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Santrauka 

Tyrime parašyta programa, pagal kinetinį modelį apskaičiuojanti perchloretileno katalizės procesus, 

vykstančius ant oksidinių katalizatorių paviršiaus. Išanalizuoti ir naudojami įvairūs mechanizmai 

skaičiavimams gauti. Parašyta programa turi vartotojui draugišką grafinę sąsają. Naudojant parašytą 

programą, atliekami modeliavimo eksperimentai, palyginami teoriniai ir praktiniai rezultatai: 

1. teoriniai skaičiavimai atitinka praktiškai gautus rezultatus; 

2. pastebimas toks pat adsorbcijos greičio pokytis teoriniuose ir praktiniame skaičiavimuose; 

3. vandens kiekis turi mažą įtaką pašalintam PCE kiekiui; 

4. PCE pašalinama daugiau, kai eksperimentas vykdomas ilgesnį laiką, išlaikant tokias pat 

galutines temperatūras. 
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Summary 

The study describes a program based on the kinetic model of perchlorethylene catalytic processes 

taking place on the surface of oxide catalysts. Various mechanisms were analyzed and used for 

obtaining calculations. The written program has a user-friendly graphical interface. Using the written 

program, simulation experiments are performed, the theoretical and practical results are compared: 

1. theoretical calculations correspond to the results obtained practically; 

2. the same adsorption rate change is observed in theoretical and practical calculations; 

3. water content has a small effect on the amount of PCE removed; 

4. more PCE is eliminated when the experiment lasts for a longer time, while maintaining the 

same final temperatures. 
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1. ĮVADAS 

Perchloretilenas (kitaip vadinamas kaip tetrachloretilenas arba sutrumpintai - PCE) – plačiai 

naudojamas pramonėje nuo 1930 m. Pagrinde skirtas sauso valymo, nuriebalavimo procedūrose, 

vaistų ir dažų gamyboje.1, 2 Tai pavojingiausia medžiaga iš chlorinuotų hidrokarboninių medžiagų 

šeimos, slopinanti centrinę nervų sistemą, pažeidžianti kepenų ir širdies veiklą.3, 4 1961-1980 metų 

periode Londono mokslininkams buvo pranešta apie 384 apsinuodijamus šios šeimos 

medžiagomis. 17 iš šių atvejų buvo mirtinos.4 Darbuotojuose, tinkamai neapsaugotuose nuo 

perchloretileno aptikta ankstyvų DNR pažeidimų.5 

Perchloretilenas yra labai efektyvus ir pigus riebalų skaidiklis ir neatsižvelgiant į pavojus, plačiai 

naudojamas sauso valymo pramonėje. Ši medžiaga stabili, inertinė, nesugadina valomos 

medžiagos.3 Dėl savo savybių šios medžiagos panaudojimas tolimiausioje ateityje nesumažės, 

ypač dėl trečiojo pasaulio šalių silpnesnės darbuotojų sveikatos kontrolės.6 Kalifornijoje ši 

medžiaga bus uždrausta pramonėje jau 2023 metais, tačiau tai nesustabdys jos naudojimo kitur.7 

Apsaugoti darbuotojus nuo šios medžiagos pagrinde naudojami respiratoriai, akiniai, pirštinės, 

kaukės, specializuota apranga bei batai. Ši įranga darbuotojams yra nepatogi, nepraktiška ir dėl šių 

priežasčių dažnai vengiama, naudojama tik nelaimingo atsitikimo arba gedimo atvėju.8  

Šios medžiagos išmetimas į aplinką apribojamas. Efektyviausias perchloretileno pašalinimo 

metodas yra katalitinis dujų nuotėkio srautų oksidavimas. Šio darbo tikslas – sukurti matematinį 

modelį ir parašyti kompiuterinę programą perchloretileno katalizės procesų modeliavimui. 

Uždaviniai: 

1. išanalizuoti perchloretileno katalizės procesų oksidinių katalizatorių paviršiuose 

mechanizmus ir kinetiką; 

2. sukurti matematinį modelį, panaudojant kinetinių lygčių metodą perchloretileno 

katalizės procesų kinetikai skaičiuoti ir modeliuoti; 

3. pagal sukurtą matematinį modelį parašyti vartotojui draugišką kompiuterinę programą 

modeliuoti perchloretileno katalizės procesų kinetiką; 

4. atlikti pirminius perchloretileno katalizės procesų kinetikos modeliavimo 

eksperimentus, palyginti teorinius ir eksperimentinius rezultatus. 
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2. LITERATŪROS APŽVALGA 

2.1.  PERCHLORETILENAS 

Perchloretilenas (PCE), dar žinomas kaip tetrachloretilenas, 

klasifikuojamas kaip organinis chlorinas. Šios medžiagos 

cheminė formulė – 𝐶𝑙ଶ𝐶 = 𝐶𝐶𝑙ଶ. Tai bespalvis nedegus 

skystis, plačiai naudojamas sausam tekstilės ir kitų medžiagų 

valyme, neformaliai vadinamas sauso valymo skysčiu. Tirpsta 

ties -19℃, verda 121℃ temperatūroje. Medžiagos tankis – 

1,622 g/cm3. Skleidžia saldų aromatą, kai jo koncentracija yra 

didesnė nei 1 dalelė per milijoną (1 ppm).  

Pirmą kartą perchloretilenas buvo sintezuotas Maiklo Faradėjaus 1821 metais, panaudojus terminį 

dekompozicijos metodą heksachloretilenui.9 Šio bandymo formulė:  

𝐶ଶ𝐶𝑙଺ → 𝐶ଶ𝐶𝑙ସ + 𝐶𝑙ଶ     (2.1.1) 

Didžioji dauguma perchloretileno pagaminama aukštos temperatūros lengvų hidrokarbonatų 

chloravimo metodu, labai panašiu į Faradėjaus metodą. Kiti metodai papildomai naudoja 

katalizatorius arba anglies aktyvatorius.9 1973 metais Junginėse Amerikos Valstijose šios 

medžiagos pagaminta 320000 tonų ir 1993 metais sumažėjo iki 123000 tonų.10 

2.1.1. PANAUDOJIMAS 

Perchloretilenas yra puikus organinių medžiagų tirpiklis. Dėl šios priežasties jis yra plačiai 

naudojamas sauso valymo pramonėje, automobilių detalių nuriebalavime, kituose metalo 

pramonėse. Parduotuvėse esančiuose prekėse, šios medžiagos galima rasti dažų valikliuose, 

skalbimo priemonėse. Prieš šimtmetį buvo naudojama trichiurozės gydymui.11 

2.1.2. SVEIKATOS POVEIKIS 

PCE klasifikuojamas kaip 2A grupės karcinogenas, sukeliantis pavojų žmoguje susidaryti vėžio 

ląstelėms. Patekus ant odos, PCE agresyviai pašalina esančius riebalus, sukeldamas niežulį bei 

kitus nemalonius pojūčius.10, 12 Šios medžiagos panaudojimas Kalifornijoje bus visiškai uždraustas 

nuo 2023m.7 Europoje šios medžiagos panaudojimas apribotas, maksimalus poveikis – 20 ppm 

per valandą standartinei darbo dienai, 40 ppm per 15 minučių laiko tarpą. 

Didesnėje nei 315℃ temperatūroje, PCE oksiduojasi į fosgeną, ypač nuodingas dujas.10 

1 pav. Perchloretileno struktūra 
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Perchloretileno šalutiniai poveikiai žmogaus sveikatai stebimi ilgą laiką. Tyrimai, atlikti žmogui, 

atskleidžia didesnę riziką:3, 4, 5, 10 

1. Centrinei nervų sistemai 

2. Sąmonės praradimui 

3. Mirties atvejui 

4. Parkinsono ligai 

5. Vėžio susidarymui 

6. Kepenų ir širdies veiklos sutrikdymui 

7. Regėjimo sutrikdymui 

8. Naujagimio vystymuisi 

9. DNR pažeidimui 

2.1.3. APLINKOS TARŠA  

Pasaulio sveikatos organizacijos (angl. World Health Organization) įvertinimu, apie 85% 

pagaminto perchloretileno yra pašalinami į atmosferą. Manoma, kad PCE gyvavimo laikas pietų 

pusrutulio atmosferoje yra apie 2 mėnesiai, o šiaurės pusrutulyje - apie 5-6 mėnesius. Spėjama, 

kad tik 15% produkcijos apdirbama, sumažinant riziką aplinkos taršai.13 

2.2.  KATALIZĖ 

Katalizė – tai cheminės reakcijos greičio padidėjimas dėl dalyvaujančio katalizatoriaus. Esant 

katalizatoriui, reakcijos įvyksta greičiau ir joms reikia mažesnės aktyvacijos energijos. Greitinant 

reakcijas, katalizatorius nesunaudojamas, nes įvyksta atgalinės reakcijos, gražinančios 

katalizatoriaus elementą, todėl jo užtenka ilgam laiko tarpui. Katalizės efektas priklauso nuo 

pašalinių poveikių, pagrinde inhibitorių (neigiamieji katalizatoriai), kurie slopina reakcijos greitį 

ir padidina aktyvacijos energiją. Ilgaamžiškumui turi įtakos ir deaktyvatoriai, kurie neleidžia 

katalizatoriuje užbaigti atgalinės reakcijos ir pasisavina katalizatoriaus elementą. Norint turėti 

ilgaamžišką katalizatorių – privaloma pašalinti deaktyvatoriaus savybių turinčius elementus iš 

aplinkos.  

Pačių svarbiausių chemikalų gamyboje yra naudojama katalizės reakcija. Katalizatoriai leidžia 

sumažinti gamybos kaštus, reakcijomis galima skirti mažiau energijos, tuo atveju taupomas kuras 

arba elektra. Šis procesas plačiai tyrinėjamas organinėje chemijoje bei medžiagų moksle. Vien 

katalizės procesai leidžia pagaminti naujus ir pigesnius cheminius produktus bei vaistus, be 

katalizatorių šie produktai būtų nepraktiški arba per brangūs. Jis yra svarbus aplinkotyroje dėl 

katalizatorių automobilyje bei kitose teršiančiuose įrenginiuose. Išmetamųjų dujų kiekis ženkliai 
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skiriasi tarp automobilio su katalizatoriumi ir be – šiame amžiuje jie patapo vieni iš svarbiausių 

automobilio dalių, kurie mažina automobilio skleidžiamą taršą.  

Katalizatorius veikia suteikdamas reakcijai naują kelią, kuris reikalauja mažesnės energijos. 

Pavyzdžiui paimkime vandenilio peroksido reakciją įprastoje aplinkoje:14, 15 

2 H2O2 → 2 H2O + O2     (2.2.1) 

Be katalizatoriaus, reakcija (2.2.1) vyksta lėtai, per parą įprastinėje kambario aplinkoje skyla tik 

iki 10% vandenilio peroksido. To priežastis – reakcijai neužtenka energijos – kambario 

temperatūra ir slėgis yra per maži, kad reakcija įvyktų pilnu greičiu.14 

Reakcijai pagreitinti naudojamas manganio katalizatorius. Šią (2.2.1) lygtį išskaido į tris žingsnius, 

o šiems žingsniams reikia ženkliai mažesnės energijos, todėl įprastinėmis sąlygomis reakcija 

įvyksta pilnu greičiu ir energijos stoka nebėra pagrindinis faktorius, slopinantis reakcijos greitį. 

Reakcijos žingsniai:15 

𝑀𝑛𝑂ଶ + 𝐻ଶ𝑂ଶ + 2𝐻ା → 𝑀𝑛ାା + 2𝐻ଶ𝑂 + 𝑂ଶ  

𝑀𝑛ାା + 2𝐻ଶ𝑂ଶ ↔ 𝑀𝑛(𝑂𝐻)ଶ + 2𝐻ା  

𝑀𝑛(𝑂𝐻)ଶ + 𝐻ଶ𝑂ଶ → 𝑀𝑛𝑂ଶ + 2𝐻ଶ𝑂    (2.2.2) 

Naudojant šį katalizatorių, vandenilio peroksidas pilnai pašalinamas trumpiau nei per parą. Kitas 

pavyzdys – naudojamas 𝑀𝑛𝐶𝑙 katalizatorius ciklooktaninėje ir ciklookteninėje aplinkoje 

vandenilio peroksidą pašalina ypač greitai – trumpiau nei 20 minučių.14 

2.2.1.  KATALIZĖS MECHANIZMAS 

Tipiškame katalizės mechanizme katalizatorius reaguoja su reagentais, sudarydami tarpines 

medžiagas ir galiausiai vykstant reakcijomis su kitais reagentais, katalizatorius regeneruojamas. 

Tai galime pastebėti 2.2.2 lygtyse. Įprastos katalitinės reakcijos pavyzdys: 

A + C → AC 

B + AC → ABC 

ABC → CD 

CD → C + D      (2.2.1.1) 

A, B – pradiniai reagentai, C – naudojamas katalizatorius, D – galutinis produktas. 

Kadangi katalizatorius šiose reakcijose grįžta į pradinę padėtį, jo užtenka mažo kiekio, kad įvyktų 

katalizės procesai. Praktiškai, kartais katalizatoriai reaguoja su pašaliniais elementais ir jie būna 
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deaktyvuojami. Norint to išvengti, naudojami katalizatoriai išrenkami tokie, kurie nereaguoja su 

deaktyvatoriniais elementais arba aplinka paruošiama taip, kad katalizatorius nedeaktyvuotųsi. 

2.2.2.  KATALIZATORIAI 

Katalizatorių pasirinkimas yra labai platus, tačiau keletą jų galima išskirstyti į grupes, 

priklausomai nuo jų pradinės fazės ir reakcijos su aplinkoje esančiomis pašalinėmis medžiagomis 

arba deaktyvatoriais. Rūgštys naudojamos reakcijoms su vandeniu, įskaitant hidrolizės procesus. 

Kieti elementai, pavyzdžiui aliuminio oksidas ir kitų metalų oksidai, grafitas, nanodalelės yra 

katalitiškai aktyvūs. Katalizatoriai pagal savo tipus skirstomi į:16, 17 

1. Homogeninis (katalizatorius tos pačios fazės, kaip ir reaguojanti medžiaga) 

2. Heterogeninis (katalizatorius kitos fazės, dažniausiai kietos) 

3. Autokatalitinis (katalizatorius pasigamina reakcijos metu) 

Perchloretileno reakcijose naudojami heterogeniniai katalizatoriai. Reakcijos metu jie patalpinami 

į oksidavimo krosnį. Katalizatorius yra kietos fazės, o perchloretileno fazė – dujinė, todėl 

katalizatorius vadinamas heterogeninis. Katalizatoriai turi aktyvius paviršius, kuriuose įvyksta 

katalizės reakcija. Kad ant paviršiaus įvyktų reakcija, pirmiausia turi difunduoti reakcijai reikalingi 

aktyvūs elementai. Šiuo atveju tai būtų deguonies atomai. Dažniausiai, heterogeniniai 

katalizatoriai yra padengti ant kitokios medžiagos paviršiaus, naudojamo kaip padėklu, tačiau 

šiame tyrime tirtas katalizatorius padėklo neturi – jis yra monolitinis. Kitais atvejais, ant padėklo 

nusodinamos tokios medžiagos, kaip platina, paladis, rodis, vanadžio oksidas ir t.t. Šios medžiagos 

ant padėklo sudaro saleles, kurios ženkliai padidina aktyvių elementų difuzijos greitį ant 

katalizatoriaus paviršiaus.17 Dėl šios priežasties, reakcija gali įvykti greičiau ir tokiu būdu 

padidinamas katalizatoriaus efektyvumas. Svarbu rasti tokią medžiagą, kuri ir sumažintų 

katalizatoriaus kaštus, nes praktiškai naudojamiems katalizatoriams tai yra viena iš svarbiausių 

problemų. Dažniausiai katalizatorių padėklai būna poriniai elementai, pavyzdžiui: aliuminio 

oksidas, ceolitai, silicio dioksidas, titano dioksidas, kalcio karbonatas ir kiti, ant šių elementų 

lengviau susidaro salelės, kurios padidina aktyvių taškų plotą.16, 17 

2.3.  ADSORBCIJA 

Adsorbcija – tai atomų, jonų ir molekulių adhezija. Adhezija vadinama jonų, atomų arba molekulių 

polinkis sukibti. Adsorbcijos proceso metu, taikinys apkimba kito elemento sluoksniu. Šis 

procesas yra medžiagų paviršių reiškinys, todėl skiriasi nuo absorbcijos, kuri taikoma visam 

medžiagos tūriui. Desorbcija – priešingas veiksmas adsorbcijai. 18 
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Panašiai kaip ir paviršiaus įtempis, adsorbcija įvyksta dėl paviršiaus energijų. Įprastai, vieno 

komponento sluoksnių augimo metu visas vakansijas užpildo tas pats komponentas. Paviršiuje 

esančios vakansijos užpildomos taip, kad įvyktų susijungimas per joninį, kovalentinį ar metalinį 

ryšį. Tačiau ne visada vakansijos užpildomos tokiu pat atomu, kaip ir sluoksnis. Auginant dviejų 

ar daugiau komponentų plonus sluoksnius, vakansijas gali užpildyti abiejų komponentų atomai.18 

2010m. duomenimis sukurta 15 skirtingų izoterminių modelių, skirtų apskaičiuoti adsorbcijai.19 

Adsorbcija pastebima daugelyje natūralių, fizinių, biologinių ir cheminių sistemų. Plačiai 

naudojama industrijoje kaip aktyvintoji anglis, kuri naudojama dujų mišiniams skirstyti, 

angliavandeniliams atskirti, išvalyti vandenį.18   

Eksperimentai rodo, kad katalitinės reakcijos greitis kyla didėjant temperatūrai. Modernios 

katalizės teorijos atsižvelgia į cheminės adsorbcijos svarbą heterogeninėje katalizėje. Cheminė 

adsorbcija įprastai laikoma negrįžtama, tačiau yra atvejų, kai vyksta ir desorbcija, o tai yra ypač 

svarbūs heterogeninės katalizės reakcijoms. Cheminė adsorbcija vyksta tik aktyviuosiuose 

centruose, todėl katalizatoriaus aktyvumas priklauso nuo šių centrų kiekio ploto vienete ir jo 

pobūdžio.18  

𝐴𝑙ଶ𝑂ଷ − 𝐶𝑒𝑂ଶ katalizatoriuje ypač gerai adsorbuojama deguonis20, 21. Tai lemia kūbinė 

katalizatoriaus struktūra. Dėl šios savybės, greitai sukaupiamas didelis deguonies kiekis 

katalizatoriaus paviršiuje. Vykstant reakcijai, perchloretilenas skaldomas žymiai greičiau, nes 

katalizatoriuje sukauptas deguonis yra vienas iš svarbiausių katalitinės reakcijos elementų, o jo 

koncentracija katalizatoriaus paviršiuje ženkliai didesnė. 

2.4.  VEIKIANČIŲ MASIŲ DĖSNIS 

Veikiančių masių dėsnis sako, kad cheminių reakcijų greitis tiesiogiai priklauso nuo gautų 

produktų ir reaguojančių medžiagų santykio. Šis dėsnis nuspėja ir paaiškina tirpalų eigą 

dinaminėje pusiausvyroje.22 

Du svarbiausi šios lygties principai: nuspėjama reakcijos mišinio sudėtis priklauso nuo esamos 

mišinio sudėties, bei kinetiniai skaičiavimai, kurie priklauso nuo reakcijos greičio. 

Iš esmės, pagal šį dėsnį apskaičiuojamas mišinio sudėties pokytis tarp dviejų skirtingų laiko tarpų, 

o skaičiavimai atliekami pasitelkiant kinetines cheminių reakcijų lygtis. 

Šio darbo modelyje naudojamas veikiančių masių dėsnis kartu su Arenijaus lygtimi, kurių pagalba 

nuspėjama elementų koncentracija laiko bėgyje, esant kintamai temperatūrai. 

 



 
 

11 
 

2.5.  ARENIJAUS LYGTIS 

Arenijaus lygtis apibrėžia cheminės reakcijos greičio priklausomybę nuo temperatūros. Pirmą 

kartą pasiūlyta 1889 metais23, šiuo metu yra labai svarbi ir plačiai naudojama apskaičiuoti 

cheminės reakcijos greičius bei aktyvacijos energijas. Ši lygtis naudojama modeliuoti įvairius 

skirtingus procesus, kurie priklauso nuo temperatūros, įskaitant ir difuzijos koeficiento kaitą. 

Arenijaus lygtis parodo reakcijos greičio konstantos priklausomybę nuo temperatūros, pre-

eksponentinio faktoriaus, aktyvacijos energijos bei universalios dujų konstantos. Šią lygtį galima 

aprašyti ir su Boltsmano konstanta, tačiau aktyvacijos energijos matavimo vienetas turi būti toks 

pat, kaip ir Boltsmano ir temperatūros sandaugos matavimo vienetai. Arenijaus lygtis su dujų 

konstanta:23 

𝑘 = 𝐴𝑒
షಶೌ
ೃ೅       (2.4.1.1) 

𝑘 – cheminės reakcijos greičio konstanta, 
(௠௢௟/௅)మ

௦
 

𝐴 – pre-eksponentinis faktorius, pastovus kiekvienai unikaliai reakcijai, 
(௠௢௟/௅)మ

௦
 

𝐸௔ – reakcijos aktyvacijos energija, pastovi kiekvienai unikaliai reakcijai, 
௃

௠௢௟
 

𝑅 – universali dujų konstanta, 
௃

௠௢௟∙௄
 

𝑇 – absoliuti temperatūra, 𝐾 

3. DARBO METODAI 

Matematinis modelis sukurtas pagal Suomijoje atliktą eksperimentą.24 Tikslas – atkartoti 

eksperimentinius rezultatus. Modelis aprašomas atsižvelgiant į eksperimente naudojamas sąlygas. 

Eksperimente temperatūra keliama 10℃ kas minutę, nuo 100℃ iki 750℃. Teoriniuose 

skaičiavimuose temperatūra konvertuojama į Kelvino matavimo vienetus, dėl patogesnio 

skaičiavimo Arenijaus lygtyse.  

Naudojamas 𝐴𝑙ଶ𝑂ଷ − 𝐶𝑒𝑂ଶ mišinys, kuriame aliuminio oksidas sudaro 75% masės, o atitinkamai 

cerio oksidas – 25%.24 Eksperimente jis naudojamas ne tik kaip katalizatorius, bet kaip ir padėklas 

formuoti salelinius katalizatorius, tačiau šiame modelyje aprašomi tik paprasti katalizatoriai, 

kuriame nesusidaro saleliniai paviršiai. 

Įvertinamas ir dujų srautas, įeinantis ir išeinantis per oksidacijos krosnį, kuris naudojamas 

eksperimento metu. 
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Elementų koncentracijos buvo sunormuotos bei žymimos šiais simboliais: 

𝑐ଵ = 𝑐஼ைమ
, 𝑐ଶ = 𝑐ுమை, 𝑐ଷ = 𝑐ு஼௟, 𝑐ସ = 𝑐௉஼ா, 𝑐ହ = 𝑐ுమ

, 𝑐଺ = 𝑐ைమ
, 𝑐଻ = 𝑐஼௟మ

. 

Anglies dioksido, vandens, druskos rūgšties ir PCE pradinės ir laike kintančios koncentracijos 

eksperimento metu buvo žinomos, tačiau vandenilio, deguonies ir chloro dujų analizatorius 

negalėjo išmatuoti. Pradinės koncentracijos visų medžiagų buvo normuotos atsižvelgiant į dujų 

sraute judančiu oru, kurio yra didžioji dalis. Kitų medžiagų – šimtai milijono dalių, o vandens – 

1,5%. Vandenilio, deguonies ir chloro koncentracijos buvo paimtos atsižvelgiant į oro sudėtį: 

𝑐ହ(଴) = 0,5 ∙ 10ି଺,𝑐଺(଴) = 230100 ∙ 10ି଺,𝑐଻(଴) = 0. 

Eksperimento rezultatų pradinės koncentracijos sunormuotos pagal šias formules: 

𝑐ଵ(଴) =
௖భ(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
ସ଴଴(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 1,625982 ∙ 10ିଷ; (𝐶𝑂ଶ) 

𝑐ଶ(଴) =
௖మ(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
ଵହ଴଴଴(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 6,0974343 ∙ 10ିଶ; (𝐻ଶ𝑂) 

𝑐ଷ(଴) =
௖య(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
ସ,଺ଵ(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 1,8739 ∙ 10ିହ;  (𝐻𝐶𝑙) 

𝑐ସ(଴) =
௖ర(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
ହ଴଴(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 2,032478 ∙ 10ିଷ; (𝐶ଶ𝐶𝑙ସ / 𝑃𝐶𝐸) 

𝑐ହ(଴) =
௖ఱ(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
଴,ହ(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 2,032478 ∙ 10ି଺; (𝐻ଶ) 

𝑐଺(଴) =
௖ల(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

=
ଶଷ଴ଵ଴଴(௣௣௠)

ଶସ଺଴଴ହ,ଵଵ(௣௣௠)
= 9,35346424 ∙ 10ିଵ; (𝑂ଶ) 

𝑐଻(଴) =
௖ళ(బ)(௣௣௠)

∑ ௖೔
ళ
೔సభ

= 0;    (𝐶𝑙ଶ) (3.1) 

𝑝𝑝𝑚 – milijoninės dalelės (angl. parts per million)  

Susumavus visas koncentracijas gauname 1, tad galima laikyti, kad koncentracija tuo pačiu parodo 

ir procentinę elemento dalį. 

Tolimesniuose skaičiavimuose visur bus naudojami tie patys koncentracijų pavadinimai bei 

skaičiai, o jų vienetai – santykiniai vienetai, nebent parašyta kitaip. 
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3.1. PERCHLORETILENO KATALIZĖ 

Pasirinktas aliuminio oksido, legiruoto cerio oksidu katalizatorius pasižymi labai paklausiomis 

savybėmis šiam eksperimentui: atsparus deaktyvacijai nuo chloro elementų, turi aukštą 

selektyvumą 𝐶𝑂ଶ bei 𝐻𝐶𝑙 molekulėmis, bei lengvai adsorbuoja deguonį iš aplinkos. 

Katalizės procesų metu, iš perchloretileno gaunamas galutinis produktas – vandenilio chloridas. 

Norint, kad šie procesai įvyktų, reikia turėti pakankamai deguonies ir vandenilio aplinkoje. 

Pagrindinė, suglausta cheminė reakcija vykstanti eksperimento metu: 

𝐶ଶ𝐶𝑙ସ + 12𝐻 + 8𝑂 → 2𝐶𝑂ଶ + 4𝐻ଶ𝑂 + 4𝐻𝐶𝐿   (3.1.1) 

Šią lygtį galime išskaidyti į tris paprastesnes lygtis: 

𝐶ଶ𝐶𝑙ସ + 4𝑂 → 2𝐶𝑂ଶ + 4𝐶𝑙    (3.1.2) 

2𝐶𝑙 + 2𝐻 → 2𝐻𝐶𝑙     (3.1.3) 

4𝐻 + 2𝑂 ↔ 2𝐻ଶ𝑂     (3.1.4) 

Perchloretilenas reaguoja su deguonimi, sudarydamas galutinį produktą – anglies dioksidą, ir 

tarpinį produktą – chloro dujas. Pagrindinis katalizės produktas – druskos rūgštis (HCl), susidaro 

reaguojant chloro dujoms su vandenilio dujomis.  

Norint, kad susidarytų vandenilio chloridas, cheminės reakcijos reikalauja vandenilio dujų. 

Eksperimento metu vandenilio dujos gaunamos iš dujų srauto. Jeigu trūktų vandenilio – 

formuotųsi dar kenksmingesnės medžiagos nei perchloretilenas – chloro dujos bei fosgenas. 

3.1.2 reakcija vyksta aplinkoje bei ant katalizatoriaus paviršiaus pirmojo sluoksnio. 3.1.3 bei 3.1.4 

reakcijos vyksta tik aplinkoje. Sekančiuose lygtyse, 3.1.2 reakcija, kuri vyksta aplinkoje bus 

vadinama kaip pirma reakcija, 3.1.3 kaip antra, 3.1.4 kaip trečia, 3.1.4 grįžtama reakcija kaip 

ketvirta, o 3.1.2 reakcija vykstanti ant katalizatoriaus – kaip penkta reakcija. 

3.2. DEGUONIES ADSORBCIJA ANT KATALIZATORIAUS 

Aliuminio oksido, legiruoto cerio oksidu, katalizatorius adsorbuoja ypač mažai akmens anglies 

dvideginio bei vandenilio chlorido molekulių, tad į jų adsorbuojamus kiekius nėra atsižvelgiama. 

Iš aplinkos adsorbuojama tik ant pirmojo katalizatoriaus sluoksnio, kuriame deguonis difunduoja 

į keturis papildomus sluoksnius.  

Difuzijos koeficientas apskaičiuojamas pagal Arenijaus lygtį: 

𝐷 = 𝐷଴𝑒
షೂವ

ೃ೅       (3.2.1) 
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𝐷 – difuzijos koeficientas, 
(௠௢௟/௅)మ

௦
 

𝐷଴ – maksimalus difuzijos koeficientas, 
(௠௢௟/௅)మ

௦
 

𝑄஽ – aktyvacijos energija difuzijai, 
௃

௠௢௟
 

𝑅 – universali dujų konstanta, 
௃

௠௢௟∙௄
 

𝑇 – temperatūra Kelvinais, 𝐾 

Adsorbuojamas deguonies (𝑑𝑐଺௔) kiekis apskaičiuojamas pasinaudojant šia lygtimi: 

𝑑𝑐଺௔ = 𝐷(𝑐଺ − 𝑐଺[ଵ])𝑑𝑡    (3.2.2) 

Papildomuose sluoksniuose (𝑖 = 2; 3; 4; 5) difunduotas deguonies kiekis (𝑑𝑐ௗ[௜]) apskaičiuojamas 

pagal šią lygtį: 

𝑑𝑐ௗ[௜] = 𝐷(𝑐଺[௜ିଵ] + 𝑐଺[௜ାଵ] + 2𝑐଺[௜])𝑑𝑡   (3.2.3) 

𝑐଺ – aplinkoje esančio deguonies koncentracija 

𝑐଺[௜] – katalizatoriuje adsorbuota deguonies koncentracija, skaičius 𝑖 nurodo katalizatoriaus 

paviršiaus sluoksnį 

3.3. VEIKIANČIŲ MASIŲ DĖSNIS 

Aukščiau esamoms lygtims reikia aprašyti veikiančių masių dėsnio lygtis: 

ௗ௖భ

ௗ௧
= 2𝑘ଵ𝑐ସ𝑐଺

ଶ;  

ௗ௖మ

ௗ௧
= 2𝑘ଷ𝑐଺𝑐ହ

ଶ − 2𝑘ସ𝑐ଶ
ଶ;  

ௗ௖య

ௗ௧
= 2𝑘ଶ𝑐଻𝑐ହ;  

ௗ௖ర

ௗ௧
= −𝑘ଵ𝑐ସ𝑐଺

ଶ;  

ௗ௖ఱ

ௗ௧
= −𝑘ଶ𝑐଻𝑐ହ − 2𝑘ଷ𝑐଺𝑐ହ

ଶ + 2𝑘ସ𝑐ଶ
ଶ;  

ௗ௖ల

ௗ௧
= −2𝑘ଵ𝑐ସ𝑐଺

ଶ − 2𝑘ଷ𝑐଺𝑐ହ
ଶ + 2𝑘ସ𝑐ଶ

ଶ;  

ௗ௖ళ

ௗ௧
= 2𝑘ଵ𝑐ସ𝑐଺

ଶ − 𝑘ଶ𝑐଻𝑐ହ;    (3.3.1) 
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Šios lygtys parodo, koks bus koncentracijų pokytis per laiko tarpą 𝑑𝑡, ir kokios kitos reakcijos jas 

įtakoja. Pvz. deguonies (𝑐଺) koncentracija priklauso nuo pirmos (3.1.2 lygties aplinkoje), trečios 

(3.1.4 lygties) bei ketvirtos (3.1.4 grįžtamos) lygties. 

Lygtyse 𝑘௜ = 1,2,3,4,5 – reakcijos greičio konstantos, aprašomos Arenijaus (2.4.1.1) lygtimi. Jos 

kinta, kintant temperatūrai, todėl apskaičiuojamos kiekvieną temperatūros pokytį iš naujo. 

Liko apskaičiuoti chemines reakcijas ant katalizatoriaus, tai atliksime šiomis lygtimis: 

ௗ௖భೖ

ௗ௧
= 2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ ;  

ௗ௖రೖ

ௗ௧
= −𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ ;   

ௗ௖ల[భ]

ௗ௧
= −2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ ;  

ௗ௖ళౡ

ௗ௧
= 2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ ;     (3.3.2) 

Reaktoriuje teka nuolatinis duju srautas, todėl į tai reikia atsižvelgti lygtyse naudojant įeinančio 

(𝐼ଵ) ir išeinančio (𝐼ଶ) srauto greičius. Dujų srautai yra lygūs, nes reaktoriuje palaikomas pastovus 

slėgis. Atsižvelgiant į duju srautą ir pasinaudojant aukščiau aprašytomis lygtimis, medžiagų 

koncentracijos laiko momentu (praėjus laikui 𝑑𝑡) apskaičiuojamos: 

𝑐ଵ(௜ାଵ) = 𝑐ଵ(௜) + 𝑑𝑐ଵ(௜) + 𝑑𝑐ଵ௞(௜) = 𝑐ଵ(௜) + (2𝑘ଵ𝑐ସ(௜)𝑐଺(௜)
ଶ + 2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ + 𝐼𝑐ଵ(଴) − 𝐼𝑐ଵ(௜))𝑑𝑡; 

𝑐ଶ(௜ାଵ) = 𝑐ଶ(௜) + 𝑑𝑐ଶ(௜) = 𝑐ଶ(௜) + ൫2𝑘ଷ𝑐ହ(௜)
ଶ 𝑐଺(௜) − 2𝑘ସ𝑐ଶ(௜)

ଶ + 𝐼𝑐ଶ(଴) − 𝐼𝑐ଶ(௜)൯𝑑𝑡;  

𝑐ଷ(௜ାଵ) = 𝑐ଷ(௜) + 𝑑𝑐ଷ(௜) = 𝑐ଷ(௜) + (2𝑘ଶ𝑐଻(௜)𝑐ହ(௜) + 𝐼𝑐ଷ(଴) − 𝐼𝑐ଷ(௜))𝑑𝑡;  

𝑐ସ(௜ାଵ) = 𝑐ସ(௜) + 𝑑𝑐ସ(௜) + 𝑑𝑐ସ௞(௜) = 𝑐ସ(௜) + (−𝑘ଵ𝑐ସ(௜)𝑐଺(௜)
ଶ − 𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ + 𝐼𝑐ସ(଴) − 𝐼𝑐ସ(௜))𝑑𝑡; 

𝑐ହ(௜ାଵ) = 𝑐ହ(௜) + 𝑑𝑐ହ(௜) = 𝑐ହ(௜) + ൫−𝑘ଶ𝑐଻(௜)𝑐ହ(௜) − 2𝑘ଷ𝑐ହ(௜)
ଶ 𝑐଺(௜) + 2𝑘ସ𝑐ଶ(௜)

ଶ + 𝐼𝑐ହ(଴) − 𝐼𝑐ହ(௜)൯𝑑𝑡; 

𝑐଺(௜ାଵ) = 𝑐଺(௜) + 𝑑𝑐଺(௜) = 𝑐଺(௜) + ൫−4𝑘ଵ𝑐ସ(௜)𝑐଺(௜)
ଶ − 𝑘ଷ𝑐ହ(௜)

ଶ 𝑐଺(௜) + 𝑘ସ𝑐ଶ(௜)
ଶ + 𝐼𝑐଺(଴) − 𝐼𝑐଺(௜)൯𝑑𝑡; 

𝑐଺[ଵ](௜ାଵ) = 𝑐଺[ଵ](௜) + 𝑑𝑐଺[ଵ](௜) = 𝑐଺[ଵ](௜) + ൫−2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]
ଶ ൯𝑑𝑡;  

𝑐଻(௜ାଵ) = 𝑐଻(௜) + 𝑑𝑐଻(௜) + 𝑑𝑐଻୩(୧) = 𝑐଻(௜) + ൫2𝑘ଵ𝑐ସ(௜)𝑐଺(௜)
ଶ − 𝑘ଶ𝑐଻(௜)𝑐ହ(௜) + 2𝑘ହ𝑐ସ𝑐଺[ଵ]

ଶ + 𝐼𝑐଻(଴) −

𝐼𝑐଻(௜)൯𝑑𝑡;       

       (3.3.3) 
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4. REZULTATAI 

4.1. PROGRAMA 

Rezultatuose esantys skaičiavimai atlikti su programa (pav. 2), parašyta Delphi programavimo 

kalba. Programos kodas susidaro iš 561 eilučių. Reikalingas tik vienas .exe failas norint paleisti 

programą, kuris užima apie 10 MB. Minimalūs reikalavimai yra labai maži, pakanka kompiuterio 

su Windows operacinę sistemą, kuri palaiko 32bit. programas. Skaičiavimo greitis priklauso nuo 

vieno branduolio greičio, programa neoptimizuota veikti su daugiau nei vienu branduoliu.  

Programos grafinė sąsaja sukurta paprasta – tai leidžia bet kokiam vartotojui greitai perprasti 

programos valdymą bei leisti atlikti skaičiavimus pačiam. 

 

2 pav. Programos ekrano nuotrauka 
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Programoje galima lengvai pakeisti pradinius medžiagų kiekius, kiekvienos lygties pre-

eksponentinį faktorių, aktyvacijos energiją bei difuzijos koeficientą. Šiuo metu įvestos koeficientų 

vertės prilygsta eksperimentui.  

Pradinės koncentracijos įvedamos šalia jiems 

priskirto elemento eilutės, pre-eksponentiniai 

faktoriai bei aktyvacijos energijos prie atitinkamos 

lygties skaičiaus (šiuo atveju, eilutėje, pažymėtoje 1 

ir stulpelyje A įvedamas pirmos lygties pre-

eksponentinis faktorius, o eilutėje K bei stulpelyje Q 

įvedamas ant katalizatoriaus vykstančios lygties 

aktyvacijos energijos koeficientas).  

Laiko žingsnis nurodo 𝑑𝑡 dydį, šiuo atveju 0,01 

reiškia, kad prireiks 100 skaičiavimų, apskaičiuoti 

kaip kis koncentracijos per vieną sekundę. Mažinant 

šį skaičių galima gauti tikslesnius skaičiavimus. 

 

 

Keisdami pradinę temperatūrą, galime pamatyti kokią įtaką koncentracijų pokyčiams turi neigiama 

ar aukšta pradinė temperatūra.  

 

Skaičiavimai su kintančiais koeficientais atliekami šioje 

srityje. Galima pasirinkti kintančius koeficientus tik 

lygčiai ant katalizatoriaus. Įvedus savo pasirinktas ribas 

(šiuo atveju skaičiuojami šie skirtingi difuzijos 

koeficientai: 0,03; 0,06; 0,09; 0,12; 0,15) ir paspaudžius 

mygtuką „Skaičiuoti“ programa apskaičiuoja 

koncentracijų pokyčius su skirtingais koeficientais ir 

atvaizduoja šalia esančioje grafoje (pav. 5) 

3 pav. Koeficientų bei pradinių verčių įvedimas

4 pav. Skaičiavimai su kintančiais 
koeficientais 
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5 pav. Skaičiavimai su skirtingais difuzijos koeficientais 

Paspaudus mygtuką atvaizduoti (pav. 5), programa automatiškai sugeneruoja kreives iš visų 

skaičiavimų, šiuo atveju skaičiavome su penkiais skirtingais difuzijos koeficientais ir atitinkamai 

matome PCE kiekį grafike. Galima keisti X ir Y ašis į temperatūros, norimos medžiagos 

koncentracijos bei ant katalizatoriaus paviršiaus nusėdusio deguonies koncentracijos vertes. 

Ši funkcija leidžia akimirksniu matyti keičiamų koeficientų įtaką galutinėmis koncentracijomis, 

jas lengvai palyginti su kitomis koeficientų vertėmis. 

 

6 pav. Deguonies koncentracijos aplinkoje ir ant katalizatoriaus pirmo sluoksnio palyginimas 
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Papildomai, spausdami mygtuką „įkelti duomenis“, mes galime į programą įkelti savo norimą 

kreivę iš tekstinio failo.  

 

7 pav. Kreivių įkėlimas iš tekstinio failo 

Pav. 7 matome, kaip turi atrodyti tekstinio failo struktūra. Kairėje pusėje – x ašis, o dešinėje pusėje 

– y ašis. Šiuo atveju, tekstiniame faile x ašyje suvedėme temperatūrą, o y ašyje – koncentracijas. 

Būtinas tarpas tarp vienetų. Grafike matome įkeltas kreives iš tekstinių failų. Paspaudus mygtuką 

„Kopijuoti duomenis“, apskaičiuotus duomenis galime įsikelti į savo mėgstamą skaičiuoklę, kaip 

pvz. Microsoft Excel (pav. 8). 

 

8 pav. Perkelti duomenys į Microsoft Excel programą. 
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4.2.  PALYGINIMAS SU EKSPERIMENTU 

 

9 pav. Pagrindinių medžiagų koncentracijos priklausomybė nuo temperatūros, palyginus su eksperimento 
rezultatais 

lentelė 1 Skaičiavimuose naudotos koeficientų vertės. Žvaigždute * pažymėtų skaičių šaltinis - 25 
Koeficientas A Q D 

Lygtis 1 (3.1.2 aplinkoje) 1,11394* 103000 - 

Lygtis 2 (3.1.3) 1,14395* 5020* - 

Lygtis 3 (3.1.4) 0,85657* 31798* - 

Lygtis 4 (3.1.4 grįžtamoji) 0,85657* 31798* - 

Lygtis 5 (3.1.2 katalizatoriuje) 1,11394* 38500 0,09 

 

Koeficientas D naudojamas tik 5 lygtyje, nes tai katalizatorius, ant kurio adsorbuojama deguonis. 

Kituose lygtyse adsorbcija nevyksta. 

Atlikus teorinius skaičiavimus su pasirinktomis koeficientų vertėmis, gauta teorinė kreivė yra labai 

panaši į eksperimento metu gautus rezultatus. 
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10 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo temperatūros, palyginimas su eksperimento rezultatais 

Praktiniame eksperimente matosi dažnas PCE šokinėjimas – tai prietaisų bei aplinkos sukeltos 

paklaidos. 

 

11 pav. Deguonies adsorbcijos ant katalizatoriaus greičio priklausomybė nuo temperatūros 

Deguonies adsorbcijos greitis ant katalizatoriaus pagrinde priklauso nuo temperatūros bei 

katalizatoriaus savybių. Didinant temperatūrą, didėja energija bei adsorbcijos greitis, tai pastebime 
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grafike. Ties apytiksliai 837 K pasiekiamas adsorbcijos greičio pikas, o po to adsorbcijos greitis 

pradeda mažėti. To priežastis – deguonies kiekis aplinkoje susilygina su deguonies kiekiu, esančiu 

katalizatoriuje. Tai galime pastebėti sekančiame grafike (pav. 12). 

 

12 pav. Deguonies kiekio aplinkoje bei katalizatoriuje, adsorbcijos greičio priklausomybė nuo temperatūros 

Iki 837 K adsorbcijos greitis didėjo dėl temperatūros pokyčio, o viršijus šią temperatūrą, greitis 

mažėjo dėl to, kad skirtumas tarp aplinkoje ir katalizatoriuje esančio deguonies kiekio pradėjo 

ženkliai mažėti. 
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Palyginkime deguonies adsorbcijos greitį (pav. 11) su eksperimente gautu grafiku:

 

13 pav. Suomijos mokslininkų gautas deguonies adsorbcijos ant katalizatoriaus greičio pokyčio grafikas.  

Pav. 13 matomi skirtingų katalizatorių deguonies adsorbcijos greičio pokyčio grafikai, tačiau 

panašumas su teoriškai gauta kreive akivaizdus – temperatūrai pasiekiant 677-712 K, adsorbcijos 

greitis pradeda mažėti. Šiame grafike esantys katalizatoriai turi vieną esminį skirtumą su mano 

pasirinktu katalizatoriumi – jie padengti platina ir yra susidariusios salelės. Šios salelės padidina 

deguonies adsorbcijos kiekį, dėl to yra daugiau nei 100 K skirtumas tarp adsorbcijos greičio pikų, 

palyginus salelinius katalizatorius (Pav. 13) ir paprastus (Pav. 11). Teoriniame skaičiavime buvo 

naudotas paprastas katalizatorius. Po šio piko, abiejuose rezultatuose pastebime tą patį reiškinį – 

mažėjantis adsorbcijos greitis. Kaip minėta anksčiau, tai atsitinka dėl aplinkoje ir katalizatoriuje 

esančio deguonies skirtumo mažėjimo.  

4.3.  SKIRTINGI DIFUZIJOS KOEFICIENTAI 

Šiame skyriuje aptariami teoriniai rezultatai su skirtingomis difuzijos koeficiento ant 

katalizatoriaus vertėmis. Visų kitų koeficientų vertės išlieka tokios pačios, kaip ir 4.2 skyriuje 

atliktuose teoriniuose skaičiavimuose.  



 
 

24 
 

 

14 pav. PCE kiekio priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtingiems difuzijos koeficientams. 
Eksperimento kreivė palyginimui (PCE (e)) 

3.1.2 lygtyje matome, kad PCE reaguoja tik su deguonimi, dėl šios priežasties deguonies kiekis 

yra labai svarbus ir stipriai įtakoja reakcijos greitį. Bet koks deguonies trūkumas slopina 

pašalinimo reakciją, o didesnis difuzijos koeficientas leidžia lengviau adsorbuoti deguonį į 

katalizatorių. 

Didinant difuzijos koeficientą, ant katalizatoriaus greičiau adsorbuojamas deguonis (pav. 15) – dėl 

šios priežasties greičiau vyksta pagrindinė PCE pašalinimo reakcija (pav. 14). Su didesniu 

difuzijos koeficientu per tokį patį laiko tarpą PCE pašalinama daugiau, o esant mažesniam 

difuzijos koeficientui, deguonies trūkumas nuslopina PCE pašalinimo reakcijos greitį ir cheminė 

reakcija pradeda veikti vėliau, pašalinamas mažesnis PCE kiekis.  
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15 pav. Deguonies kiekio ant pirmo sluoksnio priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtingoms difuzijos 
koeficiento vertėmis 

 

16 pav. Deguonies adsorbcijos greičio priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtinoms difuzijos 
koeficiento vertėmis 

Pav. 16 matome, kad adsorbcijos greičio pikas pasiekiamas greičiau esant didesniam difuzijos 

koeficientui, taip pat šis pikas turi didesnę vertę. Tai yra dėl to, kad esant didesniam difuzijos 

koeficientui, katalizatoriui yra lengviau adsorbuoti deguonį iš aplinkos. Su žemu (0,03) difuzijos 

koeficientu neužtenka laiko pasiekti piko, adsorbuojama dvigubai mažiau deguonies nei su 

didesniu difuzijos koeficientu, todėl ir pašalinamas ženkliai mažesnis PCE kiekis (pav. 14). To 

priežastis – mažesnis deguonies kiekis pagrindinei pašalinimo reakcijai. 
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17 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo difuzijos koeficiento 

Pav. 17 matome pašalintą PCE kiekį procentais, kai eksperimentas pilnai apskaičiuojamas su 

skirtingais difuzijos koeficientais (kai temperatūra pasiekia 1000 K). Difuzijos koeficientas PCE 

pašalinimui turi svarbią įtaką ties žemesnėmis vertėmis, o esant didesnėmis vertėmis PCE 

pašalintas procentas kinta mažiau. Tai yra dėl to, kad pakanka mažesnių difuzijos koeficiento 

verčių prisotinti katalizatorių deguonimi, o tiesiog didinti difuzijos koeficientą nepakanka, nes 

aplinkoje deguonies nepadaugėja.  

 

18 pav. Deguonies aplinkoje bei katalizatoriuje priklausomybė nuo difuzijos koeficiento 

Esant didesniems difuzijos koeficientams pastebimas pirmo katalizatoriaus sluoksnio deguonies 

kiekio sumažėjimas. Tai įvyksta todėl, kad katalizatorius yra prisotinamas deguonies greičiau, jis 

turi daugiau laiko pasiskirstyti tarp pirmo, antro ir trečio sluoksnio, PCE pašalinimo reakcija 
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sunaudoja daugiau deguonies, dėl to grafike matomas deguonies sumažėjimas su didesniais 

difuzijos koeficientais. 

 

19 pav. Eksperimento atlikimo laikas, norint pašalinti 80% PCE kiekio iš aplinkos, su skirtingais difuzijos 
koeficientais 

Pav. 19 matome, kiek laiko reikia atlikti eksperimentą, norit pašalinti 80% PCE iš aplinkos su 

skirtingais difuzijos koeficientais. Didinant difuzijos koeficientą, eksperimento laikas ženkliai 

nesumažėja, svarbiausia, kad vyktų difuzija ir leistų katalizatoriui adsorbuoti deguonį. 

4.4.  SKIRTINGA AKTYVACIJOS ENERGIJA 

Šiuose eksperimentuose paimamos skirtingos aktyvacijos energijos, atitinkamai 28,5; 33,5; 38,5; 

43,5; 48,5 kJ/mol. Visi kiti duomenys paliekami tokie patys, kaip 4.2 skyriuje. 

 

20 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo temperatūros su skirtingomis aktyvacijos energijomis 
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21 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo aktyvacijos energijos, kai temperatūra pasiekia 1000 K 

Aktyvacijos energija nulemia, kada pradės aktyviai veikti reakcija. Kuo mažesnė aktyvacijos 

energija, tuo mažesnės temperatūros užtenka, kad pradėtume šalinti PCE. Pav. 20 matome, kad 

esant 28,5 kJ/mol aktyvacijos energijai, pakanka apie 890K temperatūros (arba vykdyti 

eksperimentą 3216 sekundžių), kad pašalinti 99% nuodingų dujų, tačiau esant 48,5 kJ/mol 

aktyvacijos energijai, pašalinama tik 5% nuodingų dujų. Eksperimentas vykdomas 3900s, o 

temperatūra užkyla iki 1000 K, ir dėl didelės, 48,5 kJ/mol aktyvacijos energijos, cheminei PCE 

šalinimo reakcijai ant katalizatoriaus (lygtis 3.1.2) neužtenka energijos. Dėl to pašalinamas labai 

mažas kiekis PCE (pav. 21 matomas mažėjantis PCE pašalinimo kiekis, nuo didėjančio aktyvacijos 

energijos koeficiento). Su maža aktyvacijos energija – priešingai, užtenka mažesnės temperatūros, 

kad vyktų reakcija, todėl pašalinamas beveik visas PCE kiekis.   
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4.5.  VANDENS KIEKIO ĮTAKA PCE DUJŲ PAŠALINIMUI 

 

22 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtingiems pradiniams vandens 
kiekiams 

Šiuose skaičiavimuose (pav. 22) buvo 

pakeisti pradiniai vandens kiekiai. Pradinė 

vertė yra 15000ppm, o papildomai 

apskaičiuoti vandens kiekiai su 7500ppm, 

22500ppm, 30000ppm. Praktiniame 

eksperimente (pav. 23) paimti vandens 

kiekiai matuojami 𝑤𝑡 − %, tai 1,5 𝑤𝑡 − % 

praktiškai atitinka teoriniuose 

skaičiavimuose naudotą 15000ppm skaičių. 

Tačiau praktiškas eksperimentas naudojo 

pastovią 600℃ temperatūrą, o teorinis 

eksperimentas naudojo augančią 

temperatūrą iki 1000 K. Nepaisant to, 

pastebima, kad vandens kiekis turėjo ypač mažą įtaką pašalintam PCE kiekiui ir eksperimente, ir 

teoriniuose skaičiavimuose. Tai yra dėl to, kad pilnai įvyktų 3.1.3 lygtis, pakanka dujų sraute 

esančio vandenilio kiekio, o PCE pašalinimo lygčiai (3.1.2) vandenilis neturi įtakos. 
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23 pav. Suomių eksperimente pašalinto PCE kiekio 
priklausomybė nuo pradinio vandens kiekio. PCE 
pašalintas kiekis žymimas užpildytu rombu.24 
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4.6.  TEMPERATŪROS POKYČIO ĮTAKA 

Šiuose skaičiavimuose pakeisime temperatūros pokytį ir atitinkamai pakoreguosime skaičiavimo 

laiką, kad galutiniuose rezultatuose gautume 1000 K temperatūrą. Bus atlikti keturi skaičiavimai, 

su 5 K/min, 10 K/min, 15 K/min, 20 K/min temperatūros pokyčiais, o skaičiavimai atliekami 

atitinkamai 7800s, 3900s, 2600s, 1950s. Visi kiti duomenys palikti tokie patys, kaip ir 4.2 skyriuje.  

 

24 pav. Pašalinto PCE kiekio priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtingoms temperatūrų augimo 
vertėmis 

 

25 pav. Adsorbuotos deguonies priklausomybė nuo temperatūros, esant skirtingoms temperatūrų augimo 
vertėmis 

Iš pav. 24 matome, kad esant mažesniam temperatūros augimui per minutę (šiuo atveju 5 K/min), 

pašalinamas didesnis kiekis PCE, nei kad su standartiniu augimu (10 K/min). Tai yra dėl to, kad 

teoriniai skaičiavimai atliekami dvigubai ilgiau, 7800s, adsorbuojama daugiau deguonies ant 
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katalizatoriaus paviršiaus (pav. 25), PCE pašalinimo lygtis veikia daug didesnį laiką, todėl ir 

pašalinamas didesnis kiekis PCE. Priešingai su didesne temperatūros kaita – reakcija vyksta 

trumpesnį laiką, todėl katalizatorius nespėja adsorbuoti deguonies (pav. 25), pašalinimo reakcija 

vyksta per trumpą laiką ir nespėja pašalinti viso PCE kiekio. 
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5. IŠVADOS 

1. Parašyta vartotojui draugiška kompiuterinė programa, gebanti modeliuoti perchloretileno 

katalizės procesų kinetiką; 

2. teoriniai programos skaičiavimai atitinka praktiškai gautus rezultatus; 

3. pastebimas toks pat deguonies adsorbcijos greičio pokytis teoriniuose ir praktiniame 

skaičiavimuose; 

4. vandens kiekis turi mažą įtaką pašalintam PCE kiekiui; 

5. PCE pašalinama daugiau, kai eksperimentas vykdomas ilgesnį laiką, išlaikant tokias pat 

galutines temperatūras. 
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