Differentialekvationer och reaktionskinetik

Klorering av bensen

Halogenering av kolvaten &r industriellt satt vanliga och viktiga reaktioner. | denna uppgift skall en sddan typ av
reaktion (klorering av bensen) simuleras.

(R1) CiH,+Cl, k—;“l_ C,H;Cl+HCI AH; = -131.5 kJ mol™
(R2) CyH.Cl+Cl, k—i><1_ C,H,Cl, + HCI AH, = -124.4 k) mol™

Hastighetskonstanter for framatreaktionerna ar
ki =0.412h™", ky=0.055h"

Reaktionerna ovan ar inga elementarreaktioner men bada kan modelleras som férsta ordningens reaktioner, (R1)
m.a.p C¢Hg och (R2) m.a.p CsHsCl (sel for en mer komplett reaktionsmekanism).

a) Genom uttrycket for K i inledningen, uppskatta hastighetskonstanterna till bakatreaktionerna (som daremot
kan antas vara elementarreaktioner!) i (R1) och (R2) vid reaktionstemperaturen 400K.

Molara entropier (J/Kmol)

CeHs =269.31 CgHsCI=310.1 C¢H,Cl,=3515 Cl,=223.081 HCI=186.902

b) Modellera systemet genom att stélla upp hastighetsuttrycken for reaktionerna ovan. Simulera sedan systemet
i MATLAB genom att l6sa de ovan uppstallda systemet av kopplade differentialekvationer samt askadliggor
I6sningen grafiskt. Lat begynnelsevillkoret till systemet vara:

[CeHelo=05M  [Cl)o=1M
c) Los optimeringsproblemet
Max|CeH,Cl]
dvs bestdm den reaktionstid t,; dd det maximala utbytet av mellanprodukten CgHsCl erhalls. Anvand
begynnelsevillkoret frén b).

i) Hur varierar to, och max[C¢HsCI] med varierande [Cl,], ? (OBS: [Cl; ]Jo >[CsHglo) FoOrklara resultatet.

ii) Lat oss nu istallet anta att C¢HsCl ar en hogst odnskad mellanprodukt. For vilka reaktionstider galler att
[CeH5CI])/[CsH4Cl,]<0.1? Vad blir den asymptotiska koncentrationen av C¢H4Cl,? (dvs da t —o0)
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