Differentialekvationer och reaktionskinetik

Nukleofil substitution, Sy1 och Sy2

I denna uppgift skall vi simulera tva reaktionsmekanismer som har en sarstéllning inom organsik kemi, Sy1 och Sy2. |
denna uppgift skall du undersoka vilka av dessa tva reaktions-mekanismer som dominerar under olika forhallanden.

Sn1 star for Substitution Nukleofil 1 molekyl varfor reaktionen allsta ar unimolekylar. Elementarreaktionsmekanismen

for tert-butylklorid i vatten dskéadliggors i (R1) - (R2). Mellanprodukten &r karbokatjonen (CHs)sC* och slutprodukten &r
alkoholen tert-butylalkohol ((CH5);0H).

R1) (CH,),CCl kk<:> (CH,),C" +CI"

(R2) (CH,),C*+OH" <> (CHy),COH
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Reaktionen kan dven félja en annan mekanism, Sy2. Sy2 star for Substitution Nukleofil 2 molekyler dvs en bimolekylar
reaktion. Mekanismen &r mindre komplicerad an den for Sy1da den sker i ett reaktionssteg (R3).
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(R3) (CH,),CCl+OH" — (CH,),COH+CI

Foér (R3) ar hastighetskonstanten ks; = 1.10° M s, och jamviktskonstanten for (R3) &r
Ks;=510%
som kan anvandas for att berékna ks, for (R3).

a) Modellera Syl-reaktionen genom att anvénda hastighetsuttrycket for reaktionerna (R1)-(R2) ovan. Simulera
sedan systemet i MATLAB genom att I6sa det uppstéllda systemet av kopplade differentialekvationer.

i) Askadliggor 16sningen grafiskt nar begynnelsevillkoren &r
[(CH3)3CCI] =05M ) [OH-] =1M

ii) Visa att koncentrationen av tert-butylklorid, c(t), i Sy1-reaktion kan approximativt skrivas som
—kyt
c(t)=cpe™™ (M)

iii) Undersok Overensstimmelsen genom att l&gga in den teoretiska uppskattningen tillsammans med dina
simulerade data.

b) Modifera programmet till att simulera fallet att reaktionen istéllet foljer Sy2-mekanismen. Med samma
begynnelsevillkor som i b), hur val stammer den teoretiska tidsprofilen i ii)? Forklara ocksa varfor.

i) Variera nu vardet pa ks; sé att kye {10, 10 10°,10%, 10™}.

i) Genom att undersoka reaktionshastigheterna, ta reda pa for vilka varden pd kii/ks; som den
dominerande mekanismen &r en Sy1- respektive en Sy2-reaktion? Forklara varfor.

iii) Vilken mekanism gynnas av en hég OH -koncentration? Varfor?

) Simulera Sy1 och Sy2-mekanismen tillsammans. Vilken reaktionsvdg dominerar?

d) Minska ki, och 6ka ks;. Vid vilken kvot ky,/k3; &r den andra mekanismen dominerande?



