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Sammanfattning
I denna rapport kommer vi att redogöra hur reaktionen, alltså klorering av bensen, simuleras. Vi kommer även att modellera ett system i Matlab som skall lösa våra problem, alltså uppgifterna som till exempel reaktionstiderna, koncentrationerna samt plottning av en graf med resultaten.
Inledning
Många kemiska reaktioner går att beräkna analytiska dock kan det bli för besvärligt att göra för hand, i stället kan man beräkna det med hjälp av ett program som till exempel Matlab. Genom att använda Matlab kan vi uppfylla det kemiska förloppet.
Vi gör en del beräkningar för hand, vilket leder till att man kan få fram ett antal ekvationer som Matlab programmet kan lösa. 
Teoretisk bakgrund

En kemisk reaktion sker genom att reaktanterna kommer i kontakt med varandra. Man delar upp reaktionen i olika elementarreaktioner så att man får endast två reaktanter. 
Vid halogering av bensen sker dessa reaktioner.
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ΔH1 = -131.5 kJ mol-1
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ΔH2 = -124.4 kJ mol-1
Hastighetskonstanternas temperaturberoende följer i allmänhet Arrhenius lag
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där Ea är aktiveringsenergin.  Varje verklig reaktion kan beskrivas som sammansatt av elementarreaktioner. Ett viktigt exempel är jämviktsreaktionen 
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där framåtreaktionen uppfyller 
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ges då av  K = k1/k2. 

Om förändringen ΔGo i Gibbs fria energi är känd för reaktionen (under standardtillstånd) så kan K bestämmas genom uttrycket
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Om den ena hastighetskonstanten är känd så kan den andra beräknas ur sambandet K = k1/k2. 

Experimentell metodik
Vi började med att räkna ut hastighetskonstanterna för bakåtreaktionerna med hjälp av entropier och entalpier som redan är angivna,. Med hjälp av angivna entalpier, entropier och hastighetskonstanterna för framåt reaktionerna, samt formeln, (-R*T*lnK = ∆G0 =∆H0 - T∆S0) kan vi sedan bestämma våra reaktionshastigheter. Vi bestämmer alltså r1 och r2. Men för att ta reda på koncentrationerna mellan våra ämnen vid jämvikt måste vi också ställa upp ekvationer som vi måste lösa ut.

Vi har dessa uttryck:

r11 = k11[C6H6][Cl2]

r12 = k12[C6H5Cl][HCl]

r21 = k21[C6H5Cl][Cl2]

r22 = k22[C6H4Cl2][HCl]

Ifrån dessa kan vi ställa upp ekvationerna som baseras på förändringshastighet:

[C6H6]’ = -r11 + r12
[Cl2]’ = -r11 + r12 – r21 + r22
[C6H5Cl]’ = r11 – r12 – r21 + r22
[HCl]’ = r11 – r12 + r21 – r22
[C6H4Cl2]’ = r21 – r22
I Matlab utnyttjar vi ekvationerna och löser dessa med hjälp utav systemet (ODE) och olika programfiler som anropar ODE för att lösa dem. Vi har en programfil där vi har definierat våra ekvationer och en programfil som använder sig utav ODE för att plotta fram koncentrationerna vid olika tidsintervall i reaktionen.
Vi har använt oss av en tid mellan 0 – 100timmar.
Med dessa program kan man antingen grafiskt eller utifrån programsvaren lösa optimeringsproblemet och läsa av den asymptotiska koncentrationen, den asymptotiska koncentrationen får man använda sig utav ett högre tidsintervall.

Resultat


Programfil f.m
Programfil my_ode.m



Programfil aff.m
Tar ut grafen och max [C6H5Cl] vid en viss tidpunkt


Programfil baff.m
Filen skriver ut alla värden som max [C6H5Cl] vid olika tidpunkter som antas vid olika start värden av [Cl]0

Programfil saff.m
Denna fil tar ut en graf för vilka rektionstider då kvoten [C6H5Cl] / [C6H4Cl2] < 0,1 uppfylls


Från ovanstående program kan vi få ut olika diagram.

Diagram ett visar koncentrationerna för de olika ämnena vid olika tillfällen.

Diagram två visar vilka reaktionstider då [C6H5Cl] / [C6H4Cl2] < 0,1 uppfylls.
Från det första diagrammet kan vi få ut:

topt =8.9500timmar

Koncentrationsmax[C6H5Cl] =0.3668M [mol/l]




Källförteckning
Atkins and Jones,  Chemical Principles,  kapitel 13.
http://www.math.chalmers.se/cm/education/courses/0506/ala-b/chemistry/kinetics/inledning%202005.doc
Appendix: Beräkningar
-R*T*lnK = ∆G0 =∆H0 - T∆S0

R = 0.083145 kJ*mol-1·K-1
T = 400 Kelvin

K = k11/k12
k11 = 0.412 M-1*h-1

k12 = 0.055 M-1*h-1
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[C6H6] = 269.31 J* K-1*mol-1

[C6H5Cl]= 310.1 J* K-1*mol-1

[C6H4Cl2] = 351.5 J* K-1*mol-1

[Cl2]= 223.081 J* K-1*mol-1

[HCl] = 186.902 J* K-1*mol-1

k12 = 1.5939579*10-18

k22 = 1.67135753*10-18
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Klorering av bensen


Differentialekvationer och reaktionskinetik





Datum 12/5 - 05





function y=f(t,u)


 


global k11 k12 k21 k22;


 


% Vi definierar våra olika koncentrationer av ämnena


 


u1=u(1,1);  % C6H6


u2=u(2,1);  % C12


u3=u(3,1);  % C6H5Cl


u4=u(4,1);  % HCl


u5=u(5,1);  % C6H4Cl2


 


% Reaktionshastigheterna


r11=k11*u1*u2;


r12=k12*u3*u4;


r21=k21*u2*u3;


r22=k22*u4*u5;


 


y=zeros(size(u)); % Vi sätter matrisen = 0


 


% Reaktionshastigheternas ekvationer


y(1,1)=-r11+r12;          % C6H6


y(2,1)=-r11+r12-r21+r22;  % Cl2


y(3,1)=r11-r12-r21+r22;   % C6H5Cl


y(4,1)=r11-r12+r21-r22;   % HCl


y(5,1)=r21-r22;           % C6H4Cl2





function [t,u]=my_ode(f,int,ua,h)


 


global k11 k12 k21 k22;


 


% Hastighetskonstanter


k11=0.412;          % givet framåt reaktion


k12=1.59339579e-18; % uträknad bakåt reaktion


k21=0.055;          % given framåtreaktion


k22=1.67135753e-18; % uträknad bakåt reaktion


 


a=int(1); b=int(2);


i=1;


t(1)=a;


u(:,1)=ua;


while t(i)<b


  i=i+1;


  t(i)=t(i-1)+h;


  u(:,i)=u(:,i-1)+h*feval(f, t(i-1), u(:,i-1));


end


u=u';


t=t';





global k11 k12 k21 k22;





T=100;   % stopptid


 


% begynnelsevärden


u0=[0.5; 1; 0; 0; 0;]; % startvärden på de olika ämnena


 


[t,u]=my_ode('f', [0, T], u0, 0.01); %kallar på programmet


 


figure(1)


clf


plot(t,u); %graf utav koncentrationerna på ämnena, vid olika tillfällen


 


%vi tar ut reaktionstiden då maximala utbytet av mellanprodukten C6H5Cl


[Y,I]=max(u(:,3));


topt=t(I)


Cmax=Y


 


k=u(:,3)./u(:,5); %kvoten


 for i=1:length(t)


        if k(i)<0.1


            kmin=t(i)


            break


        end


end





global k11 k12 k21 k22;


 


for i = 0:0.1:1;    %varierar koncentrationen av Cl0


T=100;   % stopptid


 


% begynnelsevärden


u0=[0.5; i; 0; 0; 0;];





[t,u]=my_ode('f', [0, T], u0, 0.01); %kallar på programmet





%vi tar ut reaktionstiden då maximala utbytet av mellanprodukten C6H5Cl


[Y,I]=max(u(:,3));


topt=t(I)


Cmax=Y


end





global k11 k12 k21 k22;


 


T=100;   % stopptid


 


% begynnelsevärden


u0=[0.5; 1; 0; 0; 0;]; % startvärden på de olika ämnena


 


[t,u]=my_ode('f', [0, T], u0, 0.01); %kallar på programmet


 


k=u(:,3)./u(:,5); %kvoten


 for i=1:length(t)


        if k(i)<0.1


            kmin=t(i)


            break


        end


plot(t,k,'.') %tar ut grafen för vilka reaktionstider då kvoten uppfylls


end








Diagram 1





Diagram 2








�Konstanterna ska inte vara med i denna fil.
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