]Ämne

∆Hf ۫  (kJ/mol)∆Sm  ۫ (J/K/mol)

HCHO(g)-108.6218.95

O2(g)205.140

HCOOH(g)-387.6248.70

HCOOCH3(g)-355.5260


9.1.3 Hastighetskonstanter för framåtreaktionerna
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9.2 Använda formler och härledningar

9.2.1 Gibbs fria energi
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9.2.2 Jämviktskonstant
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9.3 Beräkningar

9.3.1 Hastighetskonstant för bakåtreaktion i (R1)
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9.3.2 Hastighetskonstant för bakåtreaktion i (R2)
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9.4 Illustrationer

9.4.1 Diagram över oxidation av formaldehyd

[image: image18.emf]051015

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

tid/min

c/M

Oxidation av formaldehyd

HCHO

O

2

HCOOH

HCOOCH

3


9.4.2 Diagram över oxidation av formaldehyd med olika syrgaskoncentrationer
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9.5 Program

9.5.1 Projekt9a.m

global k11 k12 k21 k22 
T=15;   % stopptid i minuter
% reaktionshastigheter 
k11=0.7;      % M/min
k12=0;        % försumbar
k21=0.6;      % M/min
k22=0;        % försumbar
% startvärden 
u0=[1; 0.5; 0; 0];
[t,U]=ode45('formaldehyd', [0, T], u0);  %ODE-lösaren räknar ut hur konc ändras över tiden
figure(1)
plot(t,U)
xlabel('tid/min')
ylabel('c/M')
title('Oxidation av formaldehyd')
legend('HCHO','O_{2}','HCOOH','HCOOCH_{3}')

9.5.2 Projekt9b.m

global k11 k12 k21 k22 
T=40;   % stopptid i minuter
% reaktionshastigheter 
k11=0.7;      % M/min
k12=0;        % försumbar
k21=0.6;      % M/min
k22=0;        % försumbar
% startvärden 
for m=1:10
    n=m/10;
u0=[1-n; n; 0; 0];
[t,U]=ode45('formaldehyd', [0, T], u0);   %ODE-lösaren räknar ut hur konc ändras över tiden
F(m)=U(end,3);                                      %lagrar u3 konc vid varje u2 konc
figure(1)
hold on
plot(t,U(:,3))
xlabel('tid/min')
ylabel('c/M')
title('Oxidation av formaldehyd med olika syrgaskonc.')
end
[a,b]=max(F)                                        %a=maximala konc u3 som kan få ut
                                                            %b/10=konc u2 vid detta max 

9.5.3 Formaldehyd.m
function y=formaldehyd(t,u)
global k11 k12 k21 k22 
%u(1)=[HCHO]
%u(2)=[O2]
%u(3)=[HCOOH]
%u(4)=[HC00CH3]
% reaktionshastighet 
r11=k11*u(1)*u(2)^(1/2);  
r12=k12*u(3);
r21=k21*u(1)^2;
r22=k22*u(4);
% förändringshastigheter i konc 
y=[-r11-2*r21;...       % HCHO
  -0.5*r11;...             % O2
  r11;...                    % HCOOH
  r21];                      % HCOOCH3
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