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Description
Kehoe et Butt ont étudié la cinétique de l’hydrogénation du benzène sur un catalyseur Ni supporté. Dans un réacteur tubulaire, à des températures T < 200 °C, et en présence d’un excès d’hydrogène, la réaction est de pseudo-premier ordre. En supposant qu’il n’y ait pas de perte de chaleur dans l’environnement et l’absence de gradients inter/intraphasiques, la concentration sans dimension de benzène, y, peut être calculée à partir de:

		[1]
où x = coordonnée du réacteur axial sans dimension (z/L), y = concentration sans dimension du benzène () et

		[2]
	Tableau 1: Paramètres différents

	Variable
	Valeur

	R
	1.987 cal/mol·K

	-(Q+Ea)
	2700 cal/mol

	
	4.22 mol/g cat·s·torr

	
	2.63x10-6 cm3/mol·K

	
	216370 J/mol

	
	28.836 J/molK

	
	0.02597 mol/L

	
	685 torr

	
	1.20 g cat/cm3

	θ
	0.266 s

	Ti
	423 K


En utilisant une méthode numérique enseignée dans ce cours, trouvez la concentration de benzène lorsque x = 0.1 avec une concentration initiale ( de 16.8x10-6 mol/L. La réponse finale sera marquée en fonction de sa proximité avec la solution correcte. Utilisez les valeurs du tableau 1 et supposez que toutes les dimensions sont exactes.





Solution
Il y a beaucoup de variables dans ce problème. Il est préférable de les regrouper:




			
La combinaison de toutes les équations donne.


En utilisant la méthode RK4, avec h = 0.01,  les données et le graphique suivants peuvent être générés.
	x
	y
	k1
	k2
	k3
	k4

	0
	1
	-25.4963
	-22.1742
	-22.6058
	-18.8735

	0.01
	0.776783
	-19.6935
	-17.1545
	-17.4811
	-14.628

	0.02
	0.604129
	-15.2498
	-13.2997
	-13.5486
	-11.3569

	0.03
	0.47029
	-11.8316
	-10.328
	-10.5189
	-8.82889

	0.04
	0.366366
	-9.19321
	-8.03058
	-8.17747
	-6.87061

	0.05
	0.285566
	-7.15129
	-6.2503
	-6.36373
	-5.35091

	0.06
	0.222682
	-5.56781
	-4.86838
	-4.95619
	-4.16991

	0.07
	0.173704
	-4.33792
	-3.79422
	-3.86234
	-3.25111

	0.08
	0.135534
	-3.38149
	-2.95842
	-3.01133
	-2.53571

	0.09
	0.105773
	-2.63702
	-2.30755
	-2.3487
	-1.9783

	0.1
	0.08256
	
	
	
	






y	0	0.01	0.02	0.03	0.04	0.05	6.0000000000000005E-2	7.0000000000000007E-2	0.08	0.09	9.9999999999999992E-2	1	0.77678347208269072	0.60412886362127571	0.47028997984941479	0.36636597487386652	0.28556611191077169	0.2226823429509053	0.17370426209334622	0.13553401622108391	0.10577284017107595	8.2559787516067837E-2	x


y
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