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Sammanfattning

Syftet med projektet var att utifrån en given reaktionsmekanism beräkna och modellera ett kemiskt förlopp. Reaktionen ifråga var oxidation av formaldehyd till myrsyra, och även en relaterad reaktion som gav en biprodukt. 

Med programmet MatLabs hjälp löstes differentialekvationer och koncentrationerna vid jämvikt kunde räknas ut samt visas grafiskt. Dessutom undersöktes det maximala utbytet för myrsyra vid varierad koncentration av syre.

Slutsatsen drogs att för ett maximalt utbyte krävs 2/3 HCHO och 1/3 O2 (experimentellt beräknades maxutbytet ske vid [O2] = 0.3 M). Den största felkällan antogs också vara MatLabs oförmåga att hantera en kombination av väldigt små tal och relativt stora tal, eftersom MatLab vid dessa kombinationer skapar stora avrundningsfel. 
Inledning

Målet med projektuppgiften var att utifrån en given reaktionsmekanism beräkna och modellera ett kemiskt förlopp. Reaktionen ifråga var oxidation av formaldehyd till myrsyra, och även en relaterad reaktion som gav en biprodukt. 

Förloppet modellerades med hjälp av differentialekvationer som löstes i datorprogrammet MatLab. Resultaten redovisas som grafer. Där framgår att en jämvikt kommer att ställa in sig, och att slutkoncentrationerna vid jämvikt påverkas av startvärdet på syre.

Teori

Om en konstant för reaktionen är känd, kan ett uttryck tecknas för reaktionshastigheten.
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Reaktionshastigheten åt höger kan tecknas 
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På samma sätt kan reaktionshastigheten åt vänster tecknas 
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Från det här kan derivator för de olika koncentrationerna ställas upp:
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Om k1 och k2 samt startvärden är kända, kan differentialekvationen lösas i MatLab för kända startvärden.
Utförande

Vi började med att skriva reaktionsformlerna för reaktionerna.
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För reaktionerna är k11 och k21 kända konstanter .  
Därefter undersöktes om bakåtreaktionerna var försumbara genom att räkna ut k12 och k22, vilket visas i scriptfilerna (Bilaga 1). Slutsatsen blev att de kunde försummas, vilket förenklade tecknandet av reaktionshastigheterna, och därefter tecknandet av förändringshastigheten för de olika ämnena.
Efter att förändringshastigheterna var tecknade var det möjligt att lösa denna differentialekvation med hjälp av MatLab, och slutkoncentrationerna vid jämvikt kunde fås.
Slutligen undersöktes hur den slutliga koncentrationen av myrsyra påverkas av startkoncentrationen av syre (se Bilaga 2 för program).
Primärdata

(Hf oHCHO= -108.6 kJ  mol-1

(HfoHCOOH = -387.6 kJ mol-1
(HfoHCOOCH3 = -355.5 kJ mol-1

SmoHCHO= 218.95 J K-1 mol-1

SmoHCOOH = 248.70 J K-1 mol-1

SmoHCOOCH3 = 260 J K-1 mol-1
k11 = 0.7 M-1/2 min-1

k21 = 0.6 M-1 min-1

Begynnelsevillkor:
[HCHO]o = 1M

[O2]o = 0.5M

Resultat

Konstanterna k12 och k22 beräknades till 
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respektive 
[image: image10.wmf]16

10

7910

.

9

-

×

(se Bilaga 1). Vid jämförelse med k11 och k21 är k12 och k22 försumbara. Därmed är reaktionerna åt vänster försumbara.

Nedan syns uttrycken för derivatorna:
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Då begynnelsevillkoren till systemet är: [HCHO]o = 1M och [O2]o = 0.5M fås följande grafiska lösning:

Figur 1: De olika koncentrationerna av specierna vid jämvikt.

Om begynnelsevillkoret av O2 istället varierar enligt [O2]o = 0, 0.1, …, 0.9, 1 M och
[HCHO]o = 1 - [O2]o, varierar även utbytet av myrsyra. 

Från den grafiska lösningen nedan erhålls det maximala utbytet av HCOOH som funktion av [O2]o . Som visas i grafen ligger maximum runt 0.35 M då startkoncentrationen för O2 är ca 0.3 M. 
	Tabell 1: Förhållandet mellan [HCOOH] och [O2]

	[O2] (M)
	[HCOOH] (M)

	0.0
	0

	0.1
	0.2056

	0.2
	0.3233

	0.3
	0.3495

	0.4
	0.3444

	0.5
	0.3209

	0.6
	0.2831

	0.7
	0.2324

	0.8
	0.1688

	0.9
	0.0919

	1.0
	0
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Figur 2: Maxutbytet av myrsyra då den initiala koncentrationen av O2 varieras.
Avslutning  

Figur 2 visar att största utbytet för myrsyra sker vid blandningen 1/3 O2 ([O2] = 0.3 M) och 2/3 HCHO. Detta är logiskt, eftersom det krävs dubbelt så mycket HCHO som syrgas för att bilda myrsyra (se reaktionsformel).
Den största felkällan kan man säga är MatLab, eftersom MatLab inte klarar av att räkna med en kombination av alltför små tal och relativt stora tal. Avrundningsfelet blir då stort. 
Bilaga 1: Scriptfiler

ScriptR1.m
%information om reaktion 1(R1) i projekt 9: "Oxidation av formaldehyd"

%HCHO reagerar med syre till HCOOH
%k11 är konstanten för reaktionen framåt
%k12, som vi vill räkna ut, är jämviktskonstanten för reaktionen bakåt
T=300; %K
R=8.31447; %J/K*mol
k11=0.7; %M^(-1/2)*min^(-1)
 %Standardvärden.
%dH står för deltaH, där H är entalpin
%dH{HCOOH}=dHproducts1=dHp1
%dH{HCHO}=dHreactants1=dHr1
%dH för reaktionen R1 framåt = dHfR1
dHp1=-387.6e3; %J/mol
dHr1=-108.6e3; %J/mol
dHfR1=dHp1-dHr1;
%Sm står för den molära entropin
%Sm{HCOOH}=Smproducts1=Smp1
%Sm{HCHO}=Smreactants1=Smr1
%dSm för reaktionen R1 framåt= dSmfR1
Smp1=248.70; %J/K*mol
Smr1=218.95; %J/K*mol
dSmfR1=Smp1-Smr1;
%K1 är jämviktskonstanten för hela reaktionen
%K1=e^(-dHfR1/R*T)*e^(dSmfR1/R)
%K1=k11/k12
%k12=k11/K1
 K1=exp(-dHfR1/(R*T))*exp(dSmfR1/R);
%K1=k11/k12
%k12=k11/K1
k12=k11/K1
%Och nu har vi k12, dvs. konstanten för bakåtreaktionen, vilket var vad vi
%ville.
ScriptR2.m

%information om reaktion 2(R2) i projekt 9: "Oxidation av formaldehyd"

%HCHO reagerar till HCOOCH3
%k21 är konstanten för reaktionen framåt
%k22, som vi vill räkna ut, är jämviktskonstanten för reaktionen bakåt
T=300; %K
R=8.31447; %J/K*mol
k21=0.6; %M^(-1)*min^(-1)
 %Standardvärden.
%dH står för deltaH, där H är entalpin
%dH{HCOOCH3}= dHproducts2= dHp2
%dH{HCHO}= dHreactants2= dHr2
%dH för reaktionen R2 framåt = dHfR2
dHp2=-355.5e3; %J/mol
dHr2=-108.6e3; %J/mol
dHfR2=dHp2-(2*dHr2);
 %Sm står för den molära entropin
%Sm{HCOOCH3}= Smproducts2= Smp2
%Sm{HCHO}= Smreactants2= Smr2
%dSm för reaktionen R2 framåt= dSmfR2
Smp2=260; %J/K*mol
Smr2=218.95; %J/K*mol
dSmfR2=Smp2-(2*Smr2);
 %K2 är jämviktskonstanten för hela reaktionen
%K2=e^(-dHfR2/R*T)*e^(dSmfR2/R)
K2=exp(-dHfR2/(R*T))*exp(dSmfR2/R);
%K2=k21/k22
%k22=k21/K2
k22=k21/K2
%Och nu har vi k22, dvs. konstanten för bakåtreaktionen, vilket var vad vi
%ville.
Bilaga 2: MatLab-program 

Följande scriptfil används för att beräkna och åskådliggöra koncentrationerna av alla specier vid jämvikt:

scriptkemb.m

% Beräknar koncentrationerna i uppgift "oxidation av formaldehyd"
close all hidden        %stänger alla fönster
clf
f='kem';                %funktionen med derivatorna
int=[0,40];             % ett intervall där värdena hunnit stabilisera sig
ua=[0;1;0.5;0];         % Startkoncentrationer
h=1e-2;
[t,U]=my_ode2(f,int,ua,h);
figure(1)
plot(t,U(:,1),'k-') % plottar kurvorna
hold on
plot(t,U(:,2),'c-')
hold on
plot(t,U(:,3),'r-')
hold on
plot(t,U(:,4),'b-')
hold on

Kemc.m används för att beräkna utbytet av myrsyra vid varierande startvärde för syrgas:
kemc.m

close all hidden
clf
f='kem';
int=[0,20];           % ett intervall där värdena hunnit stabilisera sig
h=1e-2;
j=0;
for i=0:0.1:1          %de olika koncentrationerna på syre
    j=j+1;
    ua=[0;1-i;i;0];    %startkoncentrationen på HCHO var 1-[O2]
    [t,U]=my_ode2(f,int,ua,h);
    U1=U(length(U),1); %tar ut slutvärdet på konc. myrsyra
    K(j)=U1          % sparar de olika konc. av myrsyra i en vektor K
end
plot ([0:0.1:1],K) 
Nedanstående program används för att beräkna derivatorna:
kem.m

function y=kem(t, U)
% U(1)= konc. HCOOH
% U(2)= konc. HCHO
% U(3)= konc. O2
% U(4)= konc. HCOOCH3
y(1)=(0.7*U(2)*(abs(U(3)))^(1/2));
y(2)=((-0.7*U(2)*(abs(U(3)))^(1/2)))-2*(0.6*(U(2))^2);
y(3)=(-(0.7*U(2)*(abs(U(3)))^(1/2))/2);
y(4)=((0.6*(U(2))^2));
y=y';
�2p.  /stig
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