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Sammanfattning
Syftet med projektet är att undersöka ett kemiskt förlopp utifrån en given reaktionsmekanism för myrsyras framställning genom oxidation av formaldehyd. För att lösa detta ställs differentialekvationer upp som sedan löses i Matlab. 

Ur grafer som visar reaktionernas reaktanter och produkternas koncentrations- förändringar  kunde resultaten av problemen utläsas. Ett maxvärde av koncentrationen för myrsyra som kan bildas kunde också fås ut av graferna som blev 0.2 M. 
Inledning

Utifrån ett antal reaktioner ska koncentrationen av produkter och reaktanter i processen beräknas vid olika tidpunkter. Förloppet som modelleras är framställningen av myrsyra (HCOOH) genom oxidation av formaldehyd (HCHO). Under oxidationen sker också en bireaktion där formaldehyd reagerar med sig själv och bildar metylformiat (HCOOCH3).

För att kunna genomföra beräkningarna ställs differentialekvationer upp som löses med hjälp av Matlab. 
Teoretisk bakgrund

Man kan framställa myrsyra (HCOOH) genom oxidation av formaldehyd (HCHO). 
(R1) är den önskade reaktionen medan (R2) är en oönskad bireaktion där formaldehyd reagerar med sig själv och bildar metylformiat (HCOOCH3). Båda reaktioner sker i gasfas och antas vara elementarreaktioner, dvs det antas att reaktionerna bara går åt höger. Reaktionerna sker också över en vanadintitanoxidkatalysator.  
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(Hf = -279 kJ mol-1
(R2)
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(Hf = -226. 9 kJ mol-1
Hastighetskonstanterna för framåtreaktionerna vid T=300 K var givna:
k11 = 0.7   M -1/2 min-1
k21 = 0.6    M-1 min-1
Begynnelsevillkoret till systemet var följande koncentrationer:
u(1)0 = [HCHO]0 = 1 M
u(2)0 = [O2]0 = 0.5 M
Bakåtsreaktionernas hastighetskonstanter kan beräknas enligt följande formler:
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Genom att bevisa att bakåtreaktionernas hastighetskonstanter är försumbara så kan approximationen om att rektionerna är elementarreaktioner motiveras. 
Då temperaturen är låg blir T∆S relativt litet. Faktum att antalet molekyler före och efter reaktionerna är ungefär lika hjälper till att ge en låg entropiskillnad och därmed underbygga approximationen. 
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Utförande
Först skulle det bevisas att hastighetskonstanterna för bakåtreaktionerna k12 och k22 är försumbara. (Dessa uträkningar finns i Appendix 1). 
När dessa konstanter hade bevisats vara obetydliga kunde dessa uteslutas från resterande beräkningar. Med uttrycken i Appendix 2 kunde ämnenas koncentrationsförändringar formuleras. Derivatan till koncentrationerna beskriver ämnenas bildnings- och förändringshastigheter. Matlab-programmet my_ode (Appendix 3) är ett program som räknar fram en primitiv funktion till uttrycken och på så sätt kunde koncentrationerna med avseende på tiden fås fram. (se diagram). Den önskade produkten är myrsyra så därför undersöktes vid vilken tidpunkt den maximala koncentrationen av myrsyra kunde fås fram. Därefter undersöktes även hur detta maxvärde varierade beroende på olika begynnelsevärden på koncentrationerna av formaldehyd (HCHO) och syrgas (O2). I diagramet kunde sedan den maximala komcentrationen av myrsyra (HCOOH) utläsas. 
Resultat

Bakåreaktionernas hastighetskonstanter beräknades i Matlab med formler i Appendix 1.
k12 = 5,175∙10-51 L/(mol s)
k22 = 1,343 ∙10 -42 1/(mol s)
Följande differentialekvationer användes
y(1)=-r11-2∙r21


Formaldehyd förbrukas i reaktion 1 och 2
y(2)=r11



Myrsyra bildas i reaktion 1 
y(3)=-r11



Syrgas förbrukas i reaktion 1
y(4)=r21



Metylformiat bildas i reaktion 2 
rxy är de olika reaktionshastigheterna.
Figur 1 åskådliggör hur koncentrationerna förändras med tiden vid startkoncentrationerna 1 mol HCHO och 0.5 mol O2.
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Figur 2 visar hur utbytet av myrsyra varierar vid olika startkoncentrationer av syrgas och formaldehyd. 
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Slutsats

Reaktionsjämvikten är extremt förskjuten åt höger för att bakåtreaktionerna sker i en väldigt liten grad. De kunde därför uteslutas ur resterande beräkningar eftersom de är försumbara. 
Figur 1 visar att vid startkoncentrationerna [HCHO] =1mol/dm3 och [O2]=0.5 mol/dm3 så nås jämvikt ungefär vid tiden 30 sekunder. 

Det bildas mer av den oönskade biprodukten metylformiat (HCOOCH3) än det bildas myrsyra (HCOOH). Detta beror på att (R2) har högre entropi vid bildningen. Vid tiden 30 sekunder är koncentrationen av myrsyra 0.28 M och koncentrationen av metylformiat 0.36 M. 
Ur figur 2 tolkas att den maximala koncentrationen av myrsyra fås när startkoncentrationen av syrgas och formaldehyd är båda 0.5 M. Då fås en koncentration av myrsyra som är 0.2 M. Initialkoncentrationerna av syrgas varierades mellan 0-1 M. formaldehyds begynnelsekoncentration varierades med 1-[O2].  
Appendix 1

Bakåtreaktionernas hastighetskonstanter beräknades på följande sätt:

K, som är kvoten mellan framåtreaktionskonstanten och bakåtreaktionskonstanten, kan uttryckas med sambandet:
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R= 8.314 J∙mol-1∙K-1
T=300 K

Dessa värden var givna:

(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 
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 kunde beräknas med följande:
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(Reaktant)
=   -387.6 kJ mol-1  - ( -108.6 kJ mol-1 ) = - 279  kJ mol-1         
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 (Reaktant) =   248.70 J K-1 mol-1 - 218.95 J K-1 mol-1 = 29.75 J K-1 mol-1  
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 (Reaktant) =  260 J K-1 mol-1   - 218.95 J K-1 mol-1 = 45.05 J K-1 mol-1  
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För (R1) kunde K fås fram enligt följande:
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För (R2) kunde K  beräknas enligt samma samband:
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Följande bakåtreaktionskonstanter :

k12 = 
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Appendix 2
function y=formaldehyd(t,u)

% Hastighetskonstanter

k11=0.7;                  % 1/(sqrtM*min)

k21=0.6;                  % 1/(M*min)

%-------------------------------------------------------------

% u(1)= [HCHO]

% u(2)= [O2]

% u(3)= [HCOOH]

% u(4)= [HCOOCH3]

% Reaktionshastigheter

r11=k11.*u(1).*(u(2)./2);  % M^(3/2)/min    

r21=k21.*u(1).^2;            % M^(3/2)/min
%------------------------------------------------------------

% Koncentrations bildnings-/förbrukningshastighet

y(1)=-r11-2.*r21;           % Formaldehyd förbrukas i reaktion 1 och 2
y(2)=-(r11./2);               % Syrgas förbrukas i reaktion 1
y(3)=r11;                      % Myrsyra bildas i reaktion 1
y(4)=r21;                      % Metylformiat bildas som biprodukt i reaktion 2

y= y';                            % y görs om till en kolonnvektor
Appendix 3
function [t,U]=my_ode(f,int,ua,h)
a=int(1);               

% Ändpunkterna på intervallet
b=int(2);
tol = h^3;              

% Toleransen för fixpunktsiterationen
i=1;
t(1)=a;
U(:,1)=ua;            

% Första kolonnvektorn av U
while t(i)<b
  i=i+1;
  t(i)=t(i-1)+h;
  tt=t(i-1)+h/2;        

% Mittpunkten
  V=U(:,i-1);        

% Här startar fixpunktsiterationen
  ee=tol+1;
  while ee > tol
    VV=V;            

% Sparar gamla V
    V=U(:,i-1) + feval(f, tt, ( U(:,i-1) + V )/2)*h;
    ee=norm(VV-V); 
% Iterationsfelet
  end
  U(:,i)=V;
end
U=U';
t=t';
Appendix 4
u0=[1 0.5 0 0];
u0=u0';
[t,U]=my_ode('formaldehyd', [0 5], u0,1)
plot(t,U)
xlabel('Tid (sek)')
ylabel('Koncentration (mol/liter)')
grid
legend('HCHO','O_2','HCOOH','HCOOCH_3')
Appendix 5
for i=0:0.001:1               % Varierar initialkoncentrationen
  [t,U]=my_ode('formaldehyd', [0 30],[1-i,i,0,0],0.1); 
%[HCHO]= 1-[O2], [O2]=i, [HCOOH]=0, [HCOOCH3]=0.
hold on
plot(i,max(U(:,3)))
title('Maximala [HCOOH]')
ylabel('Koncentration (mol/liter)')
xlabel('Koncentration O2')
end
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