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Oxidation av formaldehyd
1. Sammanfattning
Denna rapport innehåller beräkningar och metoder för att finna utbytet vid framställning av myrsyra genom oxidation av formaldehyd. Detta görs genom implementation i MATLAB, vilket löser givna begynnelsevärdesproblem. Slutsatsen är att MATLAB är ett bra verktyg för lösning på dessa typer av problem. Resultatet blev att det optimala utbytet av myrsyra gentemot andelen syre uppnås vid en koncentration på 0,4 M O2 och 0,6 M HCHO. Då blir koncentrationen av myrsyra 0,2955 M efter 4 minuter, då jämvikt i princip uppnåtts. 
2. Inledning
Då formaldehyd oxideras bildas myrsyra. Det sker också en bireaktion när formaldehyd slås samman till metylformiat. Beroende på andelen syrgas som finns att tillgå får produkten varierande renhetsgrad. Uppgiften är att fastställa vilket som är det optimala förhållandet mellan syrgas och formaldehyd för att erhålla så stor mängd som möjligt av myrsyra gentemot syrgas.
Avsikten med laborationen är att uppnå högre förståelse för reaktionskinetiksberäkningar och programmering i MATLAB.

3. Teoretisk bakgrund
Detta är reaktionsformler för oxidation av formaldehyd:
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Reaktionerna R1 och R2 kan antas var elementarreaktioner. Reaktionerna sker i gasfas över en vanadintitanoxidkatalysator.
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Detta är hastighetskonstanter som angavs i laborationshandledningen:

k11 = 0.7 M-1/2 min-1  
k21 = 0.6 M-1 min-1 
Dessa är de tabellerade värdena för ämnenas entalpi och entropi:

(Hf oHCHO= -108.6 kJ  mol-1     

SmoHCHO= 218.95 J K-1 mol-1
(HfoHCOOH = -387.6 kJ mol-1   

SmoHCOOH = 248.70 J K-1 mol-1     
(HfoHCOOCH3 = -355.5 kJ mol-1

SmoHCOOCH3 = 260 J K-1 mol-1








SmoO2=205,14 J K-1 mol-1
4. Experimentell metodik

Hastighetskonstanterna för bakåtreaktionerna i R1 och R2 visades var försumbara vid den aktuella temperaturen.  Dessa konstanter räknades ut med hjälp av ekvationerna 1, 2 och 3. (Appendix 8.1). K-värdena i både R1 och R2 är stora och bakåtreaktionerna kan därmed försummas. 
Hastighetsuttryck för reaktionerna definierades utifrån reaktionsformlerna R1 och R2 (Appendix 8.1). Dessa skrevs om till system av kopplade ickelinjära differentialekvationer av grad 1 för att uttrycka koncentrationsförändringarna mot tiden. Dessa ekvationer implementerades i m-filen "reak.m" (Appendix 8.2) i MATLAB. 

ODE-lösaren "my_ODE2.m" (Appendix 8.3) användes för att beräkna utbytet av myrsyra gentemot andelen syre. Begynnelsevillkoret för andelen syrgas i reaktionen varierades från   [O2]0 = 0 till [O2]0 =1,0 med intervall på 0,1. Koncentrationen av formaldehyd varierades enligt 1-[O2]0 (Appendix 8.4). Koncentrationerna lästes av vid en tidpunkt nära jämvikt (4 min) och plottades mot den aktuella syrehalten.

5. Resultat

Dessa är de beräknade värdena:

Tabell 5.1 Startkoncentrationsberoende

Tabellen visar den erhållna koncentrationen av myrsyra beroende på startförhållandena av koncentrationerna HCHO och O2.

	Startkoncentration HCHO (M)
	Startkoncentration syrgas (M)
	Koncentration HCOOH  efter 4 min (jämvikt) (M)

	1.0
	0.0
	0.0000

	0.9
	0.1
	0.1780

	0.8
	0.2
	0.2568

	0.7
	0.3
	0.2893

	0.6
	0.4
	0.2955

	0.5
	0.5
	0.2828

	0.4
	0.6
	0.2545

	0.3
	0.7
	0.2121

	0.2
	0.8
	0.1559

	0.1
	0.9
	0.0857

	0.0
	1.0
	0.0000
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Diagram 5.1 Utbyte efter fyra minuter

Den erhållna koncentrationen myrsyra beror på startkoncentrationen av O2.
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Diagram 5.2 Koncentrationerna som funktion av tiden. 
Startförhållandet mellan koncentrationerna är optimalt, dvs [O2]=0.4 M & [HCHO]=0.6 M. 

Vid 4 min kan det antas att jämvikt inställts.
5.2 Felkällor
MATLAB kan eventuellt ställa till problem när det handlar om mycket stora eller mycket små tal. MATLAB använder då för få värdesiffror.
6. Avslutning

Det optimala utbytet av myrsyra uppnås vid [O2]=0.4 M och [HCHO]=0.6 M. MATLAB är fördelaktigt att använda då man har många okända variabler. Så länge man har tillräckligt många ekvationer kan man lösa ett ekvationssystem med nästintill oändligt många okända variabler, varför MATLAB även kan användas vid mer avancerade problem.
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8. Appendix

8.1 Reaktionshastighetsekvationer
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r 11=k11[HCHO][O2]1/2
r12=0

r21=k21[HCHO]2
r22=0

8.2 "Reak.m" koncentrationsförändringar
function r=reak(t,u)
global k11 k21
r=zeros(size(u));
r(1)=-k11*u(1)*sqrt(u(2))-2*k21*u(1)^2;
r(2)=-0.5*k11*u(1)*sqrt(u(2));
r(3)=k11*u(1)*sqrt(u(2));
r(4)=k21*u(1)^2;
% r(1)=d[HCHO]
% r(2)=d[O2]
% r(3)=d[HCOOH]
% r(4)=d[HCOOCH]
% u(1)=[HCHO]
% u(2)=[O2]
8.3 "my_ODE2.m" ODE-lösare

function [t,U]=my_ode2(f,int,ua,h)
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;
  tt=(t(i)+t(i-1))/2;
  V=fixpointode(f, tt, U(:,i-1), h);
  U(:,i)=U(:,i-1)+h*feval(f,tt,(U(:,i-1)+V)/2);
end
t=t';
U=U';
8.4 "testreki.m" skriptfil för uträkningar och plottning

f='reak';
int=[0 4];
ua=[0.6; 0.4; 0; 0];
h=1e-2;
global k11 k21
k11=0.7;
k21=0.6;
[t,U]=my_ode2(f,int,ua,h)
close all
hold on
plot(t, U(:,1), 'g-')
plot(t, U(:,2), 'r--')
plot(t, U(:,3), 'k-.')
plot(t, U(:,4), 'm:')
xlabel('Tid (min)')
ylabel('Koncentration (M)')
axis equal
legend('HCHO', 'O2', 'HCOOH', 'HCOOCH3')
�2p.  Mkt bra.  /stig
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