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Reaktionskinetik och differentialekvationer

Klorering av bensen

Magnus Bälter, K1

Björn Persson, Kf1

13 december, 2005, Göteborg

Inledning

Uppgiften i detta projekt var att med hjälp av MATLAB simulera och grafiskt åskådliggöra hur koncentrationerna av olika ämnen varierar med tiden i en reaktion.
De två reaktioner som vår uppgift grundades på var de två stegen i kloreringen av bensen, vilken sker vid 400K.
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Reaktionshastigheter
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Framåtreaktion 1


[image: image4.wmf][

]

[

]

4

2

12

5

6

12

12

u

u

k

HCl

Cl

H

C

k

r

´

´

=

´

´

=


Bakåtreaktion   1


[image: image5.wmf][

]

[

]

5

2

21

2

5

6

21

21

u

u

k

Cl

Cl

H

C

k

r

´

´

=

´

´

=


Framåtreaktion 2
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Bakåtreaktion   2

Reaktionskonstanter

Här räknas reaktionskonstanten för bakåtreaktionen, k2, ut med hjälp av ekv. 1 och ekv. 2. 
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(2)
Genom nedanstående steg formuleras ekvationen om för att ge ett uttryck för k2.
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Med hjälp av dessa ekvationer räknas reaktionsentropierna för de båda reaktionerna ut:
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Bildningshastigheter
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Utförande

Till en början så ställdes uttryck för både framåt- och bakåtreaktionerna upp (se Ekvationerna - Hastighetsreaktioner). Då värdena för reaktionskonstanterna bara var kända för framåtreaktionerna så räknades konstanterna för bakåtreaktionerna ut med hjälp av förhållandet K=k1/k2 och de angivna värdena för reaktionsentalpier och standardentropier (se Ekvationer – Reaktionskonstanter). Efter detta så konstruerades ekvationerna för bildningshastighet (se Ekvationer - Bildningshastigheter).
I MATLAB skrevs sedan en funktionsfil innehållande dessa ekvationer. (Bilaga 1) 
Denna funktionsfil användes som källa för ett script (Bilaga 2) som, med hjälp av 
newtonlösaren, my_ode.m, löser ekvationssystemet och plottar koncentrationerna som funktion av tiden. (Bilaga 3)

Optimalt utbyte och reaktionstid
Tidpunkten för maximalt utbyte av C6H5Cl var: 8.25 h
Vid denna tidpunkt var utbytet av C6H5Cl: 0.3945 mol

Dessa värden lästes av från den graf som plottades av scriptet.

Genom att variera det initiala värdet av [Cl2] så undersöktes hur max[C6H5Cl] och reaktionstiden för denna påverkas. Det tycks vara så att en högre högre kvot av [Cl2]/[C6H5Cl] resulterar i ett högre utbyte och en snabbare reaktion. Man uppnår alltså ett högre maxutbyte snabbare med större del Cl2.
Vår förklaring till detta är att om man har en högre del Cl2 så kommer flera molekyler att ha en kinetisk energi som motsvarar aktiveringsenergin för reaktionen och därför uppkommer fler gynnsamma kollisioner än om andel Cl2 vore lägre.

Den asymptotiska koncentrationen av C6H4Cl2 blir 0.5 mol*L-1.

Bilaga 1
function y=halo(t,u)
global k11 k12 k21 k22 
% reaction rates 
r11=k11*u(1)*u(5);  
r12=k12*u(2)*u(5);
r21=k21*u(2)*u(4);
r22=k22*u(3)*u(4);
y=zeros(size(u));
% rates of formation 
y(1)=r12-r11;              % C6H6
y(2)=r11+r22-r12-r21;      % C6H5Cl
y(3)=r21-r22;              % C6H4Cl2
y(4)=r11+r21-r12-r22;      % HCl
y(5)=r12+r22-r21-r11;      % Cl2
%   u(1) C6H6
%   u(2) C6H5Cl   
%   u(3) C6H4Cl2   
%   u(4) HCl   
%   u(5) Cl2   
Bilaga 2

global k11 k12 k21 k22 
T=120;   % stop time
% rate constants 
k11=0.412;  
k12=4.8301*10^-18;  
k21=0.055;           
k22=5.8672*10^-18; 
% initial values 
u0=[.5; 0; 0; 0; 1;];
[t,U]=my_ode('halo', [0, T], u0, .1);      %  Euler
figure(1)
clf
plot(t,U)
hold on 
axis([0 t(length(t)) 0 1.1])
Bilaga 3
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� Differentialekvationslösare!!


�Mol/liter
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