
Klorering av bensen

Projekt 9

Laboranter: Isabella Fries, Matilda Källerfelt, Charlotte Lundin, Kristina Nilenius

Sammanfattning

Syftet med laborationen var att med hjälp av MATLAB göra en simulering av reaktionen klorering av bensen och på så sätt få fram jämviktskoncentrationerna av produkterna och reaktanterna. Slutsaten var att framåtreaktionerna är det enda som har någon betydelse i denna reaktion. Bakåtreaktionerna sker men så pass långsamt att de kan försummas. Därför kommer ämnena i jämviktskedet endast att vara produkterna i reaktion två (samt HCl som bildas i reaktion ett). 
Inledning

Laborationen gick ut på att med hjälp av MATLAB beskriva reaktionen klorering av bensen utifrån reaktionsformler och hastighetskonstanter för framåtreaktionen, samt att med hjälp av dessa beräkna hastighetskonstanterna för bakåtreaktionerna. Dessutom skulle det undersökas hur koncentrationerna av reaktanterna påverkar utbytet, samt vad den asymptotiska  koncentrationen (när t→∞) av C6H4Cl2 blev.
Teoretisk bakgrund

Klorering av bensen kan beskrivas med hjälp av följande reaktioner:
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ΔH1 = -131.5 kJ mol-1
(R2)     
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ΔH2 = -124.4 kJ mol-1
Förhållandet mellan framåt- och bakåtreaktionen ges enligt följande samband:
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För att beräkna värdet på K kan följande formel användas där ΔH° och ΔG° antas gälla vid temperaturen 400K:
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(2)
R=Gaskonstanten (8.3145 (L kPa)/(K mol))
[image: image5.wmf] 
T=Temperaturen (K)

K=Jämviktskonstanten 

ΔH°= Skillnaden i entalpi vid T=298K och p=1 atm (kJ/mol)

ΔS°= Skillnaden i entropi vid T=298K och p=1 atm (J/(K mol))

ΔS° beräknas enligt följande:
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(3)

Reaktionshastigheten kan beräknas med följande formel:
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(4)
r = reaktionshastigheten (h-1)
Experimentell metodik

Först beräknades hastighetskonstanten K med ekvation (3) och därefter kunde Kbakåt räknas ut med hjälp av ekvation (2). Kbakåt fick ett så lågt värde att bakåtreaktionen försummades. Vidare ställdes hastighetsuttrycken för reaktionerna enligt ekvation (5) upp. Dessa värden och formler fördes sedan in i MATLAB programmet (se appendix) vars uppgift var att räkna ut jämviktskoncentrationerna för produkterna och reaktanterna. Med hjälp av grafen som erhölls ur MATLAB programmet lästes den maximala koncentrationen av C6H5Cl av. Koncentrationen av Cl2 varierades och det observerades hur den optimala tiden, dvs. när koncentrationen av C6H5Cl var som störst, påverkades. Dessutom skulle det antas att C6H5Cl var en oönskad mellanprodukt och det skulle läsas av när kvoten mellan C6H5Cl och C6H4Cl2 var mindre än 0.1. Den asymptotiska koncentrationen av C6H4Cl2 skulle även den läsas av.
Resultat
För MATLAB programmen samt alla beräkningar, se appendix.
Figur 1: Graf som de båda programmen bensen och bensen_test ger.
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När jämvikten inställt sig blir endast produkterna HCl och C6H4Cl2 kvar, de övriga har förbrukats under reaktionen.

Tabell 1: Koncentrationer före och vid jämvikt
	 Ämne
	Före jämvikt [M]
	Vid jämvikt [M]

	C6H6
	0.5
	0

	Cl2
	1
	0

	C6H5Cl
	0
	0

	HCl
	0
	1

	C6H4Cl2
	0
	0.5


Det maximala värdet av [C6H5Cl] avläses enligt grafen och ges vid tiden 5,7 h.
Då koncentrationen av Cl2 varierades påverkades inte den maximala koncentrationen av C6H5Cl under de givna förutsättningarna att koncentrationen av Cl2 är lägre än koncentrationen av C6H6.
Figur 2: Oönskade produkten C6H5Cl som funktion av tiden
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Grafen läses av vid kvoten av [C6H5Cl] och [C6H4Cl2] = 0.1, detta sker vid tiden 45 h. 
Felkällor

När vi beräknar värdet på K med hjälp av ekvation 2 så använder vi värdena vid standardtillstånd (1atm och 298K). I vårt experiment är temperaturen 400K vilket gör att våra värden inte blir helt exakta.

Avslutning och slutsatser
Framåtreaktionen är i båda reaktionerna betydligt snabbare än bakåtreaktionerna vilket gör att dessa kan försummas. De kommer dock att ske men så pass marginellt att det inte påverkar resultaten alltför mycket.  

   Trots att man varierar koncentrationen av Cl2 kommer inte tiden för den maximala koncentrationen av  C6H5Cl ändras. Anledningen är att molförhållandet mellan de båda är 1:1 och så länge koncentrationen av C6H5Cl är lägre än Cl2 är C6H5Cl den begränsande faktorn.

   Kvoten av [C6H5Cl] och [C6H4Cl2] blir mindre än 0.1 först efter 45 timmar och den asymptotiska koncentrationen av C6H4Cl2 blir 0.5 M.
Appendix
Enligt ekvation (2) m.h.a. ekvation (3) (för att beräkna ΔS°):
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Molära entropier (J/(Kmol)) (givna värden)
C6H6=269.31
C6H5Cl=310.1
C6H4Cl2=351.5
Cl2=223.081
HCl=186.902

(R1) 
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(R2) 
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Enligt ekvation (1):

k11=0.412h-1
 
(givet värde)
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k21=0.055h-1 
(givet värde)
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Följande beteckningar valdes för beräkningar i MATLAB

u1=[C6H6]

u2=[Cl2]

u3=[C6H5Cl]

u4=[HCl]
u5=[C6H4Cl2]
Enligt ekvation (4):

r11=k11[C6H6]

r21=k21[C6H5Cl]
Enligt reaktionsformlerna ger dessa beteckningar följande reaktionshastigheter

y(1)=u1'= - r11

y(2)=u2'= - r11 - r21
y(3)=u3'= +r11 + r21
y(4)=u4'= +r11 + r21
y(5)=u5'= +r11

MATLAB programmen ser ut enligt följande:

MATLAB-fil 1:
global k11 k12 k21 k22 
T=100;   

% stopptid
% hastighetskonstanter 
k11=0.412;  
% snabb
k12=0;  

% försummas
k21=0.055; 
% snabb
k22=0;  

% försummas
% begynnelsevärden 
u1=[.5; 1; 0; 0; 0];
[t,u]=ode45(@bensen_test, [0, T], u1, .01)
figure(1)
clf
plot(t,u)
hold on 
axis([0 t(length(t)) 0 1.5])
legend('C_{6}H_{6}','Cl_{2}','C_{6}H_{5}Cl','HCl','C_{6}H_{4}Cl_{2}')
xlabel('Tid (h) ')
ylabel('Koncentration (M) ')
title('Klorering av bensen')
A=u(:,3)./u(:,5)
figure(2)
clf
plot(t,A)
hold on
axis([0 100 0 1.5])
xlabel('Tid (h) ')
ylabel('Kvoten av [C_{6}H_{5}Cl] och C_{6}H_{4}Cl_{2}')
MATLAB-fil 2:

function y=bensen_test(T,u)
global k11 k12 k21 k22 
% reaktionshastigheter 
r11=k11*u(1);
r21=k21*u(3);
y=zeros(size(u)); %bildar en kolonnnvektor av nollor
% formationshastigheter 
y(1)=-r11;      
% C6H6
y(2)=-r11-r21;  
% Cl2 
y(3)=r11-r21;   
% C6H5Cl
y(4)=r11+r21;   
% HCl
y(5)=r21;       
% C6H4Cl2
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