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NO + CO reakcijos modeliavimas
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Darbe pateikiamas modelis, kuriame nagrinėjama anglies monoksido (CO) oksidavimo su azoto
monoksidu (NO) reakcija virš sudėtinio katalizatoriaus. Koncentracijoms u = (u1, u2, u3, u4, u5)
gaunamas reakcijos-difuzijos uždavinys su lygtimis, kiekvienam i = 1, ..., 5 turinčiomis pavidalą

∂tui = Li(u) + fi(u),

čia fi žymi netiesinius reakcijos narius, gaunamus iš cheminės kinetikos dėsnių, o Li žymi difuzinius
narius, gaunamus remiantis paviršinės difuzijos mechanizmais (pvz. [2]) ir turinčius pavidalą
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čia κi - paviršinės difuzijos konstanta, s - paviršinis tankis.
Katalizatoriaus paviršių padalinus į aktyvią (ten koncentracijas žymėsime ui2) ir neaktyvią (ui1)

sritis bei ribą tarp jų pažymėjus x∗, uždavinys papildomas masės tvermės dėsniu bei su juo susietomis
specialiomis neklasikinėmis suderinamumo sąlygomis:

Ji1(u)|x∗+0 = Ji2(u)|x∗−0 = λ2,i1ui1|x∗+0
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čia λ1,i2, λ2,i1 - konstantos, nusakančios molekulių peršokimo per x∗ greitį, o papildomais indeksais
(1 bei 2) žymimi dydžiai ant atitinkamai neaktyvaus bei aktyvaus katalizatoriaus paviršiaus.

Pranešime pateikiamos sprendinio savybės, grindžiamos skaitiniais tyrimais. Tolimesni skaičiavi-
mai atliekami naudojant skaitinius metodus.
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