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Sammanfattning.
Syftet med projektet var att bestämma de olika reaktionshastigheterna för ämnena som reagerar vid klorering av bensen samt åskådliggöra dessa grafiskt. De ovan nämnda problemen löstet med hjälp av matlab. 
Efter modelering i Matlab kom vi fram till att Cl2 styr reaktionens hastighet. Desto mer Cl2 man har, desto snabbare går reaktionen.

Inledning.  
Uppgiften var uppdelad i tre delar där den första bestod av att bestämma hastighetskonstanterna till bakåt reaktionerna då bensen kloreras. Andra uppgiften var att simulera systemet i MatLab. Sista delen i uppgiften bestod också av att se hur den maximala koncentrationen av C6H5Cl beror av koncentrationen av Cl2 med tiden.

Vi skulle också se när jämviktskonstantne är mindre än 0,1 vid C6H5Cl/C6H4Cl och vad den asymptotiska koncentrationen av C6H4Cl.
Teoretisk bakgrund
Klorering av bensen sker i två steg enligt reaktionsformlerna:

 (R1)     C6H6 +Cl2                      
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(R2)      C6H5Cl +Cl2               
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     C6H5Cl2 +HCl             
[image: image5.wmf]kJmol

H

4

.

124

2

-

=

D

-1
Där framåtreaktionerna går framåt med k11=0.412M-1h-1 respektive k12=0.055M-1h-1
För att räkna ut bakåthastigheterna använder man sig av formeln för jämviktskonstanten.
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k1=framåthastigheten

k2=bakåthastigheten
Vid simulering i MatLab måste ett utryck för ämnenas specifika bildningshastigheter bestämmas för att sedan beräkna ämnets koncentration vid en viss tidpunk. Ämnets koncetration beräknas genom att använda en differentialekvationslösare i MatLab.
Metodik

Vi började med att räkna ut bakåthastigheterna k12 och k22 för respektive
 (R1) och (R2).
För att göra detta använde vi oss av formeln för jämviktskonstanen. Dessa värden blev väldigt låga att jämfört med värderna för framåthastigheterna(%) därför kunde dessa värden försummas. 

Nästa steg var att ställa upp ett uttryck för vardera ämnens specifika bildningshastighet.

Detta gjordes genom att ge varje ämne en variabel, enligt följande:
(u1 = [C6H6]) - (u2 = [Cl2]) - (u3 = [C6H5Cl]) - (u4 = [HCl]) - (u5 = [C6H4Cl2])     (mol/L)
Reaktionshastigheter för R(1) respektive R(2).
r11=k11*u1*u2
r21=k21*u3*u2
Ämnenas bildningshastigheter.
y1=-r11          


C6H6    

y2=-r11-r21      


Cl2
y3=r11-r21       


C6H5Cl 

y4=r11+r21       


HCl

y5=r21            


C6H4Cl2
Dessa uttryck skrivs in i matlab för att sedan lösas av en diff.lösare, och plottas i en graf.
Uppgiften bestod också av att se hur den maximala koncentrationen av C6H5Cl beror av koncentrationen av Cl2 med tiden. Vilket gjordes genom att ändra koncentrationen av Cl2 och göra en ny simulering. I grafen kunde man då läsa var den optimala tiden för max[C6H5Cl] är.

Sedan skulle vi se var kvoten mellan C6H5Cl och C6H4Cl2 blev mindre än 0.1.

Matlab koderna för de olika programmen hittas i appendix A.

Resultat
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Vid modellering erhölls följande plot:
Fig(1). Med start koncentrationer [C6H6]=0.5M och [Cl2]=1 M.
Med ändrade koncentrationer av Cl2 erhölls följande plot:
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Fig(2)







   Fig(3)

[Cl2] = 1M
topt=8.9500 h




  [Cl2] = 2M             topt= 3.4100 h
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Fig(4)
[Cl2] = 3M
topt=2.1200 h

Slutstats

Tiden för det maximala utbytet av C6H5Cl beror på startkoncentrationen av Cl2( se fig2-4)

Reaktionshastigheten som beror på Cl2 är av andra ordningen och hastigheten dubblas om koncentrationen av Cl2 dubblas. Detta medför i sin tur att tiden för det maximala utbytet av C6H5Cl minskas vilket kan ses i figurerna ovan.
           I figur 5 och 6 markeras det när [C6H5Cl]/[C6H4Cl2]<0.1.
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                      Fig(5). Med start koncentrationer [C6H6]=0.5 M och [Cl2]=2 M.
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       Fig(6). Med start koncentrationer [C6H6]=0.5 M och [Cl2]=1 M.
Tiden då [C6H5Cl]/[C6H4Cl2]<0.1 är ca 380 h när koncentrationen Cl2 är 1M och ca 38 h för 2M. Förklaringen till detta är precis som ovan att en högre startkoncentration av Cl2 ökar reaktionshastigheten och att allt faller ut vid en lägre tidpunkt.
I figur 6 ovan kan man tydligt se att koncentrationen av C6H4Cl2 går mot 0.5 M när tiden går mot oändligheten.

Appendix A
.................................................................................

function y=bensen(t,u)





global k11 k21 
r11=k11*u(1)*u(2);  
r21=k21*u(3)*u(2);
y=zeros(size(u));
y(1)=-r11;          % C6HC    
y(2)=-r11-r21;      % Cl2
y(3)=r11-r21;       % C6H5Cl 
y(4)=r11+r21;       % HCl
y(5)=r21;            %C6H4Cl2
 .................................................................................

global k11 k21 
T=50;   % stop time
% rate constants 
k11=0.412;
k21=0.055; 
% initial values 
u0=[0.5; 3; 0; 0; 0];
[t,U]=my_ode('bensen', [0, T], u0, .01);
figure(1)
clf
plot(t,U)
hold on 
[maxval, idx] = max(U(:, 3));
plot(t(idx), maxval, 'o')
%axis([0 t(length(t)) 0 7])
q = U(:, 3) ./ U(:, 5)
test = q < 0.1;
hold on
plot(t, test, 'o')
.................................................................................

.................................................................................

function [t,U]=my_ode(f,int,ua,h)
a=int(1); b=int(2);   % the end points of the interval
i=1;
t(1)=a;
U(:,1)=ua;            % the first column vector of U
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';
.................................................................................
Här ställs alla ekvationer upp som skall lösas av programet my_ode.





Här ses skript filen som kör alla program och delar ut olika värden.





Differentialekvations lösaren 


my_ode.








�2p.  Mkt bra.  /stig





_1194347590.unknown

_1194348220.unknown

_1194963749.unknown

_1194963779.unknown

_1194348360.unknown

_1194347784.unknown

_1194347339.unknown

