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Inledning
 Målet med projektuppgiften var att simulera reaktionsförloppet av klorering av bensen utifrån en given reaktionsmekanism, genom programmering i matlab. Angivet i uppgiften var att totalreaktionen var uppdelad i två skilda reaktionssteg. Därefter bestämdes hastighetsutrycken för de olika stegen. Dessa kan ställas upp, för att sedan beräkna de två hastighetskonstanterna i bakåtreaktionerna. Dessa behövs för att kunna lösa simuleringen i matlab. 

Därefter var uppgiften att ta reda på vilken reaktionstid som gav det optimala utbytet av mellanprodukten. Sedan skulle maximat varieras och studeras, huruvida den optimala tiden ändrades. 

Slutligen antogs mellanprodukten vara oönskad.
Teoretisk bakgrund
Reaktionsförloppet för klorering av bensen simulerades med hjälp av matlab då beräknade hastighetskonstanter för bakåtreaktionerna gjordes. Dessa hastighetskonstanter bestämdes med nedan angivna reaktionssteg.
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Med nedanstående formler beräknades hastighetskonstanterna till bakåtreaktionerna i de båda stegen. För beräkningar se Bilaga 1.
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Entropiskillnaden (∆S) av molära entropier hos produkter och reaktanter anges nedan. 
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 Gibbs fria energi (∆G°) kan beräknas med (ekv. 2) och (ekv. 3).
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K är kvoten mellan hastighetskonstanten för framåtreaktionen (k11, k21) och bakåtreaktionen (k12, k22).
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K kan beräknas som en exponentialfunktion med basen e. 
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Tecknet º på ∆Sº, ∆Gº och ∆Hº innebär att de är i "standard tillstånd", vilket innebär T=25 ºC och P=1 bar

Metodik

Hastighetskonstanterna för bakåtreaktionerna beräknades med hjälp av de givna hastighetskonstanterna för framåtreaktionerna. Även entalpin var angiven för dessa aktuella reaktioner och så även den molära entropin som därefter kunde beräknas (se bilaga 1). 

De beräknade hastighetskonstanter för bakåtreaktionerna(k12,k22) modellerades sedan i matlab. Programmet anpassades för varierande hastighetskonstater, utgångskoncentrationer och tidförlopp. Utifrån filen plottas grafen för hur de fem olika koncentrationerna ändras med avseende på tiden. Även det maximala utbytet av mellanprodukten C6H5Cl beräknas. 

Värdena av C6H5Cl, som är en oönskad mellanprodukt i bakåtreaktionerna, är mycket små och till och med försumbara. Slutprodukten C6H4Cl2 och Cl2 antags finnas i ett överskott. Genom kvoten [C6H5Cl]/[ C6H4Cl2] < 0,1 söker matlabprogrammet upp denna punkt. 
Resultat

De beräknade värden för hastighetskonstanterna bakåtreaktionerna. För första steget blev konstanten (k12) 1,5932∙10-18. För det andra steget beräknades konstanten (k22) till 

1,6711∙10-18. Dessa värden är mycket små och kan anses som försumbara för modelleringen i matlab. (Se bilaga för uträkningar.)

Reaktionskinetiken för klorering av bensen skulle därefter modelleras i matlab. Resultatet skulle visas grafiskt, för alla fem ingående ämenen i reaktionen. 
Samtliga ämnen omvandlas till slutprodukterna , C6H4Cl2 och HCl. Initialt har inte allt C6H5Cl reagerat men i ett tillräckligt stort tidsintervall kan detta antagande göras. 

De erhållna produkterna är då C6H4Cl2 och HCl.
Beräknade hastigheteskonstanter för framåtreaktioner är nedan angivna.

 k11=0,412 och 
 k21=0,055. 
Tiden där C6H5Cl har sitt maximala utbyte är där (steg 1) slutar. 

 Med högre startkoncentration av Cl2 kommer jämvikten förskjutas åt vänster, vilket medför att reaktionen går snabbare. Vid lägre startkoncentration av Cl2 blir toppen förskjuten åt höger. Reaktionen går då långsammare. C6H5Cl är slutprodukten för (steg 1)  men för totalreaktionen är den en oönskad mellanprodukt. I uppgiften skulle tiden undersökas då kvoten mellan C6H5Cl och C6H4Cl2 understiger 0,1. Med tillräckligt stor startkoncentration Cl2 kommer all mellanprodukt att övergå till slutprodukt. Första kvoten under 0.1 är vid tiden 377.4 s.
Slutsats
Hastighetskonstanterna för de beräknade bakåtreaktionerna är så små att de är försumbara i jämförelse med framåtreaktionerna. Bakåtreaktionernas halveringtid kan uppskattas till flera miljoner år. Därav sätts de till noll i matlab.
För totalreaktionen är koncentrationen Cl2 utbytesbestämmande. Vid tillräckligt stor start koncentration kommer all bensen att övergå till slutprodukten, diklorbensen. Startkoncentrationen för bensen var angiven till 0.5 M. För att all bensen skall kunna övergå till diklorbensen krävs en startkoncentration av klor på minst 1.0 M. Om den är mindre kommer den oönskade mellanprodukten fortfarande finnas kvar. Generellt gäller att startkoncentrationen av klor skall vara minst dubbellt så hög som den för bensen. 
Reaktionen är uppdelad i två steg, varav det första steget är mycket snabbare än det andra som kan ses på hastighetskonstanterna.  Klorbensen har sitt maximum där (steg 1) slutar. Därefter sker endast (steg 2), vilket inte stämmer överens med verkligheten. 
Kvoten mellan klorbensen och diklorbensen sätts till 0.1. För att öka reaktionshastigheten kan koncentrationen klor ökas. Vid en ökning med 0.5 M går förloppet ungefär fem gånger så snabbt.
Bilaga 1

Beräkning av hastighetskonstanten i bakåtreaktionen i (steg 1) (k12)
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Beräkningar av hastighetskonstanten i bakåtreaktionen i (steg 2) (k22)
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