Differentialekvationer och reaktionskinetik

Inledning

Lashanvisningar: Atkins and Jones, Chemical Principles, kapitel 13.

Malet med denna projektuppgift ar att utifran en given reaktionsmekanism kunna modellera och simulera ett
kemiskt forlopp. Metoden som skall anvandas &r allmén och kan behandla mycket komplicerade
reaktionsforlopp. | projektserien finns ett flertal olika uppgifter som behandlar bl a enzymkatalyserade-
reaktioner, syra-bas-reaktioner, Sy1 och Sy2 samt gasreaktioner.

Reaktionerna som &r givna ar sk. elementarreaktioner. En elementarreaktion ar en reaktion som i detalj
beskriver ett reaktionsteg utan reaktionsintermedidrer. Detta sker da tva eller flera kroppar méts i rummet.
Sonderfallsreaktioner ar ocksa en typ av elementarreaktioner men bygger inte pé att kroppar mots. Sannolikheten
att fler 4n tva kroppar har samma rumskoordinater ar mycket liten varfor trekroppsreaktioner ar mycket ovanliga.
Som en generell regel kan man saga att en kemisk reaktion som till synes har fler &n tva reaktanter i allmanhet
inte &r en elementarreaktion.

Fran en elementarreaktion kan man direkt stalla upp ett hastighetsuttryck, varfor det ar onskvart att alltid
bryta ner totalreaktionen till sina elementarreaktionssteg. Reaktionshastigheterna for en enmolekylsreaktion
(unimolekyléar reaktion) och en tvamolekylsreaktion (bimolekylar reaktion), uttrycks allmant som

A—X B r, =k[A]

A+B—X5C r, =K[A][B]
Hur koncentrationerna av respektive dmne andras med reaktionstiden kan i det bimolekylara fallet skrivas som

dt 2 dt ~ ? dt 2

Hastighetskonstanternas temperaturberoende féljer i allmanhet Arrhenius lag

k =ko exp(— EAj
RT

dar E, ar aktiveringsenergin. Varje verklig reaktion kan beskrivas som sammansatt av elementarreaktioner. Ett
viktigt exempel ar jamviktsreaktionen

dér framétreaktionen uppfyller I, =K, [A][B] och bakatreaktionen I, =K,[C]. Jamviktskonstanten for
reaktionen
[C]

K=
[AI[B]

gesddav K =ky/ko.
Om forandringen A4G° i Gibbs fria energi ar kand for reaktionen (under standardtillstand) s kan K bestammas
genom uttrycket

~RTINK =AG® = AH® —TAS®

Om den ena hastighetskonstanten ar kiand s& kan den andra beraknas ur sambandet K = ky/k,.



