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Projekt — Jamviktsekvationer

1 Inledning

Jamviktsprojektet som ni gér under veckans studiodvning bestar i att sédtta upp jamviktsekvationer,
dvs. icke-linjara ekvationssystem f(x) = 0, och l6sa dem med Newtons metod.

2 Uppgifter

Formuleringen av projektuppgiften ”Fettlosliga fenoler” finner du pa studiohemsidan. Lés den
noga, det ar déar kemin beskrivs och det dr dar du finner uppgifterna.

For att underlitta lite sétter vi upp ekvationssystemet for uppgift 1 och ger pa studiohemsidan
koder i MATLAB for att beskriva funktion och derivatamatris.

Syrans protolysjamvikt: HA=A +H' K, = [A][H"]/[HA]
Syrans massbalans: nHAq +nA, = V([HA]+[A])

Vattnets protolysjaimvikt: ~ H,O =OH +H' K, =[OH |[H']
Protonbalans: [H]=[A]—[A]o+[OH]

dér V' dr volymen av vattenlosningen, nHA, #r d&mnesméngd tillsatt syra HA (i mol) och nA, r
dmnesméngd tillsatt konjugerad bas A (i mol) samt [A ]o = nA,/V dess koncentration.

Detta leder till ekvationssystemet

K,[HA] - [AT][H] =0

nHA( +nA, — V([HA]+[A"]) =0
K, —[OH |J[H']=0

[H']+0A,/V — ([A]+[OH ]) =0

Later vi
+

x = (T1,%0,73,14), x1=[HA], 29 =[A ], 23=[OH |, 24 = [H ]

kan dessa ekvationer skrivas
f(x)=0
dar
Ka.Tl — Loy
nHA( + nA, — V(z; + x)
KW — T3X4
T4+ 1A,V — (23 + x3)



med Jacobimatrisen
Ka — T4 0 —XT9
-V -V 0 0
Df(=) = 0 0 —x4 —u3
0o -1 -1 1

Pa studiohemsidan finns funktionerna fun_protolys1 och jac_protolysl, som definierar funktio-
nen f(x) och Jacobimatrisen D f(x), samt skriptfilen uppgiftl, som man kan bygga vidare pa
for att fa ett effektivt sétt att administrera alla berdkningar.

For uppgift 2 och 3 &ar det lampligt att skapa nya funktioner fun protolys2 och jac_protolys2
som &r en modifiering av de tidigare. Vidare &ar det lampligt att skapa en skriptfil uppgift203 for
att administrera de nya berdkningarna.

3 Redovisning

Redovisas for kemi i ett Word-dokument som skickas in via Pingpong enligt instruktioner un-
der Innehall/Matte pa kemikursens hemsida. For studiohandledaren visar ni upp skriptfiler med
tillhorande funktionsfiler for 16sning av jamviktsekvationerna.



